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ȉȠ ʌȡȩȕȜȘµĮ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ (protein folding) ıȣȞȚıĲȐ ȑȞĮ 

ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ țĮȚ İȞİȡȖȩ ʌİįȓȠ ȑȡİȣȞĮȢ. ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĲȘȢ µİȜȑĲȘȢ ĮȣĲȒȢ 
İʌȚȜȑȤșȘțİ ȦȢ ıȪıĲȘµĮ µȠȞĲȑȜȠ Ș Rop, µȓĮ µȚțȡȒ ȠµȠįȚµİȡȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘ ʌȠȣ 
ıȤȘµĮĲȓȗİȚ ȑȞĮ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ. Ǿ Rop įȚĮįȡĮµĮĲȓȗİȚ ıȘµĮȞĲȚțȩ ȡȩȜȠ ıĲȠȞ 
ȑȜİȖȤȠ ĲȦȞ ĮȞĲȚȖȡȐĳȦȞ ĲȠȣ ʌȜĮıµȚįȓȠȣ ColE1 ĲȘȢ Escherichia coli, µȑıȦ ʌȡȩıįİıȘȢ 
ıİ ȑȞĮ ıȪµʌȜȠțȠ įȪȠ µȚțȡȫȞ µȠȡȓȦȞ RNA. ȆĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ʌȜȘșȫȡĮ ʌȜİȠȞİțĲȘµȐĲȦȞ, 
µİĲĮȟȪ ĲȦȞ ȠʌȠȓȦȞ ȩĲȚ ȑȤİȚ ȖȓȞİȚ țȚȞȘĲȚțȒ țĮȚ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȒ µİȜȑĲȘ țĮȚ ȩĲȚ ȣʌȐȡȤİȚ 
µİȖȐȜȘ ʌȠȚțȚȜȓĮ µİĲĮȜȜȐȟİȦȞ. ȂȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȚȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȣıİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ, İȓȞĮȚ 
Ș [Ala2Leu2]8. Ȉİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌĮȡĮȜȜĮȖȒ Ƞ İıȦĲİȡȚțȩȢ ȣįȡȩĳȠȕȠȢ ʌȣȡȒȞĮȢ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ȑȤİȚ İʌĮȞĮıȤİįȚĮıĲİȓ ȫıĲİ ȞĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ ĮʌȠțȜİȚıĲȚțȐ Įʌȩ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮȣĲȒ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ µȓĮ ĮȪȟȘıȘ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ 
ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ µȑȤȡȚ țĮȚ ĲȑııİȡȚȢ ĲȐȟİȚȢ µİȖȑșȠȣȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ, 

įȘȜĮįȒ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓĲĮȚ ıĲȘȞ țȜȓµĮțĮ ĲȦȞ ms. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ĲȘȞ țĮșȚıĲȐ țĮȜȩ 
ȣʌȠȥȒĳȚȠ ȖȚĮ µİȜȑĲȘ ȖİȖȠȞȩĲȦȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ µİ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ 
įȣȞĮµȚțȒȢ. ȅȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ȤȡȒıȚµĮ İȡȖĮȜİȓĮ ȖȚĮ 

ĲȘȞ țĮĲĮȞȩȘıȘ, ıİ ĳȣıȚțȒ ȕȐıȘ, ĲȘȢ įȠµȒȢ țĮȚ ĲȘȢ ȜİȚĲȠȣȡȖȓĮȢ ĲȦȞ ȕȚȠȜȠȖȚțȫȞ 
µĮțȡȠµȠȡȓȦȞ, țĮșȫȢ įȓȞȠȣȞ ȑµĳĮıȘ ıĲȘ įȣȞĮµȚțȒ ĲȠȣȢ. ȅȚ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȑȢ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ȑȤȠȣȞ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșİȓ İįȫ țĮȚ įİțĮİĲȓİȢ Įʌȩ ĲȠȣȢ İȡİȣȞȘĲȑȢ ȖȚĮ ȞĮ 

ȜȪıȠȣȞ șİµİȜȚȫįȘ ʌȡȠȕȜȒµĮĲĮ ĲȘȢ ȕȚȠȜȠȖȓĮȢ, ȩʌȦȢ Ș ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ. 
ǼȟĮȚĲȓĮȢ ĲȘȢ µİȖȐȜȘȢ ʌȠȜȣʌȜȠțȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣ ʌȡȠȕȜȒµĮĲȠȢ ȑȤİȚ ĮȞĮʌĲȣȤșİȓ µȓĮ 

ʌȜȘșȫȡĮ ĲİȤȞȚțȫȞ ȩʌȦȢ, Ƞ țĮĲĮȞİµȘµȑȞȠȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ (distributed computing), ȠȚ 
țĮșȠįȘȖȠȪµİȞİȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ (SMD) țĮȚ ȠȚ įȚĮįȡĮıĲȚțȑȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ (IMD). 

ȁȩȖȦ ĲȘȢ µİȖȐȜȘȢ įȚĮĳȠȡȐȢ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıĲȘȞ țȚȞȘĲȚțȒ ĲȘȢ, Ș 

[Ala2Leu2]8 (țĮșȫȢ țĮȚ țȐʌȠȚİȢ ȐȜȜİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ) ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ, 

ʌȡȠĲȐșȘțİ µȓĮ ȣʌȩșİıȘ ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȘ įȠµȒ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ĲĮ µȩȡȚĮ ĮȣĲȐ. ǲĲıȚ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ȖȚĮ įȪȠ ıȣıĲȒµĮĲĮ įȚµİȡȫȞ µİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ 
ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ, ȑȞĮ µİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ țĮȚ ȑȞĮ µİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

ĲȘȢ [Ala2Ile2]6. ȍıĲȩıȠ Įʌȩ ĲȘ ıȪȖțȡȚıȘ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ įİȞ ʌȡȠțȪʌĲİȚ țȐʌȠȚĮ 

ȚıȤȣȡȒ ȑȞįİȚȟȘ ȩĲȚ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ İȓȞĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ıĲĮșİȡȒ. 

ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ ȑȞĮ ʌȡĮȖµĮĲȚțȩ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ, ʌȠȣ İȓȞĮȚ 
țĮȚ Ƞ µĮțȡȠʌȡȩșİıµȠȢ ıĲȩȤȠȢ, ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȠȪµİ ĮʌȠµȠȞȦµȑȞĮ µȠȞȠµİȡȒ țĮȚ 
ȟİțȚȞȫȞĲĮȢ țĮȚ ʌȐȜȚ Įʌȩ įȚȐĳȠȡİȢ ĮȞĮįȚʌȜȫıİȚȢ, țȐȞȠȣµİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ ıȣȖțȡȠȪıİȚȢ 
(bimolecular collisions). ȍıĲȩıȠ, ıĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĲȘȢ İȡȖĮıȓĮȢ ĮȣĲȒȢ, șĮ ʌİȡȚȠȡȚıĲȠȪµİ 
ĮʌȜȐ ıĲȘ µİȜȑĲȘ țȐʌȠȚȦȞ ıȣıĲȘµȐĲȦȞ įȚµİȡȫȞ țĮȚ µȠȞȠµİȡȫȞ µȠȡȓȦȞ. 
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Protein folding remains one of the most interesting and challenging areas of research. 

In this stydy we try to approach the mystery of how a protein finds the way to its 

tertiary structure through Rop, a small homodimeric protein that folds in a simple 4-Į-

helix bundle motif. This protein plays an essential role in the regulation of the copy 

number of plasmid ColE1 in Escherichia coli, by binding to an RNA complex. Rop 

has been extensively studied in thermodynamic and kinetic basis and there are 

available numerous mutants. One of the most interesting variants that has been 

described, is [Ala2Leu2]8, which has a fully repacked hydrophobic core constisting 

exclusively of alanines and leucines. We focus in the particular variant due to a 

dramatic rase of over four orders of magnitude in the rate of folding (it takes plays in 

the ms scale) and the lack of the characteristic two-phase kinetic of the wild-type 

protein. This assigns to a very good candindate for folding studies by molecular 

dynamics simulations. MD emphasizes to the motion and dynamics of a protein, thus 

provides useful information relative to its structure and function. MD simulations 

have been used for decades, to solve crucial problems, such as the protein folding. 

Due to the complication of such problems and the large quantity of data, there have 

been developed techniques such as distributed computing, steered MD and interactive 

MD.  

Most of the variants of wild type Rop that have been described so far, are 

assumed to adopt the same tertiary structure as the native protein. However, due to the 

drastic change in the kinetics of [Ala2Leu2]8 there has been proposed a theory, 

according to which there are more than one possible foldings for some variants. Thus, 

we prepared two sets of dimers, one with the native (Rop-like) topology and one with 

the topology of [Ala2Ile2]6 refered as syn. The results of the dynamics show that the 

two alternative topologies are almost equally stable, with the native (Rop-like) 

topology slightly more stable. In order to watch an actual folding event, which is the 

long term goal of this study, we could perform bimolecular collisions of monomers, 

starting again from a number of different topologies. However, in this study (due to 

lack of time) we restricted to simple simulations of a number of monomers with 

different topologies. These data can then be used to perform different sets of 

bimolecular collisions. 
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Ǿ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ (protein folding) İȓȞĮȚ µȓĮ ıȪȞșİĲȘ įȚĮįȚțĮıȓĮ ʌȠȣ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ µȘ ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȑȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ĲȩıȠ ıİ ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ µȩȡȚȠ ȩıȠ țĮȚ 
ĮȞȐµİıĮ ıĲȠ µȩȡȚȠ țĮȚ ĲȠȞ įȚĮȜȪĲȘ, ĮȡțİĲȠȪȢ ȕĮșµȠȪȢ İȜİȣșİȡȓĮȢ țĮȚ ȚıȠȡȡȠʌȓĮ ıĲȘ 

ıȣȞİȚıĳȠȡȐ ĲȘȢ İȞșĮȜʌȓĮȢ țĮȚ ĲȘȢ İȞĲȡȠʌȓĮȢ ıĲȘȞ İȜİȪșİȡȘ İȞȑȡȖİȚĮ. ȆĮȜȚȩĲİȡĮ 

ȣʌȒȡȤİ Ș ʌİʌȠȓșȘıȘ ȩĲȚ Ș ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ıȣȞĲİȜİȓĲĮȚ µȑıĮ Įʌȩ µȓĮ ȖȡĮµµȚțȒ 

ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ȖİȖȠȞȩĲȦȞ. ȅȚ ȞİȩĲİȡİȢ ĮʌȩȥİȚȢ ȣʌȠıĲȘȡȓȗȠȣȞ ȩĲȚ ʌȡȩțİȚĲĮȚ ȖȚĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜİȢ µȚțȡȠıțȠʌȚțȑȢ įȚĮįȚțĮıȓİȢ ʌȠȣ µȠȚȐȗȠȣȞ µİ įȚȐȤȣıȘ țĮȚ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞȠȣȞ 
ʌȠȜȜĮʌȜȐ µȠȞȠʌȐĲȚĮ (parallel microscopic multi-pathway diffusion-like processes) 

(Caflisch, 2004). ǹȣĲȩ ȩµȦȢ ȑȡȤİĲĮȚ ıİ ĮȞĲȓșİıȘ µİ ĲĮ ʌİȚȡȐµĮĲĮ ĲȠȣ Anfisen, Ƞ 
ȠʌȠȓȠȢ, ĲȠ 1961, ĮʌȑįİȚȟİ ȩĲȚ ȩȜȘ Ș ĮʌĮȡĮȓĲȘĲȘ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ ȖȚĮ ĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ʌİȡȚȑȤİĲĮȚ ıĲȘȞ ĮµȚȞȠȟȚțȒ ĲȠȣ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ (Anfinsen, 1973). ǹȣĲȒ Ș 

ĮȞĲȚʌĮȡȐșİıȘ İȓȞĮȚ ȖȞȦıĲȒ țĮȚ ȦȢ ʌĮȡȐįȠȟȠ ĲȠȣ Levinthal (Levinthal’s paradox) 

(Levinthal, 1968). ȅȚ ıȪȖȤȡȠȞİȢ ȚįȑİȢ įİȞ İµʌİȡȚȑȤȠȣȞ ĮȣĲȩ ĲȠ ʌĮȡȐįȠȟȠ țĮșȫȢ 
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İȜĮȤȚıĲȠʌȠȚȠȪȞ ĲȘȞ ȚįȑĮ ĲȠȣ µȠȞȠʌĮĲȚȠȪ: Ș ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ įȚȠȤİĲİȪİĲĮȚ (funnel) ʌȡȠȢ 
µȓĮ ıĲĮșİȡȒ țĮĲȐıĲĮıȘ µȑıĮ Įʌȩ ʌȠȜȜȑȢ ȠįȠȪȢ įȚĮµȩȡĳȦıȘȢ ıĲȠ ȤȫȡȠ (Dill et al., 

1997). ǲĲıȚ, 45 ȤȡȩȞȚĮ ĮȡȖȩĲİȡĮ, Ș ȑȡİȣȞĮ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȠȣȢ µȘȤĮȞȚıµȠȪȢ ʌȠȣ įȚȑʌȠȣȞ 
ĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ȑȞĮ İȞİȡȖȩ țĮȚ İȟȓıȠȣ ȐȖȞȦıĲȠ (ȩıȠ țĮȚ ʌȡȚȞ 45 ȤȡȩȞȚĮ) 

ʌİįȓȠ. ǹȣĲȩ ʌȠȣ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ İȟĮțȡȚȕȦșİȓ İȓȞĮȚ țĮĲȐ ʌȩıȠ Ș İȟȑȜȚȟȘ ȑȤİȚ İʌȚȜȑȟİȚ 
ĮȜȜȘȜȠȣȤȓİȢ ʌȠȣ ĮȞĮįȚʌȜȫȞȠȞĲĮȚ µȑıȦ İȞȩȢ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȠȣ µȠȞȠʌĮĲȚȠȪ ĮȞĲȓ ȞĮ 

«ıȤİįȚȐıİȚ» ʌȡȦĲİǸȞİȢ ʌȠȣ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ĮȞĮįȚʌȜȦșȠȪȞ µȑıȦ ʌȠȜȜȫȞ µȠȞȠʌĮĲȚȫȞ. 
ǹțȩµĮ, ȖȚĮĲȓ įİȞ İȓȞĮȚ ʌİȡȓİȡȖȠ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ȣʌȐȡȤȠȣȞ ʌĮȡȐȜȜȘȜĮ µȠȞȠʌȐĲȚĮ, 

ĮȜȜȐ ȩĲȚ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ĲĮ ĮȞȚȤȞİȪıȠȣµİ țĮȚ ȞĮ ĲĮ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ ʌİȚȡĮµĮĲȚțȐ 

(Wright et al., 2003). 

ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĲȘȢ µİȜȑĲȘȢ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ, İʌȚȜȑȟĮµİ ıĮȞ 
ıȪıĲȘµĮ µȠȞĲȑȜȠ ĲȘȞ Rop. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮȣĲȒ ȑȤİȚ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșİȓ țĮĲȐ țȩȡȠȞ, ȤȐȡȘ 

ıĲĮ ʌȜİȠȞİțĲȒµĮĲĮ ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗİȚ. ȂʌȠȡİȓ ȞĮ İțĳȡĮıĲİȓ İȪțȠȜĮ ıİ µİȖȐȜİȢ 
ʌȠıȩĲȘĲİȢ, İȓȞĮȚ įȚĮȜȣĲȒ, İȓȞĮȚ ȖȞȦıĲȒ Ș įȠµȒ ĲȘȢ ĲȩıȠ ıĲȘȞ țȡȣıĲĮȜȜȚțȒ µȠȡĳȒ 

(Banner et al., 1987) ȩıȠ țĮȚ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ (Eberle et al., 1991), İȞȫ ȑȤȠȣȞ 
ĲĮȣĲȠʌȠȚȘșİȓ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ (10, 14, 18 țĮȚ 25, ıĲȘȞ ʌȡȫĲȘ ȑȜȚțĮ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ) 
ʌȠȣ İȓȞĮȚ ĮʌĮȡĮȓĲȘĲĮ ȖȚĮ ĲȘ ȜİȚĲȠȣȡȖȓĮ ĲȘȢ (Predki et al., 1995). Ǿ Rop 

įȚĮįȡĮµĮĲȓȗİȚ ıȘµĮȞĲȚțȩ ȡȩȜȠ ıĲȠȞ ȑȜİȖȤȠ ĲȦȞ ĮȞĲȚȖȡȐĳȦȞ ĲȠȣ ʌȜĮıµȚįȓȠȣ ColE1 

ĲȘȢ Escherichia coli, µȑıȦ ʌȡȩıįİıȘȢ ıİ ȑȞĮ ıȪµʌȜȠțȠ įȪȠ µȚțȡȫȞ µȠȡȓȦȞ RNA, 

ĲȠȣ RNAI, ʌȠȣ ȑȤİȚ ȡȩȜȠ ĮȞĮıĲȠȜȑĮ țĮȚ İȓȞĮȚ ıȣµʌȜȘȡȦµĮĲȚțȩ µİ ĲȠ RNAII ʌȠȣ 
İȟȣʌȘȡİĲİȓ ıĮȞ İțțȚȞȘĲȒȢ (primer) ȖȚĮ ĲȘȞ ȑȞĮȡȟȘ ĲȘȢ ĮȞĲȚȖȡĮĳȒȢ ĲȠȣ DNA Įʌȩ ĲȘȞ 
DNA ʌȠȜȣµİȡȐıȘ ǿ (Polisky, 1988). ȅ µȘȤĮȞȚıµȩȢ įȘµȚȠȣȡȖȓĮȢ ĲȠȣ ıȣµʌȜȩțȠȣ ȑȤİȚ 
µİȜİĲȘșİȓ µİ ȑȞĮ ĳșȠȡȓȗȠȞ ĮȞȚȤȞİȣĲȒ (2-AP, 2-aminopurine-2ǯ-O-methyl riboside) 

țĮȚ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ įȪȠ ıĲȐįȚĮ (Rist et al., 2001). H Rop ȣȚȠșİĲİȓ µȓĮ 

ȚįȚĮȓĲİȡĮ ĮʌȜȒ įȠµȒ, ȑȞĮ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ, ȖİȖȠȞȩȢ ʌȠȣ İʌȚĲȡȑʌİȚ ĲȘ ȜȠȖȚțȒ 

(ĮȜȜȐ țĮȚ µİȡȚțȑȢ ĳȠȡȑȢ ȜĮȞșĮıµȑȞȘ) țĮĲĮȞȩȘıȘ ĲȦȞ İʌȚʌĲȫıİȦȞ ĲȦȞ µİĲĮȜȜȐȟİȦȞ. 
ǼʌȚʌȜȑȠȞ, ȑȤİȚ ȖȓȞİȚ İțĲİĲĮµȑȞȘ ȖİȞİĲȚțȒ țĮȚ įȠµȚțȒ ĮȞȐȜȣıȘ (Castagnoli et al., 

1989). ȂȑȤȡȚ ʌȡȩıĳĮĲĮ, ȑȞĮ Įʌȩ ĲĮ ıȘµĮȞĲȚțȐ µİȚȠȞİțĲȒµĮĲĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĲȘȢ 
Rop ȒĲĮȞ Ș įȣıțȠȜȓĮ ıĲȘȞ ĮȞȓȤȞİȣıȘ ʌĮȡĮȜȜĮȖȫȞ (variants) ʌȠȣ İµĳȐȞȚȗĮȞ 
İȞİȡȖȩĲȘĲĮ țĮȚ ıĲȘ µȑĲȡȘıȘ ĮȣĲȒȢ ĲȘȢ İȞİȡȖȩĲȘĲĮȢ. ȆȜȑȠȞ, ȑȤİȚ ĮȞĮʌĲȣȤșİȓ ȑȞĮȢ 
ĮȡțİĲȐ ĮʌȠĲİȜİıµĮĲȚțȩȢ ĲȡȩʌȠȢ İȜȑȖȤȠȣ İȞİȡȖȩĲȘĲĮȢ µİȖȐȜȦȞ ȕȚȕȜȚȠșȘțȫȞ µİ 
ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ Rop (Magliery et al., 2004). 

ȉȠ 4-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ İȓȞĮȚ ȑȞĮ ĮȡțİĲȐ țȠȚȞȩ µȠĲȓȕȠ ıĲȚȢ ĳȣıȚțȑȢ 
ʌȡȦĲİǸȞİȢ. Ȉİ ĮȣĲȩ ĲȠ µȠĲȓȕȠ ĲȑııİȡȚȢ Į-ȑȜȚțİȢ ʌĮțİĲȐȡȠȞĲĮȚ ȚıȤȣȡȐ ıİ ȩȜȠ ĲȠȣȢ ĲȠ 
µȒțȠȢ (ǼȚțȩȞĮ 1.1). ȅȚ ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȑȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ıĲȘȞ 
ıĲĮșİȡȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ ĮȞĲȚʌĮȡȐȜȜȘȜȘȢ įȚİȣșȑĲȘıȘ ĲȦȞ ȖİȚĲȠȞȚțȫȞ İȜȓțȦȞ İȞȫ ȠȚ µȘ 

ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȑȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ʌȠȣ ȠįȘȖȠȪȞ ıĲȠ ȚıȤȣȡȩ ʌĮțİĲȐȡȚıµĮ, țĮșȠȡȓȗȠȣȞ 
ĲȘȞ țĮĲİȪșȣȞıȘ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ įİµĮĲȓȠȣ (Chou et al., 1988). ǹʌȩ įȠµȚțȒȢ ʌȜİȣȡȐȢ 
ȑȞĮ ĲȑĲȠȚȠ įİµȐĲȚȠ µʌȠȡİȓ ȞĮ ĮʌĮȞĲȐĲĮȚ İȓĲİ ȦȢ µȓĮ ĮȣĲȩȞȠµȘ İʌȚțȡȐĲİȚĮ, İȓĲİ ıĮȞ 
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ĲµȒµĮ µȓĮȢ µİȖĮȜȪĲİȡȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ǹʌȩ ȜİȚĲȠȣȡȖȚțȒ ıțȠʌȚȐ µʌȠȡİȓ ȞĮ İȟȣʌȘȡİĲȒıİȚ 
įȚȐĳȠȡȠȣȢ ȡȩȜȠȣȢ, Įʌȩ ĮʌȠșȒțİȣıȘ µİĲȐȜȜȦȞ µȑȤȡȚ İȞİȡȖȠʌȠȓȘıȘ țȣĲĲȐȡȦȞ. ȉȠ 
µȠĲȓȕȠ ĲȠȣ 4-İȜȚțȠİȚįȠȪȢ įİµĮĲȓȠȣ ȣʌȐȡȤİȚ ıİ ʌȠȜȜȑȢ ȚĮĲȡȚțȐ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ʌȡȦĲİǸȞİȢ, 
ȩʌȦȢ Ș ĮȞșȡȫʌȚȞȘ ĮȣȟȘĲȚțȒ ȠȡµȩȞȘ, Ș ĮʌȠȜȚʌȠʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ȠȚ ȚȞĲİȡȜİȣțȓȞİȢ. ȋȐȡȘ 

ıĲȘȞ ĮʌȜȩĲȘĲĮ ĲȠȣ µȠĲȓȕȠȣ ĮȣĲȠȪ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȐȜȜĮ įȠµȚțȐ µȠĲȓȕĮ, ȑȤİȚ 
İȟȣʌȘȡİĲȒıİȚ ȦȢ ıȪıĲȘµĮ µȠȞĲȑȜȠ ĲȩıȠ ȖȚĮ ĲȘȞ țĮĲĮȞȩȘıȘ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĳȣıȚțȫȞ 
ʌȡȦĲİȧȞȫȞ ȩıȠ țĮȚ ȖȚĮ ĲȠ ıȤİįȚĮıµȩ ȞȑȦȞ [(Kamtekar et al., 1995), (Cohen et al., 

1990), (Harris et al., 1994)]. ǼʌȚʌȜȑȠȞ, ĲȠ 4-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ ȑȤİȚ ĮʌȠĲİȜȑıİȚ ȑȞĮ 

ȑȟȠȤȠ ʌİįȓȠ ȑȡİȣȞĮȢ ıĲȘȞ ʌȡȩȖȞȦıȘ ʌİȡȚȠȡȚıµȫȞ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȠȣ ʌȡȦĲİȧȞȚțȠȪ ıțİȜİĲȠȪ (Presnell et al., 1989). 

 

 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 1.1 ǹȡȚıĲİȡȐ ǱʌȠȥȘ İȞȩȢ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȠȪȢ įİµĮĲȓȠȣ. Ȃİ µʌȜİ ĮȞȠȚȤĲȩ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ   
ȠȚ ʌİȡȚȠȤȑȢ Į-ȑȜȚțĮȢ (Į-helix) țĮȚ µİ µʌȜİ ıțȠȪȡȠ ȠȚ ʌİȡȚȠȤȑȢ șȘȜȚȐȢ (coils).   

ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ įİµȐĲȚȠ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90º ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ țȐșİĲȠ 
ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ įİµĮĲȓȠȣ. 
ǵȜİȢ ȠȚ İȚțȩȞİȢ ʌȡȠİĲȠȚµȐıĲȘțĮȞ µİ ĲĮ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲĮ Rasmol (Bernstein, 1999), 
VMD (Humphrey et al., 1996) țĮȚ Raster3D (Merritt et al., 1997). 
 

Ȃİ ȕȐıȘ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ ʌȡȠțȪȥİȚ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȡȫĲİȢ µİȜȑĲİȢ ĲȘȢ 
Rop, Ƞ Sander ʌȡȩĲİȚȞİ ĲȘȞ «ȣʌȩșİıȘ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ» (“core hypothesis”). ȈȪµĳȦȞĮ µİ 
ĮȣĲȒȞ, Ș ĮțȡȚȕȒȢ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ıĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ șȘȜȚȐȢ țĮȚ ıĲȘȞ İʌȚĳȐȞİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ 
İȓȞĮȚ įİȣĲİȡİȪȠȣıĮȢ ıȘµĮıȓĮȢ, ȣʌȩ ĲȠȞ ȩȡȠ ȩĲȚ Ș ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ șĮ İȓȞĮȚ ıȣµȕĮĲȒ µİ ĲȠ 
ıȤȘµĮĲȚıµȩ șȘȜȚȐȢ țĮȚ ĲȘȞ İȞȣįȐĲȦıȘ ĲȘȢ İʌȚĳȐȞİȚĮȢ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ 

(Sander, 1994). ǲĲıȚ ȖİȞȞȐĲĮȚ ȑȞĮ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ȗȒĲȘµĮ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ 

ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ. ȆȩıȠ ıȘµĮȞĲȚțȩȢ İȓȞĮȚ Ƞ ȡȩȜȠȢ ʌȠȣ įȚĮįȡĮµĮĲȓȗȠȣȞ ıĲȘ įȚĮįȚțĮıȓĮ 

ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ȠȚ ʌİȡȚȠȤȑȢ µİ įȠµȑȢ ıĲȡȠĳȒȢ (turns) țĮȚ șȘȜȚȐȢ (loop); ȈȣȞȚıĲȠȪȞ 
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ĮʌȜȫȢ ıȣȞįȑıµȠȣȢ ʌȠȣ ʌĮȡİµȕȐȜȜȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıĮ ıİ ıĲȠȚȤİȓĮ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ įȠµȒȢ Ȓ 

įȚĮįȡĮµĮĲȓȗȠȣȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ İȞİȡȖȠȪȢ ȡȩȜȠȣȢ ıĲȠ µȠȞȠʌȐĲȚ ʌȠȣ șĮ ĮțȠȜȠȣșȘșİȓ 
(folding pathway) țĮȚ ıĲȘȞ ĲİȜȚțȒ ĮȞĮįȚʌȜȦµȑȞȘ įȠµȒ; ȂİĲĮȖİȞȑıĲİȡİȢ µİȜȑĲİȢ ĲȘȢ 
Rop țĮȚ ĲȦȞ ʌȠȜȣȐȡȚșµȦȞ ʌĮȡĮȜȜĮȖȫȞ ĲȘȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ĮȞĲȚĲȓșİĲĮȚ ıĲȘȞ ȣʌȩșİıȘ 

ĲȠȣ Sander. 

ǲȤİȚ įİȚȤșİȓ ȩĲȚ ĲȠ µȒțȠȢ ĲȘȢ șȘȜȚȐȢ ȑȤİȚ İʌȚʌĲȫıİȚȢ ıĲȘȞ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȠȣ 
İȞįȚȐµİıȠȣ µȠȡȓȠȣ țĮĲȐ ĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ (folding intermediate). ǹȣĲȒ Ș ĮȜȜĮȖȒ ıĲȘȞ 
țȚȞȘĲȚțȒ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ țĮȚ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ ȣʌȠįİȚțȞȪİȚ µȓĮ ĮȜȜĮȖȒ ıĲȘȞ İȞȑȡȖİȚĮ 

ĲȘȢ µİĲĮȕĮĲȚțȒȢ țĮĲȐıĲĮıȘȢ (Nagi et al., 1999). ȆȚȠ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ, µİ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ 

ĲȠȣ µȒțȠȣȢ ĲȘȢ șȘȜȚȐȢ, µİȚȫȞİĲĮȚ ʌȡȠȠįİȣĲȚțȐ Ș ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȘȢ Rop ȑȞĮȞĲȚ ıĲȘ 

șİȡµȚțȒ țĮȚ ȤȘµȚțȒ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘ (Nagi et al., 1997). Ǿ ıȘµĮȞĲȚțȩĲȘĲĮ ĲȠȣ ȡȩȜȠȣ ĲȦȞ 
ʌİȡȚȠȤȫȞ șȘȜȚȐȢ ıĲȘ įȚĮĲȒȡȘıȘ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ įȠµȒȢ țĮȚ ıĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȘȢ 
įȚĮµȩȡĳȦıȘȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ȣʌȠȖȡĮµµȓȗİĲĮȚ µȑıĮ Įʌȩ ĲȚȢ µİȜȑĲİȢ ĲȘȢ ǹ31ȇ, µȓĮȢ 
µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ıĲȘȞ ȠʌȠȓĮ Ș ĮȜĮȞȓȞȘ ıĲȘ șȑıȘ 31 ıĲȘȞ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ 
șȘȜȚȐȢ ȑȤİȚ ȣʌȠțĮĲĮıĲĮșİȓ µİ ʌȡȠȜȓȞȘ (Glykos et al., 1999). ǹȣĲȒ Ș ĮȜȜĮȖȒ ȠįȘȖİȓ 
ıİ µİȓȦıȘ țĮĲȐ 7% ĲȘȢ ʌİȡȚİțĲȚțȩĲȘĲĮȢ ıİ Į-ȑȜȚțĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ țĮȚ ĮțȠȜȠȪșȦȢ µȓĮ 

µİȓȦıȘ ıĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ, ĲȘȢ ĲȐȟİȦȢ ĲȠȣ 40% ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ. 

ǹȣĲȒ Ș ıȘµĮȞĲȚțȒ µİȓȦıȘ șİȦȡİȓĲĮȚ ȩĲȚ ȠĳİȓȜİĲĮȚ ıĲȘȞ ĮʌȫȜİȚĮ İȞȩȢ ĲȠȣȜȐȤȚıĲȠȞ 
ȣįȡȠȖȠȞȚțȠȪ įİıµȠȪ țĮȚ ıĲȘȞ ʌĮȡĮµȩȡĳȦıȘ (deformation) ĲȘȢ ʌȡȦĲİȧȞȚțȒȢ įȠµȒȢ 
(Peters et al., 1997). ǼʌȓıȘȢ, İțĲȠµȒ ĲȘȢ ʌİȡȚȠȤȒȢ ĲȘȢ șȘȜȚȐȢ, ȠįȘȖİȓ ıĲȘ 

µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȘ ʌȡȦĲİǸȞȘ RM6, Ș ȠʌȠȓĮ İʌȚįİȚțȞȪİȚ įȡĮµĮĲȚțȑȢ ĮȜȜĮȖȑȢ ĲȩıȠ ıĲȘ 

įȠµȒ ȩıȠ țĮȚ ıĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ. ȉȠ µȠĲȓȕȠ µİĲĮĲȡȑʌİĲĮȚ Įʌȩ ȠµȠįȚµİȡȑȢ 4-Į-

İȜȚțȠİȚįȑȢ ıİ ȠµȠĲİĲȡĮµİȡȑȢ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ țĮȚ Ș șİȡµȠțȡĮıȓĮ ĲȒȟȘȢ, Tm, 

ĮȣȟȐȞİĲĮȚ ıĲȠȣȢ 101ºC, Įʌȩ 71 ºC ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ Ș ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ (Lassalle et 

al. 1998). 

Ȉİ µȓĮ ʌȡȠıʌȐșİȚĮ µİȜȑĲȘȢ ĲȠȣ ȡȩȜȠȣ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ ıĲȘ įȠµȒ țĮȚ ĲȘ 

ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, İʌȚȜȑȤșȘțİ Ș șȑıȘ 30 ȖȚĮ µİĲȐȜȜĮȟȘ țĮȚ ʌȡȠȢ ĲĮ 19 

ȐȜȜĮ ĮµȚȞȠȟȑĮ. ǹʌȩ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌȡȠıʌȐșİȚĮ ʌȡȠȑțȣȥİ ʌȦȢ Ș șȑıȘ ĮȣĲȒ İȓȞĮȚ 
ȚįȚĮȓĲİȡĮ ĮȞșİțĲȚțȒ ıĲȚȢ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ țĮșȫȢ ȩȜİȢ ȠȚ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ (variants) ʌȠȣ 
ʌȡȠȑțȣȥĮȞ ȑȤȠȣȞ įȠµȑȢ ʌĮȡȩµȠȚİȢ µİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ȍıĲȩıȠ, 12 Įʌȩ 
ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ ȣʌȠțĮĲĮıĲȐıİȚȢ ȠįȘȖȠȪȞ ıİ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȑȢ ʌȡȦĲİǸȞİȢ, ȖİȖȠȞȩȢ ʌȠȣ 
ȣʌȠįİȚțȞȪİȚ ȩĲȚ ȣʌȐȡȤȠȣȞ įȚĮțȡȚĲȑȢ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȑȢ ʌȡȠĲȚµȒıİȚȢ ȩıȠȞ ĮĳȠȡȐ ĲȘȞ 
ĲĮȣĲȩĲȘĲĮ ĲȠȣ ĮµȚȞȠȟȚțȠȪ țĮĲĮȜȠȓʌȠȣ ıĲȘ șȑıȘ 30 ĲȘȢ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮȢ (Predki et al., 

1996). Ǿ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ țĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 30, 31 țĮȚ 32 ȑȤȠȣȞ 
ĮʌȠĲİȜȑıİȚ ıĲȩȤȠ ʌȜȘșȫȡĮȢ µİĲĮȜȜȐȟİȦȞ (Castagnoli et al., 1994). īİȞȚțȩĲİȡĮ, 

ĳĮȓȞİĲĮȚ Ș ĲĮȣĲȩĲȘĲĮ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ıĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ ȞĮ µȘȞ İȓȞĮȚ 
țĮșȠȡȚıĲȚțȒ ȖȚĮ ĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ıİ ȑȞĮ 4-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ. ȉȠ µȒțȠȢ ĲȘȢ 
ıĲȡȠĳȒȢ, ȩµȦȢ µʌȠȡİȓ ȞĮ İȓȞĮȚ ıȘµĮȞĲȚțȩ ȖȚĮ ĲȠȞ țĮșȠȡȚıµȩ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ 
(Kamtekar et al., 1995). īȞȦȡȓȗȠȣµİ ʌȠȜȪ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ ȖȚĮ ĲȘ ıȣµȕȠȜȒ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ 
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ıĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȘȢ ĮȞĮįȚʌȜȦµȑȞȘȢ µȠȡĳȒȢ ȖȚĮ ıĲȡȠĳȑȢ ʌȠȣ ıȣȞįȑȠȣȞ ȕ-țȜȫȞȠȣȢ 
ıİ įȠµȑȢ ĳȠȣȡțȑĲĮȢ (ȕ-hairpin) (Lahr et al., 2005).  

ǼȞįİȚțĲȚțȩ ĲȠȣ ʌȩıȠ ıȘµĮȞĲȚțȒ İȓȞĮȚ Ș ȑȡİȣȞĮ ȖȚĮ ĲȠȣȢ ʌĮȡȐȖȠȞĲİȢ ʌȠȣ 
țĮșȠȡȓȗȠȣȞ µȓĮ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ (fold) țĮȚ ĮʌȠțȜİȓȠȣȞ ĲȚȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ 
İȓȞĮȚ µȓĮ ʌȡȩțȜȘıȘ ʌȠȣ ĲȑșȘțİ Įʌȩ ĲȠȣȢ Creamer țĮȚ Rose, ȖȞȦıĲȒ ȦȢ “Paracelsus 

Challenge” (Rose et al., 1994). Ǿ ʌȡȩțȜȘıȘ ȒĲĮȞ ȞĮ ȖȓȞİȚ µİĲĮĲȡȠʌȒ µȓĮȢ 
ʌȡȦĲİȧȞȚțȒȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ıİ țȐʌȠȚĮ ȐȜȜȘ įȚĮĲȘȡȫȞĲĮȢ ĲȠȣȜȐȤȚıĲȠȞ 50% ȠµȠȚȩĲȘĲĮ 

ıĲȘȞ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ, ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ. ȅȚ Dalal țĮȚ Regan 

ıȤİįȓĮıĮȞ İʌȚĲȣȤȫȢ µȓĮ ĲȑĲȠȚĮ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȠȞȩµĮıĮȞ Janus, ȑȤȠȞĲĮȢ ıĮȞ 
µȠȞĲȑȜȠ ĲȘȞ Rop. Ǿ Janus ȣȚȠșİĲİȓ İȜȚțȠİȚįȒ įȚĮµȩȡĳȦıȘ țĮȚ ȑȤİȚ 50% ȠµȠȚȩĲȘĲĮ 

ıĲȘȞ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ µİ ĲȘȞ İʌȚțȡȐĲİȚĮ Ǻ1 (B1 domain), ʌȠȣ țĮĲȐ țȪȡȚȠ ȜȩȖȠ ȑȤİȚ įȠµȒ 

ȕ-ĳȪȜȜȠȣ (Dalal et al., 2000).  

īȚĮ ĲȘȞ Rop įȚİȞİȡȖȒșȘțĮȞ ȜİʌĲȠµİȡİȓȢ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȑȢ țĮȚ 
ĳĮıµĮĲȠıțȠʌȚțȑȢ µİȜȑĲİȢ ȖȚĮ ȞĮ ʌȡȠıįȚȠȡȚıĲİȓ ıİ ʌȠıȠĲȚțȒ ȕȐıȘ Ș ıȣȞİȚıĳȠȡȐ ĲȦȞ 
µȘ ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȫȞ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ ıĲȘȞ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȦȞ 4-İȜȚțȠİȚįȫȞ įİµĮĲȓȦȞ. 
ǹʌȩ ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ µİȜȑĲİȢ ʌȡȠȑțȣȥİ ȑȞĮȢ µȘȤĮȞȚıµȩȢ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ įȪȠ ıĲĮįȓȦȞ ĲȠȣ 
ĲȪʌȠȣ: ȃ2 ļ 2ȃ* ļ 2D, ȩʌȠȣ ȃ2 İȓȞĮȚ ĲȠ įȚµİȡȑȢ ıĲȘ ĳȣıȚțȒ (Native) µȠȡĳȒ, ȃ* 

İȓȞĮȚ ĲĮ µȠȞȠµİȡȒ, ĲĮ ȠʌȠȓĮ įȚĮĲȘȡȠȪȞ ĲȘȞ İȜȚțȠİȚįȒ įȚĮµȩȡĳȦıȘ ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ țĮȚ ıĲȠ 
įȚµİȡȑȢ (ȩʌȦȢ ʌȡȠțȪʌĲİȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ mean residue ellipticity) țĮȚ D İȓȞĮȚ ĲĮ 

µȠȞȠµİȡȒ ıĲȘȞ ĮʌȠįȚĮĲĮȖµȑȞȘ țĮĲȐıĲĮıȘ (Denatured). ǼʌȓıȘȢ ĮʌȠįİȓȤĲȘțİ ȩĲȚ ȠȚ 
ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ µİĲĮȟȪ ĲȦȞ ȣʌȠµȠȞȐįȦȞ İȓȞĮȚ µȓĮ ıȘµĮȞĲȚțȒ ĮȚĲȓĮ ıĲĮșİȡȠʌȠȓȘıȘȢ 
ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ 4-İȜȚțȠİȚįȠȪȢ įİµĮĲȓȠȣ ĲȘȢ Rop (Steif et al., 1993).  

ȋȐȡȘ ıĲȠȞ ĮʌȜȠȣıĲİȣµȑȞȠ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ, Ș Rop ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ıİ 
ʌİȚȡȐµĮĲĮ ıȤİįȚĮıµȠȪ Ȓ İʌȚȜȠȖȒȢ İȟĮȚȡİĲȚțȐ ĮʌȜȠȣıĲİȣµȑȞȦȞ ĮµȚȞȠȟȚțȫȞ 
ĮȜȜȘȜȠȣȤȚȫȞ ʌȠȣ șĮ İȓȞĮȚ ıİ șȑıȘ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓıȠȣȞ ıĲĮșİȡȑȢ ĳȣıȚțȑȢ (native Ȓ 

native-like) ʌȡȦĲİǸȞİȢ (Plaxco et al. 1998). Ǿ Rop ȑȤİȚ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșİȓ țĮȚ ıĲȘȞ 
ʌȡȦĲİȧȞȚțȒ µȘȤĮȞȚțȒ (protein engineering). ǼȚıȐȖȠȞĲĮȢ ıȣȞįİĲȚțȑȢ șȘȜȚȑȢ 
(connecting loops) µİĲĮĲȡȐʌȘțİ ıİ ȑȞĮ  µȠȞȠµİȡȑȢ 4-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ, µİ ĮʌȫĲİȡȠ 
ıțȠʌȩ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ İȞȩȢ µȚțȡȠȪ țĮȚ ıĲĮșİȡȠȪ µȠȡȓȠȣ ȖȚĮ in vivo țĮȚ in vitro 

ʌĮȡȠȣıȓĮıȘ ȕȚȠȜȠȖȚțȐ İȞİȡȖȫȞ ʌİʌĲȚįȓȦȞ (Kresse et al., 2001). ȉȑȜȠȢ, Ș Rop 

ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ȖȚĮ ĲȘȞ İȪȡİıȘ țȡȣµµȑȞȦȞ ȠµȠȚȠĲȒĲȦȞ µİ ȐȜȜİȢ ʌȡȦĲİǸȞİȢ, µȑıȦ 

µȓĮȢ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘȢ Ș ȠʌȠȓĮ įȘµȚȠȣȡȖİȓ µȓĮ ıİȚȡȐ Įʌȩ ȜİȚĲȠȣȡȖȚțȐ µİĲĮȜȜȐȖµĮĲĮ 

(µȑıȦ ıȣȞįȣĮıĲȚțȒȢ µİĲĮȜȜĮȟȚȖȑȞİıȘȢ, combinatorial mutagenesis) țĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ 

ȤȡȘıȚµȠʌȠȚİȓ ĮȣĲȒ ĲȘ ıȣȜȜȠȖȒ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȦȞ ĮȜȜȘȜȠȣȤȚȫȞ ıİ µȓĮ ȑȡİȣȞĮ ĲȦȞ 
ȕȐıİȦȞ įİįȠµȑȞȦȞ ȖȚĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȑȢ įȠµȑȢ. ǹȣĲȒ Ș ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ (mutational envelope 

scanning) µʌȠȡİȓ ȞĮ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ȚıȤȣȡȒ ȫıĲİ ȞĮ ĮȞȚȤȞİȪıİȚ ʌİȡȚȠȤȑȢ ʌİȡȚȠȡȚıµȑȞȘȢ 
ȑțĲĮıȘȢ, ʌȠȣ İȓȞĮȚ ıȣȞĲȘȡȘµȑȞİȢ ȜİȚĲȠȣȡȖȚțȐ, ĮȞİȟȐȡĲȘĲĮ Įʌȩ ĲȘȞ İȟİȜȚțĲȚțȒ ıȤȑıȘ 

ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ ȠȚ ʌȡȦĲİǸȞİȢ (Christ et al., 2003).  
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ȂȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȚȠ İȞĲȣʌȦıȚĮțȑȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ Rop İȓȞĮȚ Ș [Ala2Leu2]8, ĲȘȢ 
ȠʌȠȓĮȢ Ƞ İıȦĲİȡȚțȩȢ ȣįȡȩĳȠȕȠȢ ʌȣȡȒȞĮȢ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ ĮʌȠțȜİȚıĲȚțȐ Įʌȩ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮȣĲȒ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıĲĮșİȡȐ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ ʌȑȞĲİ 
ĲȐȟİȚȢ µİȖȑșȠȣȢ µİȖĮȜȪĲİȡȘ Įʌȩ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ. īȚĮ ĲȘȞ ʌȜȒȡȘ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘ ĲȘȢ 
Rop ȤȡİȚȐȗȠȞĲĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡİȢ Įʌȩ 24 ȫȡİȢ, İȞȫ Ș [Ala2Leu2]8 ĮʌȠįȚĮĲȐııİĲĮȚ 
ʌȜȒȡȦȢ ıİ ȜȚȖȩĲİȡȠ Įʌȩ 30s. Ǿ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ įȚĳĮıȚțȒ țȚȞȘĲȚțȒ, µİ 
ĲȘȞ ʌȡȫĲȘ ĳȐıȘ ȞĮ įȚĮȡțİȓ ʌȠȜȪ ȜȚȖȩĲİȡȠ Įʌȩ 1s țĮȚ ĲȘ įİȪĲİȡȘ, ĮȡȖȒ, ĳȐıȘ ȞĮ 

ȠȜȠțȜȘȡȫȞİĲĮȚ ıİ ĮȡțİĲȐ įİȣĲİȡȩȜİʌĲĮ. ȉȩıȠ Ș ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ȩıȠ țĮȚ Ș ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘ 

ȩµȦȢ ĲȘȢ  [Ala2Leu2]8 ȜĮµȕȐȞȠȣȞ ȤȫȡĮ ıĲȘȞ țȜȓµĮțĮ ĲȦȞ ms (Munson et al., 199 7). 

ȋȐȡȘ ıĲȘȞ ȖȡȒȖȠȡȘ țȚȞȘĲȚțȒ ĲȘȢ, Ș  [Ala2Leu2]8 ʌȡȠıĳȑȡİĲĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ ȖȚĮ µİȜȑĲİȢ 
ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ µİ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ. ǼʌȚʌȜȑȠȞ, İȓȞĮȚ įȚĮșȑıȚµȘ 

ʌȜȘșȫȡĮ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȫȞ ıĲȠȚȤİȓȦȞ (ȆȓȞĮțĮȢ 1.1).  
 

 MRE 

(degree cm2 dmol-1) 

Tm 

(°C) 

ǻG° 

(kcal mol-1) 

Cm 

(M) 

m 

(kcal mol-1 M-1) 

Binds 

RNA 

[Ala2Leu2]8 28,500 91 -7.5 3.0 2.8 yes 

wild-type 30,100 64 -7.7 3.3 2.4 yes 

 

ȆȓȞĮțĮȢ 1.1 ȈȪȞȠȥȘ ĲȘȢ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȒȢ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ țĮȚ İȞİȡȖȩĲȘĲĮȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 țĮȚ 
ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ȩʌȠȣ: 
MRE İȓȞĮȚ Ș mean residue ellipticity ȩʌȦȢ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțİ ıĲĮ 222nm țĮȚ ıĲȠȣȢ 25°C, 

Tm İȓȞĮȚ Ș șİȡµȠțȡĮıȓĮ ĲȒȟȘȢ, 
ǻG° İȓȞĮȚ Ș țĮĲȐ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ İȜİȪșİȡȘ İȞȑȡȖİȚĮ ĲȠȣ Gibbs ĮʌȠȣıȓĮ ĮʌȠįȚĮĲĮțĲȚțȠȪ, 
Cm İȓȞĮȚ Ș ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ĲȠȣ ĮʌȠįȚĮĲĮțĲȚțȠȪ ȩĲĮȞ ȑȤİȚ ĮʌȠįȚĮĲĮȤșİȓ Ș µȚıȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ 
m İȓȞĮȚ Ș țȜȓıȘ ĲȘȢ İȣșİȓĮȢ ıĲȘȞ ȖȡĮĳȚțȒ ʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȘȢ ǻG µİ ĲȘȞ ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ĲȠȣ GuHCl 

(ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ĮȞĮʌĮȡȐȖȠȞĲĮȚ ȐȞİȣ ĮįİȓĮȢ Įʌȩ Munson et al., 1997). 
 

ȁȩȖȦ ĲȘȢ µİȖȐȜȘȢ įȚĮĳȠȡȐȢ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıĲȘȞ țȚȞȘĲȚțȒ ĲȘȢ, Ș 

[Ala2Leu2]8 (țĮșȫȢ țĮȚ țȐʌȠȚİȢ ȐȜȜİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ) ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ, 

ʌȡȠĲȐșȘțİ Įʌȩ ĲȠȣȢ Levy et al. µȓĮ ȣʌȩșİıȘ ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȘ įȠµȒ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ĲĮ 

µȩȡȚĮ ĮȣĲȐ (ȖȚĮ ȜİʌĲȠµȑȡİȚİȢ ȕȜ. ȀİĳȐȜĮȚȠ 3). ȄİțȚȞȫȞĲĮȢ Įʌȩ įȚȐĳȠȡİȢ įȠµȑȢ 
(ȩʌȦȢ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ĲȘȢ [Ala2Ile2]6 țĮȚ ĲȘȢ A31P) µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ İȚıȐȖȠȣµİ 
ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ ĲȚȢ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ ıĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ țĮȚ ȞĮ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ 
ĲȘ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ĮȣĲȫȞ. ǼȟĮȚĲȓĮȢ ĲȘȢ įȡĮµĮĲȚțȒȢ ĮȪȟȘıȘȢ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ 
ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȘȢ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȒȢ, µĮțȡȠʌȡȩșİıµȠȢ ıĲȩȤȠȢ İȓȞĮȚ ȞĮ 

ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ ȑȞĮ ʌȡĮȖµĮĲȚțȩ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ. ǲȞĮȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ ȖȓȞİȚ 
ĮȣĲȩ, İȓȞĮȚ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ĮʌȠµȠȞȦµȑȞĮ µȠȞȠµİȡȒ țĮȚ ȟİțȚȞȫȞĲĮȢ țĮȚ ʌȐȜȚ Įʌȩ 
įȚȐĳȠȡİȢ ĮȞĮįȚʌȜȫıİȚȢ, ȞĮ țȐȞȠȣµİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ ıȣȖțȡȠȪıİȚȢ (bimolecular 

collisions). ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĲȘȢ İȡȖĮıȓĮȢ ĮȣĲȒȢ, șĮ ʌİȡȚȠȡȚıĲȠȪµİ ĮʌȜȐ ıĲȘ µİȜȑĲȘ 

țȐʌȠȚȦȞ ıȣıĲȘµȐĲȦȞ įȚµİȡȫȞ țĮȚ µȠȞȠµİȡȫȞ µȠȡȓȦȞ. 
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ȅȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ȤȡȒıȚµĮ İȡȖĮȜİȓĮ ȖȚĮ ĲȘȞ 
țĮĲĮȞȩȘıȘ, ıİ ĳȣıȚțȒ ȕȐıȘ, ĲȘȢ įȠµȒȢ țĮȚ ĲȘȢ ȜİȚĲȠȣȡȖȓĮȢ ĲȦȞ ȕȚȠȜȠȖȚțȫȞ 
µĮțȡȠµȠȡȓȦȞ. Ǿ ĮȡȤȚțȒ ĮȞĲȚµİĲȫʌȚıȘ ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ ȦȢ ȐțĮµʌĲİȢ įȠµȑȢ ȑȤİȚ įȫıİȚ 
ĲȘ șȑıȘ ĲȘȢ ıİ ȑȞĮ ʌȚȠ įȣȞĮµȚțȩ µȠȞĲȑȜȠ, ıĲȠ ȠʌȠȓȠ ȠȚ İıȦĲİȡȚțȑȢ țȚȞȒıİȚȢ (internal 

motions) ʌȠȣ ȠįȘȖȠȪȞ ıİ ĮȜȜĮȖȑȢ ıĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ (conformational changes) 

įȚĮįȡĮµĮĲȓȗȠȣȞ țĮȓȡȚȠ ȡȩȜȠ ıĲȘ ȜİȚĲȠȣȡȖȓĮ ĲȠȣȢ.  
Ǿ ʌȡȫĲȘ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ µĮțȡȠµȠȡȓȠȣ ȕȚȠȜȠȖȚțȠȪ İȞįȚĮĳȑȡȠȞĲȠȢ 

įȘµȠıȚİȪĲȘțİ ʌȡȚȞ Įʌȩ ĲȡȚȐȞĲĮ ȤȡȩȞȚĮ țĮȚ ĮĳȠȡȠȪıİ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ BPTI. ȉȠ µȩȡȚȠ 
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ĮȣĲȩ ȑʌĮȚȟİ ĲȠ ȡȩȜȠ ĲȠȣ «ȣįȡȠȖȩȞȠȣ» ȖȚĮ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ, ȜȩȖȦ ĲȠȣ µȚțȡȠȪ ĲȠȣ 
µİȖȑșȠȣȢ, ĲȘȢ ȣȥȘȜȒȢ ĲȠȣ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ țĮȚ ĲȘȢ ıȤİĲȚțȐ ĮțȡȚȕȠȪȢ ȖȚĮ ĲȘȞ İʌȠȤȒ, 

țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȒȢ ĲȠȣ įȠµȒȢ (McCammon et al., 1977). Ǿ ȩȜȘ ȚįȑĮ ȟİțȓȞȘıİ Įʌȩ 
ĲȠȣȢ Bruce țĮȚ Karplus, ʌȠȣ İʌȚȤİȓȡȘıĮȞ ȞĮ ĮȞĮʌĲȪȟȠȣȞ ȑȞĮ ʌȡȩȖȡĮµµĮ (ʌȠȣ 
ĮȡȖȩĲİȡĮ ȠȞȩµĮıĮȞ Pre-Charmm) ĲȠ ȠʌȠȓȠ șĮ ȒĲĮȞ ıİ șȑıȘ ȞĮ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒıİȚ µȓĮ 

įİįȠµȑȞȘ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĮµȚȞȠȟȑȦȞ țĮȚ µȓĮ ıİȚȡȐ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞȦȞ (ȩʌȦȢ ĮȣĲȑȢ ʌȠȣ 
ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ) ȖȚĮ ȞĮ ȣʌȠȜȠȖȓıİȚ ĲȘȞ İȞȑȡȖİȚĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ țĮȚ 
ĲȦȞ ʌĮȡĮȖȫȖȦȞ ĲȠȣ ȦȢ ıȣȞȐȡĲȘıȘ ĲȦȞ ĮĲȠµȚțȫȞ șȑıİȦȞ (Karplus, 2003).  

ȊʌȐȡȤȠȣȞ ĲȡİȚȢ țȪȡȚİȢ țĮĲȘȖȠȡȓİȢ İĳĮȡµȠȖȫȞ ĲȦȞ µİșȩįȦȞ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 
Ǿ ʌȡȫĲȘ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚİȓ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ȦȢ ȑȞĮ ĲȡȩʌȠ ȖȚĮ ȞĮ µİȜİĲȒıİȚ 
įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ ıĲȠ ȤȫȡȠ (sampling configuration space) țĮȚ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚİȓĲĮȚ țȣȡȓȦȢ 
ıĲȠ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȩ Ȓ ıĲȘ ȕİȜĲȚıĲȠʌȠȓȘıȘ įȠµȫȞ. Ǿ įİȪĲİȡȘ İĳĮȡµȠȖȒ ĮĳȠȡȐ ıĲȘȞ 
ʌİȡȚȖȡĮĳȒ İȞȩȢ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ıİ țĮĲȐıĲĮıȘ ȚıȠȡȡȠʌȓĮȢ (equilibrium) țĮșȫȢ țĮȚ ĲȦȞ 
įȠµȚțȫȞ țĮȚ țȚȞȘĲȚțȫȞ ĲȠȣ ȚįȚȠĲȒĲȦȞ. ȈĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĮȣĲȒ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȑȤȠȣµİ 
İʌȚĲȪȤİȚ sufficient sampling ıĲȠ ȤȡȩȞȠ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ȖȚĮ ȜİʌĲȠµȑȡİȚİȢ ȕȜ. 
ȀİĳȐȜĮȚȠ 4) țĮȚ ıĲȐșµȚıȘ µİ ĲȠȞ țĮĲȐȜȜȘȜȠ ʌĮȡȐȖȠȞĲĮ Boltzmann. ȈĲȘȞ ĲİȜİȣĲĮȓĮ 

İĳĮȡµȠȖȒ, İȟİĲȐȗİĲĮȚ Ș ȠȣıȚĮıĲȚțȒ įȣȞĮµȚțȒ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ, ȩʌȠȣ ȩȤȚ µȩȞȠ 
ĮʌĮȚĲİȓĲĮȚ sufficient sampling țĮȚ ıĲȐșµȚıȘ µİ ĲȠȞ țĮĲȐȜȜȘȜȠ ʌĮȡȐȖȠȞĲĮ 

Boltzmann, ĮȜȜȐ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȖȓȞİȚ țĮȚ µİ ĲȡȩʌȠ ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȞĮ ĮȞĮʌĮȡĮıĲĮșİȓ 
ıȦıĲȐ Ș İȟȑȜȚȟȘ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ıĲȠ ȤȡȩȞȠ. īȚĮ ĲȚȢ ʌȡȫĲİȢ įȪȠ İĳĮȡµȠȖȑȢ µʌȠȡȠȪȞ 
ȞĮ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșȠȪȞ ĲȩıȠ ȠȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ Monte Carlo ȩıȠ țĮȚ ȠȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ 
µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ. ȈĲȘȞ ĲȡȓĲȘ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ʌȠȣ ĲȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ µĮȢ ȑȖțİȚĲĮȚ ıĲȚȢ 
țȚȞȒıİȚȢ țĮȚ ĲȘȞ İȟȑȜȚȟȒ ĲȠȣȢ ıĲȠ ȤȡȩȞȠ, µȩȞȠ ȠȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ 
µĮȢ ʌĮȡȑȤȠȣȞ ĲȚȢ ĮʌĮȡĮȓĲȘĲİȢ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ (Karplus et al., 2002).  

ǲȞĮȢ ĲȠµȑĮȢ ıĲȠȞ ȠʌȠȓȠ ȣʌȒȡȤİ țĮȚ ȣʌȐȡȤİȚ ıȣµȕȚȦĲȚțȒ ıȤȑıȘ ĮȞȐµİıĮ ıĲȚȢ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ țĮȚ ĲĮ ʌİȚȡȐµĮĲĮ, İȓȞĮȚ Ƞ ʌȣȡȘȞȚțȩȢ µĮȖȞȘĲȚțȩȢ ıȣȞĲȠȞȚıµȩȢ (NMR, 

Nuclear Magnetic Resonance). ȉȠ NMR, İțĲȩȢ Įʌȩ ĲȘȞ İĳĮȡµȠȖȒ ĲȠȣ ıĲȠȞ 
ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȩ įȠµȫȞ, ĮʌȠĲİȜİȓ țĮȚ ȑȞĮ ȚıȤȣȡȩ İȡȖĮȜİȓȠ ȖȚĮ ĲȘ µİȜȑĲȘ ĲȘȢ įȣȞĮµȚțȒȢ 
țĮȚ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȒȢ ĲȦȞ µĮțȡȠµȠȡȓȦȞ. ȉȠ NMR ȑȤİȚ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșİȓ ȖȚĮ ȞĮ 

įȚĮʌȚıĲȦșİȓ Ș ĮțȡȓȕİȚĮ ĲȦȞ µȠȞĲȑȜȦȞ ĲȘȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ (MD, Molecular 

Dynamics) ȖȚĮ ĲĮ ȞȠȣțȜİȧțȐ ȠȟȑĮ. ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȒșȘțĮȞ µȑıȦ 

NMR țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ µȑıȦ MD ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ µİȖȐȜȘ ıȣµĳȦȞȓĮ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ, 
ȖİȖȠȞȩȢ ʌȠȣ ıȣµȕȐȜȜİȚ ıȘµĮȞĲȚțȐ ıĲȘȞ ĮȟȚȠʌȚıĲȓĮ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ (Arthanari 

et al., 2003). Ǿ ĮȟȚȠʌȚıĲȓĮ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ İȞȚıȤȪİĲĮȚ țĮȚ Įʌȩ ĲȘȞ ȣȥȘȜȒ 

ʌȚıĲȩĲȘĲĮ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ ʌȠȣ ʌȡȠȑțȣȥĮȞ Įʌȩ ıȣȞįȣĮıµȑȞȘ ĮȞȐȜȣıȘ time-

resolved x-ray įȠµȫȞ țĮȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ MD ıĲȘ µȣȠıĳĮȚȡȓȞȘ (Hummer et al., 

2004).  

ȅȚ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȑȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ȑȤȠȣȞ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșİȓ İįȫ țĮȚ įİțĮİĲȓİȢ 
Įʌȩ ĲȠȣȢ İȡİȣȞȘĲȑȢ ȖȚĮ ȞĮ ȜȪıȠȣȞ șİµİȜȚȫįȘ ʌȡȠȕȜȒµĮĲĮ ĲȘȢ ȕȚȠȜȠȖȓĮȢ. ȆȠȜȜȑȢ 
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Įʌȩ ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ µİȖȐȜİȢ ʌȡȠțȜȒıİȚȢ ĲȘȢ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȒȢ ȕȚȠȜȠȖȓĮȢ, ȩʌȦȢ Ș ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ 

ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ, ʌĮȡĮµȑȞȠȣȞ ȐȜȣĲİȢ İȟĮȚĲȓĮȢ ĲȘȢ µİȖȐȜȘȢ ʌȠȜȣʌȜȠțȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣ 
ʌȡȠȕȜȒµĮĲȠȢ. īȚĮ ĲȘȞ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȘȢ ĲĮȤȪĲİȡĮ ĮȞĮįȚʌȜȠȪµİȞȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ĮʌĮȚĲȠȪȞĲĮȚ ȤȡȩȞȚĮ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȠȪ ȤȡȩȞȠȣ ĮțȩµĮ țĮȚ ıĲȠȣȢ ĲĮȤȪĲİȡȠȣȢ 
įȚĮșȑıȚµȠȣȢ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȑȢ. ȂȓĮ țĮȚȞȠĲȩµȠȢ µȑșȠįȠȢ ʌȠȣ ȑȡȤİĲĮȚ ȞĮ įȫıİȚ ȜȪıȘ ıĲȠ 
ʌȡȩȕȜȘµĮ ĲȘȢ ĲĮȤȪĲȘĲĮȢ İȓȞĮȚ Ƞ țĮĲĮȞİµȘµȑȞȠȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ (distributed 

computing). Ȃİ ĲȘ µȑșȠįȠ ĮȣĲȒ ȑȖȚȞİ µȓĮ ʌȡȠıʌȐșİȚĮ µİȜȑĲȘȢ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȘȢ 
țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȒȢ ȕ-ĳȠȣȡțȑĲĮȢ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ G, ıİ ĮĲȠµȚțȒ ȜİʌĲȠµȑȡİȚĮ. Ǿ 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ȒĲĮȞ ĲȘȢ ĲȐȟȘȢ ĲȦȞ 38µs țĮȚ ʌİȡȚȜȐµȕĮȞİ ȠțĲȫ ȠȜȠțȜȘȡȦµȑȞĮ țĮȚ 
ĮȞİȟȐȡĲȘĲĮ trajectories (Zagrovic et al., 2001). ǼțµİĲĮȜȜİȣȩµİȞȠȚ ĲȚȢ İțĮĲȠȞĲȐįİȢ 
ȤȚȜȚȐįİȢ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȫȞ ıİ ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠȞ țȩıµȠ, țĮșȓıĲĮĲĮȚ įȣȞĮĲȒ Ș ȣʌȑȡȕĮıȘ ĲȦȞ 
ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȫȞ ĳȡĮȖµȫȞ. ȍıĲȩıȠ ĲȠ distributed computing șȑĲİȚ ȞȑİȢ ʌȡȠțȜȒıİȚȢ 
ȩʌȦȢ ĲȠ ʌȫȢ ȞĮ țĮĲĮȞİµȘșİȓ İʌȠȚțȠįȠµȘĲȚțȐ ȑȞĮȢ ʌȠȜȪʌȜȠțȠȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ıİ ȑȞĮ 

ĲȩıȠ µİȖȐȜȠ ĮȡȚșµȩ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȫȞ ʌȠȣ ıȣȞįȑȠȞĲĮȚ µȑıȦ ĮȡȖȠȪ įȚĮįȚțĲȪȠȣ. ǹȜȜȐ 

ĮțȩµȘ țȚ ĮȞ ȕȡİșİȓ ȜȪıȘ ıİ ĮȣĲȩ, ʌȦȢ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșȠȪȞ ĲĮ 

ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ șĮ ʌȡȠțȪȥȠȣȞ Įʌȩ ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ (ʌȠȣ șĮ İȓȞĮȚ 
ĮȡțİĲȑȢ İțĮĲȠȞĲȐįİȢ gigabyte įİįȠµȑȞȦȞ) ȫıĲİ ȞĮ įȠșȠȪȞ ĮʌĮȞĲȒıİȚȢ ıİ șİµİȜȚȫįȘ 

İȡȦĲȒµĮĲĮ; Ǿ ʌȡȩțȜȘıȘ ĲȘȢ ĮȞȐȜȣıȘȢ ĲȠȣ ĲİȡȐıĲȚȠȣ ȩȖțȠȣ ĲȦȞ įİįȠµȑȞȦȞ Įʌȩ 
ĲȑĲȠȚİȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µİȖȐȜȘȢ țȜȓµĮțĮȢ, șĮ ʌĮȡĮµİȓȞİȚ ȖȚĮ ĮȡțİĲȑȢ įİțĮİĲȓİȢ 
(Larson et al., 2003). ȅȚ Izaguirre et al. (1999) ʌȡȩĲİȚȞĮȞ µȓĮ İȞĮȜȜĮțĲȚțȒ µȑșȠįȠ, 
ĲȘȞ Verlet-I/r-RESPA, Ș ȠʌȠȓĮ ȕĮıȓȗİĲĮȚ ıĲȘȞ ĲȡȠʌȠʌȠȓȘıȘ ĲȠȣ «ĮȡȖȠȪ» (slow) 

µȑȡȠȣȢ ĲȠȣ įȣȞĮµȚțȠȪ İȞȑȡȖİȚĮȢ țĮȚ įȓȞİȚ ĲȘ įȣȞĮĲȩĲȘĲĮ µİȖĮȜȪĲİȡȦȞ ȕȘµȐĲȦȞ 
(timesteps) țĮȚ țĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ İʌȚĲȡȑʌİȚ ĲȘȞ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȓȘıȘ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ 
µİȖĮȜȪĲİȡȘȢ įȚȐȡțİȚĮȢ. 
 īȚĮ ĲȘȞ ʌĮȡĮțȠȜȠȪșȘıȘ ȖİȖȠȞȩĲȦȞ ʌȠȣ ȜĮµȕȐȞȠȣȞ ȤȫȡĮ ıİ µİȖĮȜȪĲİȡȘ 

țȜȓµĮțĮ ȤȡȩȞȠȣ Įʌȩ ĮȣĲȒȞ ʌȠȣ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣȞ ȠȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ 
µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ, ȩʌȦȢ µİȖȐȜİȢ ĮȜȜĮȖȑȢ ıĲȘ ıĲİȡİȠįȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȦȞ 
µĮțȡȠµȠȡȓȦȞ, İȓıȠįȠȢ įȚĮȜȣĲȫȞ µȑıĮ Įʌȩ țĮȞȐȜȚĮ, įȑıµİȣıȘ țĮȚ ĮʌȠįȑıµİȣıȘ 

ʌȡȠıįİĲȫȞ (ligands) Įʌȩ ĲȚȢ șȑıİȚȢ ʌȡȩıįİıȒȢ ĲȠȣȢ, ȣʌȐȡȤȠȣȞ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ 
ĲİȤȞȚțȑȢ. Ȉİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ țĮĲȘȖȠȡȓĮ ĮȞȒțȠȣȞ ȠȚ țĮșȠįȘȖȠȪµİȞİȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ 
(SMD, steered molecular dynamis) ıĲȚȢ ȠʌȠȓİȢ µİ İĳĮȡµȠȖȒ İȟȦĲİȡȚțȒȢ įȪȞĮµȘȢ 
țĮșȠįȘȖİȓȢ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ʌȡȠȢ µȓĮ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ (Izrailev et al., 1998) 

țĮȚ ȠȚ įȚĮįȡĮıĲȚțȑȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ (IMD, interactive molecular dynamics) ıĲȚȢ 
ȠʌȠȓİȢ ȤİȚȡȓȗİıĮȚ İȞİȡȖȐ ĲĮ ıȣıĲȒµĮĲĮ ĲȦȞ ȕȚȠµȠȡȓȦȞ µİ ıțȠʌȩ ĲȘ įȚİȡİȪȞȘıȘ 

įȣȞĮµȚțȫȞ įȚİȡȖĮıȚȫȞ [(Rapaport, 1997), (Grayson et al., 2003)].  

ȅȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȘ µȩȞȘ µȑșȠįȠ ʌȠȣ 
µʌȠȡİȓ ȞĮ ĮțȠȜȠȣșȒıİȚ, ıİ ĮĲȠµȚțȩ İʌȓʌİįȠ, ĲȘȞ ʌȠȡİȓĮ µȓĮȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ µȑıĮ Įʌȩ 
įȚȐĳȠȡİȢ ıȣȞșȒțİȢ, ıĲȠ µȠȞȠʌȐĲȚ ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșİȓ țĮȚ ʌĮȡȑȤİȚ ĲȘ įȣȞĮĲȩĲȘĲĮ 

ĮʌİȣșİȓĮȢ ʌĮȡĮĲȒȡȘıȘȢ ĲȘȢ ĮĲȠµȚțȒȢ įȠµȒȢ ĲȦȞ ıȣıĲĮĲȚțȫȞ ĲȠȣ ıȣȞȩȜȠȣ ĲȦȞ 
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įȠµȫȞ (ensemble) (DeMarco et al., 2004). ȅȚ ʌȡȦĲİǸȞİȢ ʌȠȣ İʌȚįİȚțȞȪȠȣȞ ĲĮȤİȓĮ 

țȚȞȘĲȚțȒ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ țĮȚ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ ĮʌȠĲİȜȠȪȞ İȟĮȓȡİĲȠȣȢ ȣʌȠȥȒĳȚȠȣȢ ȖȚĮ 

µİȜȑĲİȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ.  
Ǿ ȠµȠȚȠĲȚțȒ İʌȚțȡȐĲİȚĮ Engrailed ĲȘȢ Drosophila melanogaster ȑȤİȚ ĲȘ 

µİȖĮȜȪĲİȡȘ ıĲĮșİȡȐ ĲĮȤȪĲȘĲĮȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ țĮȚ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ ʌȠȣ ȑȤİȚ ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ 
µȑȤȡȚ ıȒµİȡĮ. ȅ ȤȡȩȞȠȢ ȘµȚȗȦȒȢ ĲȘȢ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ (unfolding half-life) ȣʌȠȜȠȖȓȗİĲĮȚ 
țĮĲȐ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ ıİ 7.5ns ıĲȠȣȢ 100ºC. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ İʌȚĲȡȑʌİȚ ĲȘȞ įȠțȚµĮıȓĮ, ıİ 
ʌȡĮȖµĮĲȚțȩ ȤȡȩȞȠ, ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ (real-time molecular dynamics 

unfolding simulations) ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮȣĲȠȪ, ıİ ȡİĮȜȚıĲȚțȒ șİȡµȠțȡĮıȓĮ (Mayor et 

al., 2000). Ǿ µİȖĮȜȪĲİȡȘȢ įȚȐȡțİȚĮȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ʌȠȣ İȓȞĮȚ ȖȞȦıĲȒ İȓȞĮȚ ĲȘȢ ĲȐȟȘȢ 
ĲȠȣ 1µs țĮȚ ĮĳȠȡȐ ĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ µȓĮȢ µȚțȡȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ 36 țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ, ĲȘȞ 
İʌȚțȡȐĲİȚĮ țİĳĮȜȒȢ ĲȘȢ villin (villin headpiece subdomain) (Duan et al., 1998).  

ȂȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ ʌȡȠțȜȒıİȚȢ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ µȠȡȚĮțȒȢ 
įȣȞĮµȚțȒȢ ĲȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ țĮȚ ĲȦȞ ȞȠȣțȜİȧțȫȞ ȠȟȑȦȞ İȓȞĮȚ Ș İȪȡİıȘ ĲȘȢ ıȦıĲȒȢ 
(ʌİȚȡĮµĮĲȚțȐ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞȘȢ) ȖİȦµİĲȡȓĮȢ ȩĲĮȞ Ș ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ȟİțȚȞȐ Įʌȩ µȓĮ 

ıȘµĮȞĲȚțȒ ĮʌȩıĲĮıȘ Įʌȩ ĮȣĲȒȞ. ȅȚ Cheatham țĮȚ Kollman ȑįİȚȟĮȞ µȓĮ µİĲȐȕĮıȘ 

Įʌȩ ĲȘȞ įȠµȒ A-DNA ıĲȘ B-DNA, ĲȠ ȠʌȠȓȠ ıȘµĮȓȞİȚ µȓĮ ĮʌȩțȜȚıȘ ıĲȠ rmsd ĲȘȢ 
ĲȐȟȘȢ ĲȦȞ 6Å, ıİ µȩȜȚȢ 0.5ns. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ĮȞİȟȐȡĲȘĲİȢ ȖİȦµİĲȡȓİȢ ıȣȖțȜȓȞȠȣȞ ıİ 
µȓĮ țȠȚȞȒ įȠµȒ, Ș ȠʌȠȓĮ ȑȡȤİĲĮȚ ıİ ıȣµĳȦȞȓĮ µİ ʌİȚȡĮµĮĲȚțȐ įİįȠµȑȞĮ, 

ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ȑȞĮ µȠȞĲȑȜȠ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ʌȠȣ țȐȞİȚ ȤȡȒıȘ state of the art 

ĮȜȖȠȡȓșµȦȞ, ʌȡȦĲȠțȩȜȜȦȞ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ țĮȚ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȫȞ 
ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ µİȖȐȜȘȢ țȜȓµĮțĮȢ, İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȞșĮȡȡȣȞĲȚțȩ (Cheatham et al., 

1996). 

  ȅȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ȑȤȠȣȞ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȘșİȓ ıİ µȓĮ µİȖȐȜȘ 

ʌȠȚțȚȜȓĮ İĳĮȡµȠȖȫȞ ȩʌȦȢ, ıĲȘ įȚİȡİȪȞȘıȘ ĲȘȢ ĳȪıȘȢ ĲȘȢ ʌĮȡĮµȩȡĳȦıȘȢ ĲȠȣ DNA 

ʌȠȣ ʌȡȠțĮȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ȑȞĮ įȚµİȡȑȢ țȣțȜȠȕȠȣĲĮȞȓȠȣ ʌȣȡȚµȚįȓȞȘȢ (cyclobutane 

pyrimidine dimer) (Yamaguchi et al., 1998) țĮȚ ıĲȘ µİȜȑĲȘ ĲȘȢ įȚĮįȚțĮıȓĮȢ 
ĮȞĲĮȜȜĮȖȒȢ ȞȠȣțȜİȠĲȚįȓȠȣ ĲȘȢ ȣʌȠµȠȞȐįĮȢ GĮ ĲȘȢ µİĲĮȖȦȖȐıȘȢ GĮt (transducin), 

Įʌȩ ȩʌȠȣ ʌȡȠȑțȣȥİ ȑȞĮȢ µȘȤĮȞȚıµȩȢ ĮȞȐȜȠȖȠȢ µİ ĮȣĲȩȞ ʌȠȣ ȑȤİȚ ȕȡİșİȓ ıĲȚȢ 
GTPȐıİȢ ĲȘȢ ȠȚțȠȖȑȞİȚĮȢ Arf (Ceruso et al., 2004). ǹțȩµĮ, İĳĮȡµȩıĲȘțĮȞ ıĲȘ 

µİȜȑĲȘ ĲȦȞ ĮțȠȣĮʌȠȡȚȞȫȞ (aquaporins), įȚĮµİµȕȡĮȞȚțȫȞ țĮȞĮȜȚȫȞ ʌȠȣ ĮʌĮȞĲȫȞĲĮȚ 
ıĲȚȢ țȣĲĲĮȡȚțȑȢ µİµȕȡȐȞİȢ. Ǿ «ʌĮȡȐįȠȟȘ» ȜİȚĲȠȣȡȖȓĮ ĲȠȣȢ ȑȖțİȚĲĮȚ ıĲȠ ȩĲȚ 
İʌȚĲȡȑʌȠȣȞ ĲȘȞ İȚıȤȫȡȘıȘ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮȣĲȩȤȡȠȞĮ ĮʌȠțȜİȓȠȣȞ ĲĮ ʌȡȦĲȩȞȚĮ, 

įȚĮįȚțĮıȓĮ ʌȠȣ İȓȞĮȚ İȟĮȚȡİĲȚțȒȢ ıȘµĮıȓĮȢ ȖȚĮ ĲȘ įȚĮĲȒȡȘıȘ ĲȠȣ ȘȜİțĲȡȠȤȘµȚțȠȪ 
įȣȞĮµȚțȠȪ țĮĲȐ µȒțȠȢ ĲȘȢ țȣĲĲĮȡȚțȒȢ µİµȕȡȐȞȘȢ. Ȃİ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ĲȦȞ 12ns 

ʌȡȠıįȚȠȡȓıĲȘțİ ȤȦȡȚțȐ țĮȚ ȤȡȠȞȚțȐ Ș ʌȚșĮȞȩĲȘĲĮ ĲȘȢ țĮĲĮȞȠµȒȢ țĮȚ ĲȠȣ 
ʌȡȠıĮȞĮĲȠȜȚıµȠȪ µȓĮȢ ıİȚȡȐȢ İʌĲȐ ȑȦȢ İȞȞȚȐ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ µȑıĮ ıĲȠ țĮȞȐȜȚ 
(Tajkhorshid et al., 2002). ȅȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ İʌȚĲȡȑʌȠȣȞ ĲȘȞ įȚİȡİȪȞȘıȘ ĲȘȢ 
įȣȞĮµȚțȒȢ țĮȚ ĲȦȞ įȚĮµȠȡȚĮțȫȞ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ ıİ ʌȡȦĲİǸȞİȢ ȩʌȦȢ ȑȞĮȢ trans 
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İȞİȡȖȠʌȠȚȘĲȒȢ ĲȠȣ HIV-1, Ș Tat. ǹʌȩ ĲȑĲȠȚİȢ µİȜȑĲİȢ ĲĮȣĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ įȚĮµȠȡȚĮțȑȢ 
ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ȖȚĮ ĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ țĮșȫȢ țĮȚ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ 
ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȑȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ĲȘȢ N-ĲİȜȚțȒȢ ʌİȡȚȠȤȒȢ µİ ĲȘ ȕĮıȚțȒ İʌȚțȡȐĲİȚĮ. 

ȉȑĲȠȚİȢ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ ıȣȞİȚıĳȑȡȠȣȞ ıĲȘȞ țĮĲĮȞȩȘıȘ ĲȘȢ ȜİȚĲȠȣȡȖȓĮȢ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ 
țĮȚ ĮțȠȜȠȪșȦȢ ıĲȘ ıĲȠȤİȣµȑȞȘ ĮʌİȞİȡȖȠʌȠȓȘıȒ ĲȘȢ (Pantano et al., 2003). Ȃİ ĲȘ 

ȕȠȒșİȚĮ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ İʌȚȕİȕĮȚȫșȘțİ țĮȚ Ƞ µȘȤĮȞȚıµȩȢ ʌȠȣ ȑȤİȚ ʌȡȠĲĮșİȓ ȖȚĮ 

ĲȚȢ ĮȞȞİȟȓȞİȢ (annexins). ȉĮ µȑȜȘ ĲȘȢ ȠȚțȠȖȑȞİȚĮȢ ĮȣĲȒȢ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ 
ĲĮıȠİȜİȖȤȩµİȞȠȣȢ įȚĮȪȜȠȣȢ țĮȜȓȠȣ ıĲȚȢ ȜȚʌȚįȚțȑȢ įȚʌȜȠıĲȠȚȕȐįİȢ. ĬİȦȡİȓĲĮȚ ȩĲȚ Ƞ 
ȣįȡȩĳȚȜȠȢ ʌȩȡȠȢ ıĲȠ țȑȞĲȡȠ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ıȣȞȚıĲȐ ĲȠ µȠȞȠʌȐĲȚ ĮȖȦȖȒȢ ĲȦȞ ȚȩȞĲȦȞ țĮȚ 
ȩĲȚ Ș ʌȪȜȘ ĲȠȣ įȚĮȪȜȠȣ ĮȞȠȓȖİȚ µȑıȦ µȓĮȢ ʌİȡȚıĲȡȠĳȚțȒȢ țȓȞȘıȘȢ (hinge). ȅȚ 
ĮȞĮȜȪıİȚȢ ĲȦȞ MD țĮȚ ED (essential dynamics) ȩȞĲȦȢ ȑįİȚȟĮȞ ĲȑĲȠȚȠȣ İȓįȠȣȢ (hinge-

bending) țȚȞȒıİȚȢ (Cregut et al., 1998). 

  ǲȞĮȢ ȐȜȜȠȢ ĲȠµȑĮȢ µİ ȚįȚĮȓĲİȡȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ İȓȞĮȚ ȠȚ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ µİĲĮȟȪ 
ʌȡȦĲİȧȞȫȞ, ȠȚ ȠʌȠȓİȢ įȚĮįȡĮµĮĲȓȗȠȣȞ țĮȓȡȚȠȣȢ ȡȩȜȠȣȢ ıĲȘ ȡȪșµȚıȘ ʌȠȚțȓȜȦȞ 
ȕȚȠȜȠȖȚțȫȞ įȚİȡȖĮıȚȫȞ. ȆȡȩıĳĮĲĮ, ȑȤİȚ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲİȓ µȓĮ İʌȚțȡȐĲİȚĮ, Ș PB1 (Phox 

țĮȚ Bem1), Ș ȠʌȠȓĮ ȑȤİȚ ıȣȞĲȘȡȘșİȓ țĮĲȐ ĲȘȞ İȟȑȜȚȟȘ țĮȚ İȓȞĮȚ ʌĮȡȠȪıĮ ıİ 
İȟİȜȚțĲȚțȐ ĮʌȠµĮțȡȣıµȑȞİȢ ʌȡȦĲİǸȞİȢ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȘ µİĲĮȖȦȖȒ ıȒµĮĲȠȢ, 
ıĲȘȞ ʌȠȜȚțȩĲȘĲĮ ĲȠȣ țȣĲĲȐȡȠȣ țĮȚ ıĲȘȞ İʌȚȕȓȦıȘ. Ǿ İʌȚțȡȐĲİȚĮ ĮȣĲȒ țĮȚ Ș 

ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȘȢ ĮʌȠĲȑȜİıİ ĮȞĲȚțİȓµİȞȠ µİȜȑĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ (Drogen-Petit et 

al., 2004).  

ȂȓĮ įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȕȜȒµĮĲȠȢ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȦȞ 
ʌȡȦĲİȧȞȫȞ ȑȖȚȞİ µİȜİĲȫȞĲĮȢ ĲȘȞ ĮȞĲȓıĲȡȠĳȘ ʌȠȡİȓĮ ĲȘȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ (reversible 

folding) İȞȩȢ İʌĲĮʌİʌĲȚįȓȠȣ ȕ-ĮµȚȞȠȟȑȦȞ. Ȃİ ĮȞȐȜȣıȘ ĲȑĲȠȚȠȣ İȓįȠȣȢ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ, µİ ʌİʌĲȓįȚĮ įȚĮĳȠȡİĲȚțȒȢ ıȪȞșİıȘȢ, ıİ įȚȐĳȠȡȠȣȢ įȚĮȜȪĲİȢ țĮȚ ıİ 
įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ șİȡµȠțȡĮıȓİȢ, ʌȡȠȑțȣȥĮȞ įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ ıĲȠȚȤİȓĮ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ įȠµȒȢ 
(Ȓ ĮȞĮįȚʌȜȫıİȚȢ). ǵµȦȢ Ș ĮʌȠįȚĮĲĮȖµȑȞȘ țĮĲȐıĲĮıȘ ĮȣĲȫȞ ĲȦȞ ʌİʌĲȚįȓȦȞ 
ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȘµĮȞĲȚțȐ ȜȚȖȩĲİȡİȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ Įʌȩ ĮȣĲȑȢ ʌȠȣ șĮ ʌİȡȓµİȞİ 
țĮȞİȓȢ ȕȐıȘ ĲȠȣ ĮȡȚșµȠȪ ĲȦȞ ȕĮșµȫȞ İȜİȣșİȡȓĮȢ. ǲĲıȚ, İȞȫ șİȦȡȘĲȚțȐ ȑȞĮ 

įİțĮʌİʌĲȓįȚȠ µʌȠȡİȓ ȞĮ įȫıİȚ ʌİȡȓʌȠȣ 109 įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ (conformers), 

ȑȞĮ ʌİʌĲȓįȚȠ µİ 20 ʌİȡȚıĲȡȑȥȚµȠȣȢ (rotatable) įİıµȠȪȢ ıĲȘȞ ĮʌȠįȚĮĲĮȖµȑȞȘ 

țĮĲȐıĲĮıȘ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ µȩȜȚȢ 102 – 103 conformers. ȅ µȚțȡȩĲİȡȠȢ ĮȡȚșµȩȢ ĲȦȞ 
ĮʌȠįȚĮĲĮȖµȑȞȦȞ țĮĲĮıĲȐıİȦȞ İȟȘȖİȓ ȖȚĮĲȓ ĲĮ ʌİʌĲȓįȚĮ İȓȞĮȚ ıİ șȑıȘ ȞĮ 

ĮȞĮįȚʌȜȫȞȠȞĲĮȚ ıĲȘȞ țȜȓµĮțĮ ĲȦȞ nanosecond (van Gunsteren et al., 2001).  
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2.1 ƲǒǐǔǐµǐǊǟǔǆǊǓ µǐǒǊǂǋƿǓ ǅǖǎǂµǊǋƿǓ ǕǈǓ 
[Ala2Leu2]8 

 

ȈĲȘȞ ʌĮȡȠȪıĮ İȡȖĮıȓĮ ȠȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ıİ µȓĮ 

ıȣıĲȠȚȤȓĮ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȫȞ ĲȪʌȠȣ Beowulf, ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ĲȠ charmm27 force field 

ʌȠȣ ʌĮȡİȓȤİ ĲȚȢ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ ȐȜȜİȢ ʌĮȡĮµȑĲȡȠȣȢ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ (MacKerell et al., 1998). ȉȠ force field (įȣȞĮµȚțȩ ʌİįȓȠ) İȓȞĮȚ µȓĮ 

µĮșȘµĮĲȚțȒ ȑțĳȡĮıȘ ĲȘȢ įȣȞĮµȚțȒȢ İȞȑȡȖİȚĮȢ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ. 
ȊʌȐȡȤȠȣȞ įȚȐĳȠȡĮ force fields ȖȚĮ ʌȡȦĲİǸȞİȢ, ȩʌȦȢ AMBER, CHARMM, OPLS-

AA, ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ įȓȞȠȣȞ ʌĮȡȩµȠȚĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ țĮȚ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ĮȟȚȩʌȚıĲĮ 

[(Gnanakaran et al., 2005), (Shirts et al., 2003), (Price et al., 2002)]. ȉȠ ĮȡȤİȓȠ µİ ĲȚȢ 
ʌĮȡĮµȑĲȡȠȣȢ ʌİȡȚȑȤİȚ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ ȩʌȦȢ Ș ȚıȤȪȢ țĮȚ ĲĮ µȒțȘ ȚıȠȡȡȠʌȓĮȢ ĲȦȞ 
ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȫȞ įİıµȫȞ (bond strengths, equilibrium lengths). ȉȠ ĮȡȤİȓȠ µİ ĲȘȞ 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ʌİȡȚȑȤİȚ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȠȣȢ ĮĲȠµȚțȠȪȢ ĲȪʌȠȣȢ, ĲĮ ĳȠȡĲȓĮ țĮȚ 
ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ıȪȞįİıȘȢ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ ıĲȠ µȩȡȚȠ. Ǿ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ ȖȚĮ ĲȚȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȦȞ 
ĮĲȩµȦȞ ʌİȡȚȑȤİĲĮȚ ıĲȠ ĮȡȤİȓȠ ĲȘȢ PDB. ȉȠ İʌȩµİȞȠ ȕȒµĮ İȓȞĮȚ ȞĮ İȣșȣȖȡĮµµȓıȠȣµİ 
ĲȠȣȢ ĮįȡĮȞİȚĮțȠȪȢ ȐȟȠȞİȢ (axes of inertia) ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ µİ ĲȠ ȠȡșȠțĮȞȠȞȚțȩ ıȪıĲȘµĮ 

ĮȟȩȞȦȞ (orthogonal frame) țĮȚ ȞĮ șȑıȠȣµİ ĲȠ țȑȞĲȡȠ ȕȐȡȠȣȢ ĲȠȣ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȦȞ 
ĮȟȩȞȦȞ (µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ moleman, Kleywegt, 1995). ǼʌİȚįȒ Ș 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓĲĮȚ ıİ ȩȟȚȞȠ țĮȚ ȩȤȚ ıİ ȠȣįȑĲİȡȠ pH, ȠȚ ȚıĲȚįȓȞİȢ șĮ 

ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ĮʌĮȞĲȠȪȞ ıİ ʌȜȒȡȦȢ ʌȡȦĲȠȞȚȦµȑȞȘ µȠȡĳȒ, įȘȜĮįȒ țĮȚ ĲĮ įȪȠ ȐĲȠµĮ 

ĮȗȫĲȠȣ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȡȦĲȠȞȚȦµȑȞĮ (ȠʌȩĲİ ĮȞĲȓ ȖȚĮ HIS șĮ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒıȠȣµİ HSP). 

ǼȞĮȜȜĮțĲȚțȐ, µʌȠȡİȓ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȡȦĲȠȞȚȦµȑȞȠ µȩȞȠ ĲȠ į ȐȗȦĲȠ (ȠʌȩĲİ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ıĮȞ 
HSD), Ȓ µȩȞȠ ĲȠ İ (ȠʌȩĲİ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ıĮȞ HSE). ȉȑȜȠȢ, ȤȡİȚĮȗȩµĮıĲİ ȑȞĮ ĮȡȤİȓȠ psf 

(protein structure file) ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĮʌȠșȘțİȪİȚ ĲȘ įȠµȚțȒ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 
ȩʌȦȢ ĲȠȣȢ įȚȐĳȠȡȠȣȢ ĲȪʌȠȣȢ ĲȦȞ įİıµȚțȫȞ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ țĮȚ ȑȞĮ ĮȡȤİȓȠ pdb 

ʌȠȣ ʌİȡȚȑȤİȚ ĮȡȤȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ (ĮțȩµĮ țĮȚ İțİȓȞȦȞ ʌȠȣ 
ĮʌȠȣıȚȐȗȠȣȞ Įʌȩ ĲȠ ĮȡȤȚțȩ ĮȡȤİȓȠ pdb). ȉȠ psf įȘµȚȠȣȡȖİȓĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ 
psfgen, ĲȠ ȠʌȠȓȠ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİĲĮȚ ıĲȠ NAMD (Kale et al., 1999). ǲĲıȚ, ȑȤȠȣµİ 
ȠȜȠțȜȘȡȫıİȚ µİ ĲȚȢ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ ʌȠȣ ĮʌĮȚĲȠȪȞĲĮȚ ȖȚĮ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ. 

ȈĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ  ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ Ș ȠʌȠȓĮ 

ʌİȡȚȖȡȐĳİĲĮȚ ĮȞĮȜȣĲȚțȐ ıĲȠ İʌȩµİȞȠ țİĳȐȜĮȚȠ. ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĮȣĲȒȢ ĲȘȢ įȚĮįȚțĮıȓĮȢ Ș 

ʌȡȦĲİǸȞȘ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ ıİ ȑȞĮ țȠȣĲȓ µİ ȞİȡȐ țĮȚ ȚȩȞĲĮ µİ ıțȠʌȩ ĲȘȞ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ 

İȞȩȢ țĮĲȐ ĲȠ įȣȞĮĲȩȞ ĳȣıȚȠȜȠȖȚțȠȪ ȣįĮĲȚțȠȪ ʌİȡȚȕȐȜȜȠȞĲȠȢ. 
ȉĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒıĮµİ ıĲȠ ıȪıĲȘµĮ İȓȞĮȚ ĲȪʌȠȣ TIP3. 

ǲȤİȚ įİȚȤșİȓ ʌȦȢ ĲĮ SPC țĮȚ TIP4 ʌİȡȚȖȡȐĳȠȣȞ țĮȜȪĲİȡĮ ĲȚȢ įȠµȚțȑȢ ȚįȚȩĲȘĲİȢ ĲȠȣ 
ȞİȡȠȪ țĮȚ ĮȞĮʌĮȡȐȖȠȣȞ µİ µİȖĮȜȪĲİȡȘ ĮțȡȓȕİȚĮ ĲȚȢ ʌİȚȡĮµĮĲȚțȐ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞİȢ 
ĲȚµȑȢ, ȖȚĮ ĮȣĲȩ țĮȚ ʌȡȠĲİȓȞȠȞĲĮȚ ȖȚĮ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ȕȚȠµȠȡȓȦȞ ıİ ȣįĮĲȚțȐ įȚĮȜȪµĮĲĮ 
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(Zielkiewicz, J., 2005). ȍıĲȩıȠ, ĲĮ TIP3 ĮȞĮʌĮȡȚıĲȠȪȞ țĮȜȪĲİȡĮ ĲȘȞ İȞȑȡȖİȚĮ țĮȚ 
ʌȣțȞȩĲȘĲĮ ĲȠȣ ȣȖȡȠȪ ȞİȡȠȪ, ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȚȠ țȠȞĲȐ ıİ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ıȣµȕĮȓȞİȚ ıĲȘȞ 
ʌȡĮȖµĮĲȚțȩĲȘĲĮ, ĲĮȚȡȚȐȗȠȣȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ µİ ĲȚȢ ıȣȞșȒțİȢ ʌȠȣ İĳĮȡµȩȗȠȣµİ ıĲȠ 
ıȪıĲȘµĮ (NpT), įȘȜĮįȒ ıĲĮșİȡȒ ʌȓİıȘ țĮȚ șİȡµȠțȡĮıȓĮ (Jorgensen et al., 1983) țĮȚ 
İʌȚʌȜȑȠȞ Ș ʌĮȡĮµİĲȡȠʌȠȓȘıȘ ĲȠȣȢ ȑȖȚȞİ µĮȗȓ µİ ĲȚȢ ȣʌȩȜȠȚʌİȢ ʌĮȡĮµȑĲȡȠȣȢ ĲȠȣ 
CHARMM țĮȚ µİ ĮȣĲȩȞ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ İȟĮıĳĮȜȓȗȠȣµİ ıȣµȕĮĲȩĲȘĲĮ. 

Ǿ ʌĮȡȠȣıȓĮ ĲȦȞ ȚȩȞĲȦȞ ʌȡȠĮıʌȓȗİȚ ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȐ ĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ʌȠȣ ĳȑȡȠȣȞ ĳȠȡĲȓĮ țĮȚ ȑĲıȚ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ıĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȠȣ 
ıȣıĲȒµĮĲȠȢ. ȉȣʌȚțȐ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ĲȠʌȠșİĲȘșȠȪȞ ıİ ʌİȡȚȠȤȑȢ ʌȠȣ ȑȤȠȣµİ 
ĲȠʌȚțȐ İȜȐȤȚıĲĮ ĲȠȣ įȣȞĮµȚțȠȪ, ĮĳȠȪ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ șĮ 

«ĮȞĮȖțĮıșȠȪȞ» ȞĮ țȚȞȘșȠȪȞ ʌȡȠȢ ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ. ȉȠ ĳȠȡĲȓȠ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ 
ʌİȡȚȑȤİĲĮȚ ıĲȠ ĮȡȤİȓȠ psf. ȈĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ µİ ıȣȞșȒțİȢ 
ʌİȡȚȠįȚțȒȢ ȠȡȚȠșȑĲȘıȘȢ Ș İȞȑȡȖİȚĮ ȜȩȖȦ ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȫȞ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ 
ȣʌȠȜȠȖȓȗİĲĮȚ µİ ĲȘ µȑșȠįȠ particle-mesh Ewald (PME), Ș ȠʌȠȓĮ ĮʌĮȚĲİȓ ĲȘȞ ȪʌĮȡȟȘ 

ȠȣįȑĲİȡȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ (Darden et al., 1993). ǼȐȞ ĲȠ µȩȡȚȠ ĳȑȡİȚ ıȤİĲȚțȐ µȚțȡȩ 
ȘȜİțĲȡȚțȩ ĳȠȡĲȓȠ, ȩʌȦȢ ıȣµȕĮȓȞİȚ İįȫ, Ƞ ʌȚȠ İȪțȠȜȠȢ ĲȡȩʌȠȢ ȞĮ ĲȠʌȠșİĲȘșȠȪȞ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ıĲȠ ıȪıĲȘµĮ İȓȞĮȚ ĮȣĲȩµĮĲĮ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD  (Humphrey et al. 1996). 

ȈĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĮȣĲȒ ȣʌȠȜȠȖȓȗİĲĮȚ ʌȩıĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ ȤȜȦȡȓȠȣ ĮʌĮȚĲȠȪȞĲĮȚ țĮȚ 
ĲȠʌȠșİĲȠȪȞĲĮȚ ĲȣȤĮȓĮ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ, ĮȜȜȐ ĲȘȡȠȪȞĲĮȚ İȜȐȤȚıĲİȢ ĮʌȠıĲȐıİȚȢ ĲȩıȠ 
ĮȞȐµİıĮ ıĲĮ ȚȩȞĲĮ țĮȚ ĲȠ µȩȡȚȠ, ȩıȠ țĮȚ µİĲĮȟȪ ĲȦȞ ȚȩȞĲȦȞ. ǼȐȞ ȩµȦȢ ȑȤȠȣµİ ȞĮ 

İȟȠȣįİĲİȡȫıȠȣµİ µİȖȐȜȠ ĳȠȡĲȓȠ, ȩʌȦȢ ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ȩĲĮȞ Ș µİȜȑĲȘ µĮȢ ĮĳȠȡȐ 

ȑȞĮ ĲµȒµĮ įȓțȜȦȞȠȣ DNA, ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĳȑȡİȚ įȪȠ ĮȡȞȘĲȚțȐ ĳȠȡĲȓĮ ĮȞȐ ȗİȪȖȠȢ ȕȐıİȦȞ, 
Ș ĮȣĲȩµĮĲȘ ĲȠʌȠșȑĲȘıȘ ĲȦȞ ȚȩȞĲȦȞ įİȞ șĮ ȑȤİȚ ıĮȞ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ µȓĮ ȠµȠȚȩµȠȡĳȘ 

țĮĲĮȞȠµȒ ĲȠȣȢ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ, ĮȜȜȐ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ İȞȩȢ ȞȑĳȠȣȢ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȠ µȩȡȚȠ. Ȉİ 
ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȕȡİșİȓ ȑȞĮȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȩȢ ĲȡȩʌȠȢ, ȫıĲİ ȞĮ 

ĲȠʌȠșİĲȘșȠȪȞ µİ ȕȐıȘ ĲȠ ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȩ įȣȞĮµȚțȩ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
ȉȠ µȑȖİșȠȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚİȓĲĮȚ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ µİȖȐȜȠ ȫıĲİ ȞĮ 

ĮʌȠĳİȣȤșİȓ Ș ıȪȖțȡȠȣıȘ µİ țȐʌȠȚȠ Įʌȩ ĲĮ ȖİȚĲȠȞȚțȐ İȓįȦȜĮ, ĮĳȠȪ ȠȚ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ ıİ ıȣȞșȒțİȢ ʌİȡȚȠįȚțȒȢ ȠȡȚȠșȑĲȘıȘȢ (periodic 

boundary conditions). ȀĮĲȐ ĲȚȢ ıȣȞșȒțİȢ ʌİȡȚȠįȚțȒȢ ȠȡȚȠșȑĲȘıȘȢ ĲȠʌȠșİĲȠȪȞĲĮȚ 
ʌĮȞȠµȠȚȩĲȣʌİȢ µȠȞȐįİȢ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȠ ʌȡȠȢ µİȜȑĲȘ ıȪıĲȘµĮ țĮȚ ıĲȚȢ ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ. 
ȉĮ ʌİȡȚȕȐȜȜȠȞĲĮ ıȣıĲȒµĮĲĮ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȠȪȞ µİ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȚțȠȪ 
ıȣıĲȒµĮĲȠȢ țĮȚ ȑĲıȚ įȘµȚȠȣȡȖİȓĲĮȚ ȑȞĮ ʌİȡȚȕȐȜȜȠȞ ıĲȠ ȠʌȠȓȠ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ įİȞ 
«ȕȜȑʌİȚ» țİȞȩ. ȅȚ ıȣȞșȒțİȢ ĮȣĲȑȢ İȜĮĲĲȫȞȠȣȞ ĮʌȠĲİȜİıµĮĲȚțȐ ĲȘȞ İʌȚĳĮȞİȚĮțȒ 

ĮȜȜȘȜİʌȓįȡĮıȘ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ, µİ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ ȩµȦȢ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ȞĮ įȚĮĳȑȡİȚ ıİ 
țȐʌȠȚȠ ȕĮșµȩ Įʌȩ ȑȞĮ ʌİȡȚȕȐȜȜȠȞ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȜȘıȚȑıĲİȡĮ ıĲȘȞ țȡȣıĲĮȜȜȚțȒ 

țĮĲȐıĲĮıȘ (Haile 1997). 

ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ 

İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). ȉĮ ȕȒµĮĲĮ ʌȠȣ 
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ĮțȠȜȠȣșȠȪȞĲĮȚ ʌİȡȚȖȡȐĳȠȞĲĮȚ ĮȞĮȜȣĲȚțȐ ıĲȠ İʌȩµİȞȠ țİĳȐȜĮȚȠ. ȀĮĲȐ ĲȘȞ 
ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒ ĳȐıȘ (production phase) İʌȚȜȪȠȞĲĮȚ ȠȚ İȟȚıȫıİȚȢ ĲȠȣ ȃİȪĲȦȞĮ ȖȚĮ țȐșİ 
ȐĲȠµȠ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ țĮȚ țĮĲĮȖȡȐĳİĲĮȚ Ș ĲȡȠȤȚȐ ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșİȓ. ȅȚ ıȣȞșȒțİȢ ʌȠȣ 
İʌȚțȡĮĲȠȪȞ İȓȞĮȚ ǿıȠȕĮȡȒȢ – ǿıȩșİȡµȘ (NpT), įȘȜĮįȒ ıĲĮșİȡȩȢ ĮȡȚșµȩȢ ĮĲȩµȦȞ 
(ȃ), ıĲĮșİȡȒ ʌȓİıȘ (ȇ) țĮȚ ıĲĮșİȡȒ șİȡµȠțȡĮıȓĮ (ȉ). īȚĮ ĲȘȞ įȚĮĲȒȡȘıȘ ĲȘȢ ʌȓİıȘȢ 
țĮȚ șİȡµȠțȡĮıȓĮȢ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ ĲĮ Nosé-Hoover Langevin Dynamics țĮȚ Ș 

µȑșȠįȠȢ İȜȑȖȤȠȣ Langevin piston barostat. īȚĮ ĲȚȢ İȟȚıȫıİȚȢ ĲĮȤȪĲȘĲĮȢ İʌȚȜȪİĲĮȚ Ƞ 
ĮȜȖȩȡȚșµȠȢ Verlet. ȉĮ ıȘµĮȞĲȚțȐ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȐ ĲȠȣ ĮȜȖȩȡȚșµȠȣ Verlet İȓȞĮȚ ʌȦȢ 
İȓȞĮȚ ĮʌİȣșİȓĮȢ ȤȡȠȞȚțȐ ĮȞĮıĲȡȑȥȚµȠȢ (exactly time reversible), ıȣµʌȜİțĲȚțȩȢ 
(symplectic), ȑȤİȚ ȤĮµȘȜȒ ĲȐȟȘ µİȖȑșȠȣȢ ıĲȠ ȤȡȩȞȠ (low order in time) İʌȚĲȡȑʌȠȞĲĮȢ 
µİȖĮȜȪĲİȡĮ ȕȒµĮĲĮ (timesteps), ĮʌĮȚĲİȓ µȩȞȠ ȑȞĮȞ (ĮȜȜȐ ȤȡȠȞȠȕȩȡȠ) ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ 
įȪȞĮµȘȢ ıİ țȐșİ ȕȒµĮ țĮȚ İȓȞĮȚ İȪțȠȜȠȢ Ƞ ʌȡȠȖȡĮµµĮĲȚıµȩȢ (Allen, 2004).  ǹʌȩ ĲȘ 

ıĲȚȖµȒ ʌȠȣ ȠȚ İȟȚıȫıİȚȢ țȓȞȘıȘȢ ȜȪȞȠȞĲĮȚ țĮĲȐ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ ıİ įȚĮțȡȚĲȐ ȤȡȠȞȚțȐ 

ȕȒµĮĲĮ, ȠȚ ʌİȡȚȠȡȚıµȠȓ (constraints) įİȞ șĮ ĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ȩıȠ ʌȡȠȤȦȡȐ Ș ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ. 

ȂȓĮ ȜȪıȘ ıİ ĮȣĲȩ ĲȠ ʌȡȩȕȜȘµĮ İȓȞĮȚ ȞĮ ʌȡȠıįȚȠȡȚıĲȠȪȞ ȠȚ įȣȞȐµİȚȢ ʌİȡȚȠȡȚıµȠȪ 
(constraint forces) µİ ĲȡȩʌȠ ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȠȚ ʌİȡȚȠȡȚıµȠȓ ȞĮ ȚțĮȞȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ ĮțȡȚȕȫȢ 
ıĲȠ ĲȑȜȠȢ țȐșİ ȤȡȠȞȚțȠȪ ȕȒµĮĲȠȢ (timestep). ǹȣĲȩ İʌȚĲȣȖȤȐȞİĲĮȚ µȑıȦ ĲȠȣ 
ĮȜȖȩȡȚșµȠȣ SHAKE (Ryckaert et al., 1977).  
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µ  
µ  

 
 
 
 
ȈĲȠ țİĳȐȜĮȚȠ ĮȣĲȩ ĮȡȤȚțȐ ȖȓȞİĲĮȚ µȓĮ ĮȞĮıțȩʌȘıȘ ĲȦȞ ȣʌȠșȑıİȦȞ ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ 
įȚĮĲȣʌȦșİȓ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘ įȠµȒ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ (variants) ĲȘȢ 
Rop ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ. ǹțȠȜȠȣșİȓ Ș ʌİȡȚȖȡĮĳȒ țĮȚ Ș ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ 
țȐșİ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ İʌȚȜȑȤșȘțİ ȖȚĮ µİȜȑĲȘ. Ȉİ țȐșİ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ȑȤȠȣµİ ıĮȞ ȕȐıȘ ĲȘȞ 
ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 țĮȚ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȠȪµİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ, ĲȩıȠ ıĲȘ 

µȠȡĳȒ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ ȩıȠ țĮȚ ıĲȘ µȠȡĳȒ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȈĲȠȞ ȆȓȞĮțĮ 3.1 

ʌĮȡĮșȑĲȠȞĲĮȚ ıȣȖțȡȚĲȚțȐ ȩȜĮ ĲĮ ʌİȚȡȐµĮĲĮ ʌȠȣ įȚİȟȒȤșȘıĮȞ țĮȚ ĲĮ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȐ 

ĲȠȣ țȐșİ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ. 
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ȆȓȞĮțĮȢ 3.1 ȈȣȖțİȞĲȡȦĲȚțȩȢ ʌȓȞĮțĮȢ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ. 
 

 ǵȞȠµĮ 

µȠȡȓȠȣ 

ǻȚȐȡțİȚĮ 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ 
ǻȚĮıĲȐıİȚȢ 

box 

ȈȣȞȠȜȚțȩȢ 
ĮȡȚșµȩȢ 
ĮĲȩµȦȞ 

ıȣıĲȒµĮĲȠȢ 

ǹȡȚșµȩȢ 
ĮĲȩµȦȞ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ 

ǹȡȚșµȩȢ 
ĮĲȩµȦȞ 
ȞİȡȠȪ 

ǹȡȚșµȩȢ 
ȚȩȞĲȦȞ 

Na
+
 

ǹȡȚșµȩȢ 
ȚȩȞĲȦȞ 

Cl
-
 

[Ala2Leu2]8 
µİ native 

(Rop-like) 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

 
 

10ns 

 
 

78.5 x 60.1 x 56.8 
 

 
 

25375 

 
 

1790 

 
 

23577 

 
 

5 

 
 

3 

 

 

 

ǻȚµİȡȒ 
[Ala2Leu2]8 

µİ syn 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

 
 

10ns 

 
 

79.0 x 58.9 x 58.6 
 

 
 

25839 

 
 

1801 

 
 

24030 

 
 

6 

 
 

2 

 

Native  

µȠȞȠµİȡȑȢ 

 
 

20ns 

 
 

78.0 x 52.2 x 49.7 
 

 
 

19032 
 

 
 

895 

 
 

18132 

 
 

3 

 
 

2 

 

Artificial 

µȠȞȠµİȡȑȢ 

 
 

8ns 

 
 

77.0 x 52.2 x 47.5 
 

 
 

17922 

 
 

895 

 
 

17022 

 
 

3 

 
 

2 

 
6 x 2ns 

 

Opened 

µȠȞȠµİȡȑȢ  
1 x 10ns 

 
 

78.1 x 60.2 x 49.1 

 
 

21749 

 
 

895 

 
 

20847 

 
 

4 

 
 

3 

 

 

 

 

 

 

ȂȠȞȠµİȡȒ 

 

Opened P31 

µȠȞȠµİȡȑȢ 

 
 

10ns 

 
 

76.5 x 59.0 x 48.0 
 

 
 

21735 

 
 

899 

 
 

20829 

 
 

4 

 
 

3 
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3.1 ƶǑǐǉƾǔǆǊǓ Ǒǐǖ ƾǘǐǖǎ ǅǊǂǕǖǑǚǉǆǀ µƾǘǒǊ 
ǔƿµǆǒǂ 
 
ȈĲȘȞ ʌȡȠıʌȐșİȚȐ µĮȢ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȠ µȘȤĮȞȚıµȩ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ (folding) ĲȠȣ 
ĲİȤȞȘĲȠȪ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȠȪȢ įİµĮĲȓȠȣ [Ala2-Leu2]8, ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȐ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȠȜȜȑȢ 
ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ (variants) ĲȘȢ Rop ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ ʌİȡȚȖȡĮĳİȓ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ µȑȤȡȚ ıȒµİȡĮ, 

İıĲȚĮıĲȒțĮµİ ĮȡȤȚțȐ ıĲȠ ȠµȠįȚµİȡȑȢ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȐ ĲȘ ȜİȚĲȠȣȡȖȚțȒ µȠȞȐįĮ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. īȚĮ ĲȘ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȘ ʌȡȦĲİǸȞȘ įİȞ ȣʌȐȡȤİȚ ĮțȩµĮ ȖȞȦıĲȒ 

įȠµȒ. ȀĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ ȠȚ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ ȑȖȚȞĮȞ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ, ȑȤȠȞĲĮȢ ıĮȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ 

ĮȣĲȒȞ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ (Banner et al., 1987) (ǼȚțȩȞĮ 3.1).  

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 3.1 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮȢ. 
 

ȅȚ Levy et al. ĲȠ 2004 ʌĮȡȠȣıȓĮıĮȞ ıĲȠ ʌİȡȚȠįȚțȩ PNAS µȓĮ șİȦȡȘĲȚțȒ 

ʌȡȩȖȞȦıȘ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ Rop. 

Ǿ ȣʌȩșİıȘ  ĲȠȣȢ ĮȣĲȒ ȕĮıȓȗİĲĮȚ ıĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ıĲȚȢ įȚȐĳȠȡİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ Rop 

ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ ʌİȡȚȖȡĮĳİȓ µȑȤȡȚ ıȒµİȡĮ, ȑȤȠȣȞ ȕȡİșİȓ, İțĲȩȢ Įʌȩ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ 
ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ȐȜȜİȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ. Ǿ µȓĮ ĮĳȠȡȐ ĲȘ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȘ ʌȡȦĲİǸȞȘ 

[Ala2-Ile2]6, Ș ȠʌȠȓĮ ȣȚȠșİĲİȓ µȓĮ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, įȘȜĮįȒ ĲȠ ȑȞĮ µȠȞȠµİȡȑȢ ȑȤİȚ 
ʌİȡȚıĲȡĮĳİȓ 180° ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ (Willis et al., 2000) (ǼȚțȩȞĮ 3.2). 

Ǿ ȐȜȜȘ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȑȤİȚ ȕȡİșİȓ ıĲȘȞ A31P, µȓĮ ʌȡȦĲİǸȞȘ ʌȠȣ ȑȤİȚ ʌȡȠțȪȥİȚ µİĲȐ Įʌȩ 
ıȘµİȚĮțȒ µİĲȐȜȜĮȟȘ ĲȘȢ Ala 31 ıİ Pro, Ș ȠʌȠȓĮ ȠįȒȖȘıİ ıİ µİĲĮĲȡȠʌȒ ĲȠȣ 
țĮȞȠȞȚțȠȪ ĮȡȚıĲİȡȩıĲȡȠĳȠȣ įİµĮĲȓȠȣ, ȩʌȠȣ ȩȜİȢ ȠȚ ȑȜȚțİȢ İȓȞĮȚ ĮȞĲȚʌĮȡȐȜȜȘȜİȢ, ıİ 
ȑȞĮ įİȟȚȩıĲȡȠĳȠ µȚțĲȩ įİµȐĲȚȠ µİ ʌĮȡȐȜȜȘȜİȢ țĮȚ ĮȞĲȚʌĮȡȐȜȜȘȜİȢ ȑȜȚțİȢ (Glykos et 

al., 1999) (ǼȚțȩȞĮ 3.3). 
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ǼȚțȩȞĮ 3.2 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮȢ. 

 
ȉĮ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ µİĲĮȜȜȐȖµĮĲĮ ĲȘȢ Rop șİȦȡȒșȘțİ, ȕȐıİȚ ĲȘȢ in vitro 

įȡĮıĲȚțȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣȢ, ȩĲȚ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ native Rop (Munson et al., 

1997). ȍıĲȩıȠ, ȜȩȖȦ ȑȜȜİȚȥȘȢ ĲȘȢ in vivo įȡĮıĲȚțȩĲȘĲĮȢ țĮȚ İʌȚʌȜȑȠȞ İȟĮȚĲȓĮȢ ĲȘȢ 
ĮȪȟȘıȘȢ µȑȤȡȚ țĮȚ ĲȑııİȡȚȢ ĲȐȟİȚȢ µİȖȑșȠȣȢ, ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ țĮȚ 
ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ (folding/unfolding) țĮȚ ĲȘȢ ȑȜȜİȚȥȘȢ ĲȘȢ įȚĳĮıȚțȒȢ țȚȞȘĲȚțȒȢ țȐʌȠȚȦȞ 
Įʌȩ ĮȣĲȐ, ĮµĳȚıȕȘĲȒșȘțİ Ș ʌĮȡĮʌȐȞȦ șİȫȡȘıȘ.  

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 3.3 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ A31P ĲȠʌȠȜȠȖȓĮȢ. 
 

Ǿ ȣʌȩșİıȘ, ȜȠȚʌȩȞ, ĲȦȞ Levy et al., ȣʌȠıĲȘȡȓȗİȚ ȩĲȚ ĲĮ įȚȐĳȠȡĮ µİĲĮȜȜȐȖµĮĲĮ ĲȘȢ 
Rop ĮʌĮȞĲȠȪȞ ıİ µȓȖµĮ ĲȦȞ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȚȫȞ [ĲȘȢ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮȢ țĮȚ 
ĲȘȢ syn]. Ǿ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ A31P șİȦȡȒșȘțİ ȦȢ ʌĮȖȚįİȣµȑȞȠ µȩȡȚȠ (molten globule) İȞȫ, 

İʌȚʌȜȑȠȞ, ĲȠ ʌĮțİĲȐȡȚıµĮ ĲȦȞ ȣįȡȩĳȠȕȦȞ ȠµȐįȦȞ įİȞ İȓȞĮȚ ĲȩıȠ ȚıȤȣȡȩ ȫıĲİ ȞĮ 



 24

șİȦȡȘșİȓ ıĮȞ µȓĮ ĮțȩµȘ ĮȞĲĮȖȦȞȚıĲȚțȒ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ (Glykos et al., 2004). ȂȐȜȚıĲĮ, Ș 

ȣʌȩșİıȘ ȒĲĮȞ ȩĲȚ ĲĮ µİĲĮȜȜȐȖµĮĲĮ İțİȓȞĮ ʌȠȣ İʌȚįİȚțȞȪȠȣȞ ȖȡȒȖȠȡȘ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ 

µȐȜȜȠȞ șĮ įİȓȤȞȠȣȞ țȐʌȠȚĮ ʌȡȠĲȓµȘıȘ ʌȡȠȢ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȅ ȜȩȖȠȢ ȖȚĮ ĮȣĲȒȞ 
ĲȘȞ ʌȡȠĲȓµȘıȘ ĮʌȠįȓįİĲĮȚ ıĲȠ ȤĮµȘȜȩĲİȡȠ İȞİȡȖİȚĮțȩ ĳȡȐȖµĮ ʌȠȣ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ 

ȟİʌİȡȐıİȚ ȑȞĮ µȩȡȚȠ ȖȚĮ ȞĮ ĮʌȠțĲȒıİȚ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ǹȣĲȩ ȚıȤȪİȚ ȖȚĮĲȓ ıĲȘȞ 
ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȘȢ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮȢ ĲĮ ĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ İȞȩȢ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȠȪȞ µİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ ȐȜȜȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ.  

ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ İȟİĲĮıșİȓ Ș ʌĮȡĮʌȐȞȦ ȣʌȩșİıȘ, ıȤİįȚȐıĮµİ įȪȠ ȠµȠįȚµİȡȒ 

µİ ĲȘ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȘ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ, ȑȞĮ µİ ĲȘ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ ȑȞĮ µİ 
ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȉĮ țȪȡȚĮ İȡȦĲȒµĮĲĮ ĲĮ ȠʌȠȓĮ İȓȤĮµİ ıĮȞ ıĲȩȤȠ ȞĮ 

įȚİȡİȣȞȒıȠȣµİ ȒĲĮȞ țĮĲȐ ʌȩıȠ ȠȚ įȠµȑȢ ĮȣĲȑȢ İȓȞĮȚ ıĲĮșİȡȑȢ, ĮȞ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȑȢ 
Įʌȩ ĲȘȞ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ, Ȓ ĮȞ țȐʌȠȚĮ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ İʌȚįİȚțȞȪİȚ 
İȞįİȤȠµȑȞȦȢ, µİȖĮȜȪĲİȡȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ. ǹțȩµĮ, șĮ șȑȜĮµİ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ ĮȞ ȠȚ 
ʌȡȦĲİǸȞİȢ ĮȣĲȑȢ įȚĮșȑĲȠȣȞ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȣțȓȞȘĲĮ ĲµȒµĮĲĮ Ȓ ĮȞ țȐȞȠȣȞ țȐʌȠȚĮ 

ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȒ țȓȞȘıȘ µȑıĮ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ. ȀĮșȫȢ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ıȣȞȚıĲȐ ĲȘ įȠµȚțȒ 

µȠȞȐįĮ, µĮȢ İȞįȚĮĳȑȡİȚ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ ʌȦȢ ıȣµʌİȡȚĳȑȡİĲĮȚ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ıĲȠ 
įİµȐĲȚȠ. ȈȪȖțȡȚıȘ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ șĮ µĮȢ İʌȚĲȡȑȥİȚ ȞĮ 

İȟİĲȐıȠȣµİ ĲȘȞ ȠȡșȩĲȘĲĮ ĲȘȢ ȣʌȩșİıȘȢ ȩĲȚ, ĮȣĲȒȢ ĲȘȢ ĲȐȟȘȢ ȠȚ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞİȢ 
ʌȡȦĲİǸȞİȢ, ĮʌĮȞĲȠȪȞ ıİ µȓȖµĮ ĲȦȞ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȚȫȞ țĮȚ ĮțȩµĮ ȩĲȚ ĲĮ µȩȡȚĮ ʌȠȣ 
ĮȞĮįȚʌȜȫȞȠȞĲĮȚ ȖȡȒȖȠȡĮ ĲİȓȞȠȣȞ ȞĮ ȣȚȠșİĲȒıȠȣȞ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. 

ȉȠ İʌȩµİȞȠ ȕȒµĮ ıĲȘ µİȜȑĲȘ µĮȢ ȒĲĮȞ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲĮ µȠȞȠµİȡȒ ıĲȠ 
įȚȐȜȣµĮ. Ȉİ ʌȡȫĲȘ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ șȑȜĮµİ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ İȐȞ ĲĮ µȠȞȠµİȡȒ İȓȞĮȚ ıİ 
șȑıȘ ȞĮ įȚĮĲȘȡȒıȠȣȞ ĲȘ įȠµȒ ĲȠȣȢ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ Ȓ įȚĮȜȪȠȞĲĮȚ, įİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ ȠȚ 
ȣįȡȩĳȠȕİȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲȠȞ ʌȣȡȒȞĮ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ șĮ İȓȞĮȚ 
ʌȜȑȠȞ İțĲİșİȚµȑȞİȢ ʌȡȠȢ ĲȠȞ įȚĮȜȪĲȘ, Ȓ ĮțȩµĮ İȐȞ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ µʌȠȡİȓ ȞĮ 

ıȤȘµĮĲȓıİȚ ȑȞĮ coiled coil Įʌȩ µȩȞȠ ĲȠȣ. ȂİĲȐ Įʌȩ µİȜȑĲȘ µİµȠȞȦµȑȞȦȞ µȠȞȠµİȡȫȞ 
İȓȞĮȚ İĳȚțĲȒ Ș ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȓȘıȘ, ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ, ıȣȖțȡȠȪıİȦȞ µİĲĮȟȪ µȠȞȠµİȡȫȞ µİ 
ıțȠʌȩ ȞĮ ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ ȑȞĮ ʌȡĮȖµĮĲȚțȩ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ, įİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ Ș 

ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ĮȜȜȐ țĮȚ Ș ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘ ĲȘȢ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓĲĮȚ 
ıĲȘȞ țȜȓµĮțĮ ĲȦȞ msec.   
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3.2 ƲǒǐǆǕǐǊµǂǔǀǂ ǔǖǔǕƿµǂǕǐǓ ǐµǐǅǊµǆǒǐǞǓ 
[Ala2Leu2]8 µǆ native (Rop-like) ǕǐǑǐǌǐǄǀǂ 
 

Ǿ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ȒĲĮȞ, ȩʌȦȢ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțİ, ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ Rop 

(PDB entry 1rop ıĲȘȞ PDB) ıİ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮ 1.7 Å (Banner et al., 1987). Ǿ Rop 

İȓȞĮȚ ȑȞĮ ȠµȠįȚµİȡȑȢ ʌȠȣ ȠȡȖĮȞȫȞİĲĮȚ ıİ ȑȞĮ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ (4-Į-helix 

bundle). Ǿ țȐșİ µȠȞȠµİȡȒȢ ȣʌȠµȠȞȐįĮ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ Įʌȩ 63 țĮĲȐȜȠȚʌĮ țĮȚ ıȤȘµĮĲȓȗİȚ 
µȓĮ įȠµȒ ĲȪʌȠȣ ȑȜȚțĮ-șȘȜȚȐ-ȑȜȚțĮ (helix-loop-helix).  

 
 

 

 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.4 ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ 

įȪȠ İʌȚʌȑįȦȞ (layers), ȩʌȠȣ 
ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ ȠȚ șȑıİȚȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ, ıȪµĳȦȞĮ 

µİ ĲȘȞ ȠȞȠµĮĲȠȜȠȖȓĮ ĲȠȣ µȠĲȓȕȠȣ 
ĲȘȢ İʌĮȞȐȜȘȥȘȢ İʌĲȐįĮȢ. Ȃİ 
įȚĮțİțȠµµȑȞİȢ ȖȡĮµµȑȢ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ ĲĮ įȪȠ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ 
ĲȠ țĮșȑȞĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ 2 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȪʌȠȣ a țĮȚ 2 ĲȪʌȠȣ d 

(ĮȞĮʌĮȡȐȖİĲĮȚ ȐȞİȣ ĮįİȓĮȢ Įʌȩ 

ĲȠȣȢ Paliakasis et al., 1992).  

 
 

 

ȅ İıȦĲİȡȚțȩȢ ȣįȡȩĳȠȕȠȢ ʌȣȡȒȞĮȢ ĲȘȢ Rop ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ 8 İʌȓʌİįĮ (layers) 

țȐșİĲĮ ʌȡȠȢ ĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ įİµĮĲȓȠȣ. ȉĮ İʌȓʌİįĮ ĮȣĲȐ ĲĮ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ĮȜȣıȓįİȢ ȣįȡȩĳȠȕȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ țĮȚ țȐșİ İʌȓʌİįȠ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ 
ĲȑııİȡȚȢ ĲȑĲȠȚİȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ. ȈȪµĳȦȞĮ µİ ĲȘȞ ȠȞȠµĮĲȠȜȠȖȓĮ ʌȠȣ İȓșȚıĲĮȚ ȞĮ 

ȤȡȘıȚµȠʌȠȚİȓĲĮȚ ȖȚĮ ıȣıȤİĲȚȗȩµİȞİȢ ȑȜȚțİȢ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠȞ 
ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ʌȡȠıįȚȠȡȚıĲȠȪȞ µȑıȦ İȞȩȢ µȠĲȓȕȠȣ İʌĮȞȐȜȘȥȘȢ 
İʌĲȐįĮȢ (heptad repeat nomenclature) (Munson et al., 1994) (ǼȚțȩȞĮ 3.4). ȈȪµĳȦȞĮ 

ȜȠȚʌȩȞ µİ ĲȘȞ ʌĮȡĮʌȐȞȦ ȠȞȠµĮĲȠȜȠȖȓĮ, ȑȞĮ İʌȓʌİįȠ ıȤȘµĮĲȓȗİĲĮȚ Įʌȩ 2 țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ĲȪʌȠȣ a țĮȚ 2 țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȪʌȠȣ d. īȚĮ ĲȘȞ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ 

ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 3.5. ȅȚ șȑıİȚȢ a țĮȚ d țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȚ Įʌȩ ȣįȡȩĳȠȕĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ʌĮțİĲȐȡȠȞĲĮȚ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ ȫıĲİ ȞĮ ıȤȘµĮĲȚıĲİȓ Ƞ ȣįȡȩĳȠȕȠȢ 
ʌȣȡȒȞĮȢ. 
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ǼȚțȩȞĮ 3.5 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ 
ĳȣıȚțȒȢ Rop. ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲĮ 8 

İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ 

ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals (0.8 ĲȘȢ 
ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ ĮțĲȓȞĮȢ). ȉĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ Leu µİ 
µʌȜİ. ȉȠ Glu µİ ȡȠȗ, Ș Phe µİ 
țȩțțȚȞȠ, Ș Cys µİ țȓĲȡȚȞȠ, Ș Gln 

µİ ʌȡȐıȚȞȠ, Ș Ile µİ ȖĮȜȐȗȚȠ țĮȚ Ș 

Thr µİ µȦȕ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 

ȑȦȢ L8 ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ 
ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 
 

Ǽț ʌȡȫĲȘȢ ȩȥȘȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ ȑȤȠȣȞ 
ʌȡȠĲȚµȘșİȓ İȟİȜȚțĲȚțȐ ıİ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȐȜȜĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. ĭĮȓȞİĲĮȚ 
ʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ȖİȞȚțȩĲİȡĮ ıĲȘ ıĲĮșİȡȠʌȠȓȘıȘ İȜȓțȦȞ µİ 
țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȜĮȞȓȞȘȢ (Luo et al., 2002). ǼʌȚʌȜȑȠȞ, ȑȤİȚ įİȚȤșİȓ µȓĮ ıĮĳȒȢ țȣȡȚĮȡȤȓĮ 

țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ ıİ İıȦĲİȡȚțȑȢ șȑıİȚȢ (a țĮȚ d) ıĲĮ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȒ 

įİµȐĲȚĮ. ȆȚȠ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ, Ș ĮȜĮȞȓȞȘ ıȣȞĮȞĲȐĲĮȚ ıĲȠ 35% ĲȦȞ șȑıİȦȞ țĮȚ Ș 

ȜİȣțȓȞȘ ıĲȠ 13%, İȞȫ ĲĮ ȣʌȩȜȠȚʌĮ ȣįȡȩĳȠȕĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıȣȞĮȞĲȫȞĲĮȚ ıİ ʌȠıȠıĲȩ 
ȜȚȖȩĲİȡȠ Įʌȩ 10% (Fadouloglou et al., 2001). ȂȑȤȡȚ ıȒµİȡĮ ȑȤȠȣȞ ʌİȡȚȖȡĮĳİȓ 
ʌȠȜȣȐȡȚșµĮ µİĲĮȜȜȐȖµĮĲĮ ĲȘȢ Rop [(Ceruso et al., 1999), (Munson et al., 1994), 

(Munson et al., 1996), (Munson et al., 1997), (Predki et al., 1995), (Steif et al., 1995), 

(Vlassi et al., 1999), (Willis et al., 2000)]. ȉĮ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ ĮĳȠȡȠȪȞ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ 
ıĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ, įȘȜĮįȒ ĮȜȜĮȖȒ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ ĲȚȢ 
șȑıİȚȢ a țĮȚ d. ǲĲıȚ ıĲȘȞ [Ala2-Leu2]8, ȠȚ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ İȓȞĮȚ ıȤİįȚĮıµȑȞİȢ țĮĲȐ ĲȡȩʌȠ 
ȫıĲİ Ș Ala ȞĮ țĮĲĮȜĮµȕȐȞİȚ ĲȚȢ a șȑıİȚȢ țĮȚ Ș Leu ĲȚȢ d șȑıİȚȢ (ǼȚțȩȞĮ 3.6). ȅȚ 
µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ ȑȖȚȞĮȞ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ xfit (McRee, 

1992). ȈĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ Ș İʌȚȜȠȖȒ ĲȠȣ İțȐıĲȠĲİ ıĲȡȠĳȠµİȡȠȪȢ 
(rotamer) ȑȖȚȞİ țĮĲȐ ĲȡȩʌȠ ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȞĮ ĮʌȠĳİȣȤșȠȪȞ ȠȚ ıĲİȡȚțȑȢ ʌĮȡİµʌȠįȓıİȚȢ 
µİ ȖİȚĲȠȞȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. ǼȐȞ įȪȠ (Ȓ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ) ıĲȡȠĳȠµİȡȒ ȒĲĮȞ ıȣµȕĮĲȐ, Ș 

İʌȚȜȠȖȒ µİĲĮȟȪ ĮȣĲȫȞ ȒĲĮȞ ĮȣșĮȓȡİĲȘ.  
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ǼȚțȩȞĮ 3.6 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ 
[Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲĮ 8 

İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ 

ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals (0.8 ĲȘȢ 
ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ ĮțĲȓȞĮȢ). ȉĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ Leu µİ 
µʌȜİ. ǹȡȚıĲİȡȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ 
İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 ȑȦȢ L8 ĲĮ ȠțĲȫ 

İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ 
ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ.

ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 3.7 ȖȓȞİĲĮȚ ıȣȖțȡȚĲȚțȒ ĮȞĲȚʌĮȡȐșİıȘ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ 
ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ ıĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ıĲȘȞ  [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-

like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ ȠȚ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ. 
ǹʌȩ ĲȘ ıĲȚȖµȒ ʌȠȣ ȑȤȠȣµİ ĲȚȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĲȘȢ 

ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ĲȠ İʌȩµİȞȠ ȕȒµĮ, ȩʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡșȘțİ ıĲȠ ȀİĳȐȜĮȚȠ 2, İȓȞĮȚ Ș İȞȣįȐĲȦıȒ 

ĲȘȢ µİ ȞİȡȐ țĮȚ ȚȩȞĲĮ. ǲĲıȚ, Ș ʌȡȦĲİǸȞȘ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ (solvate) ıİ ȑȞĮ ȠȡșȠȖȫȞȚȠ 
țȠȣĲȓ įȚĮıĲȐıİȦȞ 78.5 x 60.1 x 56.8 Å3 µİ İț ĲȦȞ ʌȡȠĲȑȡȦȞ İȟȚıȠȡȡȠʌȘµȑȞĮ µȩȡȚĮ 

ȞİȡȠȪ (ǼȚțȩȞĮ 3.8). ȅȚ įȚĮıĲȐıİȚȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ İȓȞĮȚ ĲȑĲȠȚİȢ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ 

ıĲȡȫµĮ ȞİȡȠȪ 15 Å ʌȡȠȢ țȐșİ țĮĲİȪșȣȞıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȐ µȩȡȚĮ. ǵȜĮ ĲĮ 

ȞİȡȐ ʌȠȣ ȕȡȓıțȠȞĲĮȞ ıİ ĮʌȩıĲĮıȘ 1.8 Å Įʌȩ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ. ȉȠ ĲİȜȚțȩ 

ıȪıĲȘµĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȣȞȠȜȚțȐ 25.375 ȐĲȠµĮ, Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ 1790 İȓȞĮȚ ȐĲȠµĮ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 23.577 ȐĲȠµĮ ȞİȡȠȪ, 5 ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ 3 ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. Ǿ 

ȚıȠįȪȞĮµȘ ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ȤȜȦȡȚȠȪȤȠȣ ȞĮĲȡȓȠȣ (NaCl) İȞȩȢ įȚĮȜȪµĮĲȠȢ µİ ĲȚȢ ȓįȚİȢ 
ĮȞĮȜȠȖȓİȢ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲȦȞ İȓȞĮȚ 50mM. ȉȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD 

(Humphrey et al. 1996).  
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           ĭȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ             [Ala2-Leu2]8 
 

 

 
 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.7  ȈȣȖțȡȚĲȚțȒ 

ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȦȞ 8 

İʌȚʌȑįȦȞ ıĲȘ ĳȣıȚțȒ 

ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ıĲȘȞ [Ala2-

Leu2]8 ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ. ȉµȒµĮ 

ĲȠȣ ıțİȜİĲȠȪ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
ĳĮȓȞİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) İȞȫ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠ țȐșİ İʌȓʌİįȠ 

ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ 

ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals 

(0.7 ĲȘȢ ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ 
ĮțĲȓȞĮȢ). ȀȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 

ȠȞȠµȐȗİĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȠȞ 
țĮȞȩȞĮ ĲȠȣ İȞȩȢ 
ȖȡȐµµĮĲȠȢ, ĲȘ șȑıȘ ĲȠȣ 
ıĲȘȞ ĮȜȣıȓįĮ țĮȚ ĲȠ 

µȠȞȠµİȡȑȢ ıĲȠ ȠʌȠȓȠ 
ĮȞȒțİȚ. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲĮ 

ȠʌȠȓĮ ȑȤȠȣȞ ĮȜȜĮȤșİȓ 
ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ µİ 
țȩțțȚȞȠ ȤȡȫµĮ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ µİ 
L1 ȑȦȢ L8 ĲĮ ȠțĲȫ 

İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ.
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ǼȚțȩȞĮ 3.8  ǹȡȚıĲİȡȐ ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ. ǻȚĮĳĮȓȞİĲĮȚ Ș 

țȣȡĲȩĲȘĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ 
ĮțĲȓȞĮ Van der Waals, İȞȫ ĲĮ ȞİȡȐ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ wireframe . Ȃİ țȩțțȚȞȠ 
țĮȚ µʌȜİ ȤȡȫµĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ ȠȚ įȪȠ ȣʌȠµȠȞȐįİȢ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ, µİ țȓĲȡȚȞȠ 
ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. 
ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ ıȪıĲȘµĮ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90° ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜȠ ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
 

ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ 
İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). Ǿ 

İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ İȞȑȡȖİȚĮȢ, ĮȡȤȚțȐ İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ ıĲĮ ȐĲȠµĮ ʌȠȣ įİȞ ĮȞȒțȠȣȞ ıĲȠ 
ıțİȜİĲȩ ĲȠȣ ʌȡȦĲİȧȞȚțȠȪ µȠȡȓȠȣ ȖȚĮ 2.000 ȕȒµĮĲĮ țĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ıİ ȩȜĮ ĲĮ ȐĲȠµĮ 

ȖȚĮ ĮțȩµĮ 2.000 ȕȒµĮĲĮ, ȫıĲİ Ș ʌȡȦĲİǸȞȘ ȞĮ ĳĲȐıİȚ ıİ ȑȞĮ ıȘµİȓȠ ȩʌȠȣ Ș 

ȖİȦµİĲȡȓĮ țĮȚ ĲĮ µȒțȘ įİıµȫȞ ȞĮ İȓȞĮȚ ıȦıĲȐ țĮȚ ȞĮ µȘ įȘµȚȠȣȡȖİȓĲĮȚ İȞİȡȖİȚĮțȩ 

ʌȡȩȕȜȘµĮ. ǹțȠȜȠȣșİȓ µȓĮ ĳȐıȘ țĮĲȐ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ĮȣȟȐȞİĲĮȚ ıĲĮįȚĮțȐ Ș șİȡµȠțȡĮıȓĮ 

ĮȞȐ 20° ȖȚĮ 2.000 ȕȒµĮĲĮ (heating). ȈĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ȖȓȞİĲĮȚ İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ ĲȠȣ 
ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȡȫĲĮ țȡĮĲȫȞĲĮȢ ıĲĮșİȡȐ ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ ȖȚĮ 10.000 ȕȒµĮĲĮ țĮȚ µİĲȐ 

ȤȦȡȓȢ țĮȞȑȞĮ ʌİȡȚȠȡȚıµȩ ȖȚĮ 100.000 ȕȒµĮĲĮ. ǲȞĮ ȕȒµĮ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıİ 2fs (1fs =  

10-15s). Ǿ įȚĮįȚțĮıȓĮ ĮȣĲȒ ȖȓȞİĲĮȚ µȑȤȡȚ Ș șİȡµȠțȡĮıȓĮ ȞĮ ĳĲȐıİȚ ĲȠȣȢ 320° Ȁ. Ǿ 

İʌȚȜȠȖȒ ĲȘȢ șİȡµȠțȡĮıȓĮȢ ĮȣĲȒȢ ȑȖȚȞİ ȖȚĮĲȓ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ȣȥȘȜȒ (ıİ ıȤȑıȘ ȖȚĮ 

ʌĮȡȐįİȚȖµĮ µİ ĲȠȣȢ 280° Ȁ) ȫıĲİ ȞĮ İʌȚĲĮȤȣȞșȠȪȞ ȠȚ įȚĮįȚțĮıȓİȢ ʌȠȣ șȑȜȠȣµİ ȞĮ 

ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ ĮȜȜȐ ȩȤȚ ĲȩıȠ ȫıĲİ ȞĮ ȠįȘȖȒıİȚ ıİ ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘ (ȩʌȦȢ ıĲȠȣȢ 
360° Ȁ). ǹțȠȜȠȣșİȓ Ș ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒ ĳȐıȘ (production phase) ȖȚĮ 5.000.000  ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ ȖȚĮ 10ns µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ țȐșİ 200 ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. ǼȞįİȚțĲȚțȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ĲĮ script ʌȠȣ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȖȚĮ ĲȠ NAMD, ȩʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ țĮȚ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ ȩȜİȢ ȠȚ 
ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ țĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ ĲȠȣȢ įȩșȘțĮȞ. 
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3.3 ƲǒǐǆǕǐǊµǂǔǀǂ ǔǖǔǕƿµǂǕǐǓ ǐµǐǅǊµǆǒǐǞǓ 
[Ala2Leu2]8 µǆ syn ǕǐǑǐǌǐǄǀǂ 

 
īȚĮ ĲȘ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ µİĲȐȜȜĮȟȘ ĲȘȢ Rop, ĲȘȞ [Ala2-Ile2]6, ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ ĲȘȞ syn 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȑȤȠȣȞ țĮĲĮĲİșİȓ įȪȠ įȠµȑȢ ıİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮ. Ǿ µȓĮ įȠµȒ 

(PDB entry 1F4N ıĲȘȞ PDB) ȑȤİȚ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮ 1.90 Å țĮȚ ȑȤȠȣȞ țĮĲĮĲİșİȓ ȠȚ 
ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 1-60 ȖȚĮ ĲȠ ȑȞĮ µȠȞȠµİȡȑȢ (ǹ) țĮȚ ȠȚ 
ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 5-55 ȖȚĮ ĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ (Ǻ). Ǿ ȐȜȜȘ įȠµȒ (PDB 

entry 1F4M ıĲȘȞ PDB) ȑȤİȚ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮ 2.25 Å, ȣʌȐȡȤȠȣȞ 3 įİµȐĲȚĮ (bundles) 

ıĲȘȞ ĮıȪµµİĲȡȘ µȠȞȐįĮ ĲȠȣ țȡȣıĲȐȜȜȠȣ țĮȚ ȖȚĮ ĲȠ țĮșȑȞĮ ȑȤȠȣȞ ʌȡȠıįȚȠȡȚıĲİȓ 
ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȖȚĮ țȐșİ µȠȞȠµİȡȑȢ, ȩʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ıĲȠȞ ȆȓȞĮțĮ 3.2.  
 

1F4N 1F4M [Ala2Ile2]6  

 1 2 3  

ǹ 1-60 1-56 2-55 5-57 1-60 

Ǻ 5-55 2-57 1-57 4-57 2-57 

 

ȆȓȞĮțĮ 3.2 ǹȡȚșµȩȢ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ȖȚĮ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ȑȤȠȣȞ ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ 
țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ ȠȚ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȖȚĮ ĲȚȢ įȪȠ įȠµȑȢ 
įȚĮĳȠȡİĲȚțȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ. Ǿ ıĲȒȜȘ ʌȠȣ ıȘµİȚȫȞİĲĮȚ ȦȢ 
[Ala2Ile2]6, ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠ µȩȡȚȠ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ʌȡȠȑțȣȥİ µİĲȐ Įʌȩ ĲȘȞ 
ȣʌȑȡșİıȘ țĮȚ ĲȘȞ ʌȡȠıșȒțȘ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ıĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ. 

 

ǹʌȩ ĲȘ įȠµȒ ȤĮµȘȜȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ İʌȚȜȑȤșȘțİ ĲȠ įİµȐĲȚȠ µİ ĲȠ 
µİȖĮȜȪĲİȡȠ ĮȡȚșµȩ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ (įȘȜĮįȒ ĲȠ 1) țĮȚ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ȖȚĮ ȣʌȑȡșİıȘ ʌȐȞȦ ıĲȘ įȠµȒ ĲȘȢ ȣȥȘȜȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ (1F4N). 

H ȣʌȑȡșİıȘ ȑȖȚȞİ țĮĲȐ ĲȡȩʌȠ ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȞĮ İȜĮȤȚıĲȠʌȠȚȘșİȓ ĲȠ rmsd (root mean 

square deviation). ȉȠ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ ȒĲĮȞ ȞĮ ʌȡȠțȪȥİȚ (ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ) µȓĮ įȠµȒ, Ș 

[Ala2Ile2]6, ıĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ İȓȞĮȚ ĮȣĲȩ ĲȘȢ įȠµȒȢ ȣȥȘȜȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ 
țĮȚ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ Įʌȩ 60 țĮĲȐȜȠȚʌĮ, İȞȫ ıĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ ȑȤȠȣȞ ʌȡȠıĲİșİȓ ıĲȘ įȠµȒ 

ĲȘȢ ȣȥȘȜȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 2-10 țĮȚ 50 -57 Įʌȩ ĲȠ įİµȐĲȚȠ 1 ĲȘȢ 
įȠµȒȢ ȤĮµȘȜȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ [ĲĮ İʌȚʌȜȑȠȞ țĮĲȐȜȠȚʌĮ, 5-10 țĮȚ 50-55, 

ʌȡȠıĲȑșȘțĮȞ ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ (ȖȚĮ ʌİȡȚııȩĲİȡİȢ ȜİʌĲȠµȑȡİȚİȢ ȕȜ. 
]ȆĮʌĮȧȦȐȞȞȠȣ, ȋ.ǿ. (2006). ȂİȜȑĲİȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ µȓĮȢ µȠȡĳȒȢ ĲȘȢ Rop µİ 
İʌĮȞĮıȤİįȚĮıµȑȞȠ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ. ǻȚʌȜȦµĮĲȚțȒ ǼȡȖĮıȓĮ ǻȘµȠțȡȓĲİȚȠȣ 
ȆĮȞİʌȚıĲȘµȓȠȣ ĬȡȐțȘȢ, ȉµȒµĮĲȠȢ ȂȠȡȚĮțȒȢ ǺȚȠȜȠȖȓĮȢ & īİȞİĲȚțȒȢ)]. 

ȅ ȣįȡȩĳȠȕȠȢ ʌȣȡȒȞĮȢ ĮȣĲȒȢ ĲȘȢ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ Įʌȩ 
țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȜĮȞȓȞȘȢ ıĲȚȢ a șȑıİȚȢ țĮȚ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȚıȠȜİȣțȓȞȘȢ ıĲȚȢ d șȑıİȚȢ µİ 
İȟĮȓȡİıȘ ĲĮ İʌȓʌİįĮ 1 țĮȚ 8 ıĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȦȞ șȑıİȦȞ ĮȣĲȫȞ įİȞ ȑȤȠȣȞ 
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µİĲĮȜȜĮȤșİȓ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 3.9 ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ µİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ʌȠȣ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ. 

 
 

 

 
 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.9 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ 
[Ala2Ile2]6. ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲĮ 8 

İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ 

ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals (0.8 ĲȘȢ 
ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ ĮțĲȓȞĮȢ). ȉĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ, ĲȘȢ Leu µİ 
µʌȜİ, Ș Ile µİ ȖĮȜȐȗȚȠ, ĲȠ Glu µİ 
ȡȠȗ țĮȚ Ș Phe µİ µȦȕ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 

ȑȦȢ L6 ĲĮ ȑȟȚ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ 
ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 
 

ǼĲȠȚµȐıĮµİ ȜȠȚʌȩȞ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8, ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ıĮȞ 
ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĮȣĲȒȞ ĲȘȢ [Ala2Ile2]6 ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ʌĮȡĮʌȐȞȦ, įȘȜĮįȒ ʌȡȠȑțȣȥİ 
ȑȞĮ µȩȡȚȠ µİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ syn țĮȚ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ ıĲȚȢ șȑıİȚȢ a 

țĮȚ d, ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ, țĮȚ ıĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ. ȂȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ĮȣĲȒȢ țĮȚ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ 

ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 3.10. ȀĮȚ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ȠȚ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ ȑȖȚȞĮȞ 
ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ xfit İȞȫ Ș İʌȚȜȠȖȒ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȠµİȡȫȞ 
(rotamers) ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ ȑȖȚȞİ țĮĲȐ ĲȡȩʌȠ ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȞĮ ĮʌȠĳİȣȤșȠȪȞ ȠȚ ıĲİȡȚțȑȢ 
ʌĮȡİµʌȠįȓıİȚȢ µİ ȖİȚĲȠȞȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. ĬĮ ʌȡȑʌİȚ İįȫ ȞĮ ıȘµİȚȦșİȓ ʌȦȢ ıĲȘȞ 
țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞȘ įȠµȒ ĲȘȢ [Ala2Ile2]6, ıİ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ȚıȠȜİȣțȓȞȘȢ ʌȠȣ țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ ĲȚȢ șȑıİȚȢ d µȑıĮ ıĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ ĲȠ rotamer 

İȓȞĮȚ ĲȠ ȓįȚȠ, ĲȩıȠ ıĲȘ įȠµȒ ĲȘȢ ȣȥȘȜȒȢ įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ, ȩıȠ țĮȚ ıĲȘ įȠµȒ ȤĮµȘȜȒȢ 
įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮȢ (țĮȚ ıĲĮ ĲȡȓĮ įİµȐĲȚĮ). ȈĲȘȞ [Ala2-Leu2]8 ȩµȦȢ, ĲȩıȠ Ș syn 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȩıȠ țĮȚ Ș native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 

2.1, İĲȠȚµȐıĲȘțĮȞ ȩʌȦȢ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ țĮȚ ȖȚĮ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 

ȜİȣțȓȞȘȢ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȩ rotamer. īȚĮ ĲȠ ȜȩȖȠ ĮȣĲȩ ĲĮ rotamers 

(țĮșȫȢ țĮȚ ĲȠ țĮĲȐ ʌȩıȠ ʌĮȡĮµȑȞȠȣȞ ĲĮ ȓįȚĮ Ȓ ĮȜȜȐȗȠȣȞ) șĮ µİȜİĲȘșȠȪȞ İȞįİȜİȤȫȢ 
ıĲȠ ȀİĳȐȜĮȚȠ 4 (ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.10 țĮȚ 4.2.10). 
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ǼȚțȩȞĮ 3.10 Stereo ȐʌȠȥȘ 

ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 µİ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

syn. ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ 
ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ 
µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der 

Waals (0.8 ĲȘȢ ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ 
ĮțĲȓȞĮȢ). ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala 

ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ Leu µİ µʌȜİ. 
ǹȡȚıĲİȡȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ 
İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 ȑȦȢ L8 ĲĮ 

ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ.

 
 
ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 3.11 ȖȓȞİĲĮȚ ıȣȖțȡȚĲȚțȒ ĮȞĲȚʌĮȡȐșİıȘ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ 

ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ ıĲȘȞ [Ala2Ile2]6 țĮȚ ıĲȘȞ  [Ala2Leu2]8 µİ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ syn țĮȚ 
ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ ȠȚ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ.  

ǹțȠȜȠȪșȦȢ Ș ʌȡȦĲİǸȞȘ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ ıİ ȑȞĮ ȠȡșȠȖȫȞȚȠ țȠȣĲȓ įȚĮıĲȐıİȦȞ 
79.0 x 58.9 x 58.6 Å3 µİ İț ĲȦȞ ʌȡȠĲȑȡȦȞ İȟȚıȠȡȡȠʌȘµȑȞĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ (ǼȚțȩȞĮ 

3.12). ȅȚ įȚĮıĲȐıİȚȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ İȓȞĮȚ ĲȑĲȠȚİȢ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ ıĲȡȫµĮ ȞİȡȠȪ 15 

Å ʌȡȠȢ țȐșİ țĮĲİȪșȣȞıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȐ µȩȡȚĮ. ǵȜĮ ĲĮ ȞİȡȐ ʌȠȣ 
ȕȡȓıțȠȞĲĮȞ ıİ ĮʌȩıĲĮıȘ 1.8 Å Įʌȩ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ. ȉȠ ĲİȜȚțȩ ıȪıĲȘµĮ 

ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȣȞȠȜȚțȐ 25.839 ȐĲȠµĮ, Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ 1801 İȓȞĮȚ ȐĲȠµĮ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 24.030 ȐĲȠµĮ ȞİȡȠȪ, 6 ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ 2 ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. Ǿ ȚıȠįȪȞĮµȘ 

ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ȤȜȦȡȚȠȪȤȠȣ ȞĮĲȡȓȠȣ (NaCl) İȞȩȢ įȚĮȜȪµĮĲȠȢ µİ ĲȚȢ ȓįȚİȢ ĮȞĮȜȠȖȓİȢ 
µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲȦȞ İȓȞĮȚ 50mM. ȉȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ 
ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD. 
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         ĭȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ             [Ala2-Leu2]8 

 
 
 

 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.11  ȈȣȖțȡȚĲȚțȒ 

ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȦȞ 8 

İʌȚʌȑįȦȞ ıĲȘȞ [Ala2Ile2]6 

țĮȚ ıĲȘȞ [Ala2-Leu2]8 µİ 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ syn, ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ. 

ȉµȒµĮ ĲȠȣ ıțİȜİĲȠȪ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ĳĮȓȞİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) İȞȫ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠ țȐșİ İʌȓʌİįȠ 

ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ 

ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals 

(0.7 ĲȘȢ ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ 
ĮțĲȓȞĮȢ). ȀȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 

ȠȞȠµȐȗİĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȠȞ 
țĮȞȩȞĮ ĲȠȣ İȞȩȢ 
ȖȡȐµµĮĲȠȢ, ĲȘ șȑıȘ ĲȠȣ 
ıĲȘȞ ĮȜȣıȓįĮ țĮȚ ĲȠ 

µȠȞȠµİȡȑȢ ıĲȠ ȠʌȠȓȠ 
ĮȞȒțİȚ. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲĮ 

ȠʌȠȓĮ ȑȤȠȣȞ ĮȜȜĮȤșİȓ 
ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ µİ 
țȩțțȚȞȠ ȤȡȫµĮ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ µİ 
L1 ȑȦȢ L8 ĲĮ ȠțĲȫ 

İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ.
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ǼȚțȩȞĮ 3.12 ǹȡȚıĲİȡȐ ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals, İȞȫ ĲĮ ȞİȡȐ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ wireframe. Ȃİ țȩțțȚȞȠ țĮȚ µʌȜİ ȤȡȫµĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ ȠȚ įȪȠ 
ȣʌȠµȠȞȐįİȢ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ, µİ țȓĲȡȚȞȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚȠ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. 
ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ ıȪıĲȘµĮ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90° ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜȠ ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
 
ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ 

İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). Ǿ ĳȐıȘ ĲȘȢ 
İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘȢ ĲȘȢ İȞȑȡȖİȚĮȢ İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ µİ ĲȠȞ ȓįȚȠ ĲȡȩʌȠ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ıĲȘȞ 
ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2 ȖȚĮ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ Ș ĳȐıȘ ĲȠȣ heating İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ İʌȓıȘȢ ȖȚĮ ıȣȞȠȜȚțȐ 146.000 ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ 292.000fs (0.292ns). Ǿ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒ ĳȐıȘ (production phase) İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ 
ȖȚĮ 5.000.000 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ ȖȚĮ 10ns µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ 
țȐșİ 200 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. ǼȞįİȚțĲȚțȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ĲĮ 

script ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȖȚĮ ĲȠ Namd, ȩʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ țĮȚ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ ȩȜİȢ 
ȠȚ ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ țĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ ĲȠȣȢ įȩșȘțĮȞ. 
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3.4 ƲǒǐǆǕǐǊµǂǔǀǂ ǔǖǔǕƿµǂǕǐǓ µǐǎǐµǆǒǐǞǓ 
[Ala2Leu2]8 µǆ native (Rop-like) ǂǎǂǅǀǑǌǚǔǈ 
  
ǵʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡĮµİ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ, µİĲȐ Įʌȩ ĲȘ µİȜȑĲȘ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ 
ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȐ ĲȘ ȜİȚĲȠȣȡȖȚțȒ µȠȞȐįĮ, ĲȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ıĲȡȐĳȘțİ ıĲȘ µȠȞȠµİȡȒ 

ȣʌȠµȠȞȐįĮ. ǹȡȤȚțȐ șȑȜĮµİ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ ĲȘ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıĲȘ 

native µȠȡĳȒ ĲȠȣ. ǵĲĮȞ ĮȞĮĳİȡȩµĮıĲİ ıĲȠȞ ȩȡȠ native µȠȞȠµİȡȑȢ, İȞȞȠȠȪµİ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ıĲȠ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ, ıĲȘ µȠȡĳȒ ĮțȡȚȕȫȢ ʌȠȣ ĲȠ ıȣȞĮȞĲȐµİ, 
įȘȜĮįȒ µİ ĲȚȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ıĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ, ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ, ıĲȡĮµµȑȞİȢ ĮȣĲȒ ĲȘ ĳȠȡȐ ʌȡȠȢ ĲȠ įȚĮȜȪĲȘ (ĮĳȠȪ ıĲȠ įİµȐĲȚȠ 
İȓȞĮȚ ıĲȡĮµµȑȞİȢ ʌȡȠȢ ĲȚȢ ĮȞĲȓıĲȠȚȤİȢ ĲȠȣ ȐȜȜȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ĲȠȣ įİµĮĲȓȠȣ ʌȠȣ 
ȕȡȓıțİĲĮȚ ĮțȡȚȕȫȢ ĮʌȑȞĮȞĲȚ) (ǼȚțȩȞĮ 3.13). Ǿ įȠµȒ ʌȡȠȑțȣȥİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ 

įȚĮĲȘȡȫȞĲĮȢ µȩȞȠ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ (1-56) ʌȠȣ ĮȞȒțȠȣȞ 
ıĲȘȞ ĮȜȣıȓįĮ ǹ (įȘȜĮįȒ ĲȠȣ İȞȩȢ µȠȞȠµİȡȠȪȢ).  
 
 

 
 
 

 
ǼȚțȩȞĮ 3.13 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȠȣ 
native µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ 
ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ 
ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ 

İȓȞĮȚ ıĲȡĮµµȑȞİȢ ʌȡȠȢ ĲĮ ȑȟȦ. ȅ 

ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ 
µİ ȜİȣțȒ țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ 
ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ 

Van der Waals. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala 

ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ țĮȚ 
ĲȘȢ Leu µİ µʌȜİ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 ȑȦȢ 
L8 ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ.

 

ǹțȠȜȠȪșȦȢ ĲȠ native µȠȞȠµİȡȑȢ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ (solvate) ıİ ȑȞĮ ȠȡșȠȖȫȞȚȠ 
țȠȣĲȓ įȚĮıĲȐıİȦȞ 78.0 x 52.2 x 49.7 Å3 µİ İț ĲȦȞ ʌȡȠĲȑȡȦȞ İȟȚıȠȡȡȠʌȘµȑȞĮ µȩȡȚĮ 

ȞİȡȠȪ (ǼȚțȩȞĮ 3.14). ȅȚ įȚĮıĲȐıİȚȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ İȓȞĮȚ ĲȑĲȠȚİȢ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ 

ıĲȡȫµĮ ȞİȡȠȪ 15 Å ʌȡȠȢ țȐșİ țĮĲİȪșȣȞıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȐ µȩȡȚĮ. ǵȜĮ ĲĮ 

ȞİȡȐ ʌȠȣ ȕȡȓıțȠȞĲĮȞ ıİ ĮʌȩıĲĮıȘ 1.8 Å Įʌȩ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ. ȉȠ ĲİȜȚțȩ 

ıȪıĲȘµĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȣȞȠȜȚțȐ 19.032 ȐĲȠµĮ, Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ 895 İȓȞĮȚ ȐĲȠµĮ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 18.132 ȐĲȠµĮ ȞİȡȠȪ, 3 ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ 2 ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. Ǿ 
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ȚıȠįȪȞĮµȘ ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ȤȜȦȡȚȠȪȤȠȣ ȞĮĲȡȓȠȣ (NaCl) İȞȩȢ įȚĮȜȪµĮĲȠȢ µİ ĲȚȢ ȓįȚİȢ 
ĮȞĮȜȠȖȓİȢ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲȦȞ İȓȞĮȚ 50mM. ȉȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD. 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 3.14 ǹȡȚıĲİȡȐ ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals, İȞȫ ĲĮ ȞİȡȐ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ wireframe . Ȃİ µʌȜİ ȤȡȫµĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ʌȠȣ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ, µİ țȓĲȡȚȞȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. 
ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ ıȪıĲȘµĮ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90° ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜȠ ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
 
 

ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ 
İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). Ǿ ĳȐıȘ ĲȘȢ 
İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘȢ ĲȘȢ İȞȑȡȖİȚĮȢ İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ µİ ĲȠȞ ȓįȚȠ ĲȡȩʌȠ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ıĲȘȞ 
ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2 ȖȚĮ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ Ș ĳȐıȘ ĲȠȣ heating İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ İʌȓıȘȢ ȖȚĮ ıȣȞȠȜȚțȐ 146.000 ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ 292.000fs (0.292ns). Ǿ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒ ĳȐıȘ (production phase) İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ 
ȖȚĮ 10.000.000 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ ȖȚĮ 20ns µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ 
țȐșİ 200 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. ǼȞįİȚțĲȚțȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ĲĮ 

script ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȖȚĮ ĲȠ Namd, ȩʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ țĮȚ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ ȩȜİȢ 
ȠȚ ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ țĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ ĲȠȣȢ įȩșȘțĮȞ. 
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3.5 ƲǒǐǆǕǐǊµǂǔǀǂ ǔǖǔǕƿµǂǕǐǓ artificial  
µǐǎǐµǆǒǐǞǓ [Ala2Leu2]8 µǆ native (Rop-like) 
ǂǎǂǅǀǑǌǚǔǈ 
 
ǻİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ıȤȘµĮĲȓȗİȚ µȓĮ įȠµȒ ĲȪʌȠȣ ȑȜȚțĮ-ıĲȡȠĳȒ-ȑȜȚțĮ, 

ʌȡȠțȪʌĲİȚ ȜȠȖȚțȐ ĲȠ İȡȫĲȘµĮ țĮĲȐ ʌȩıȠ ĲȠ µȩȡȚȠ ĮȣĲȩ µʌȠȡİȓ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓıİȚ ȑȞĮ 

İȜȚțȠİȚįȑȢ ıʌİȓȡĮµĮ (coiled-coil) ĮȞ ȕȡİșİȓ µȩȞȠ ĲȠȣ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ, ȤȦȡȓȢ țȐʌȠȚȠ 
ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ȖȚĮ ȞĮ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚ. īȚĮ ĲȠ ıțȠʌȩ ĮȣĲȩ ĮȞĮĲȡȑȟĮµİ ıĲȚȢ ȕȐıİȚȢ 
įİįȠµȑȞȦȞ, PDB (Protein Data Bank) (Berman et al., 2000), SCOP (Structural 

Classification Of Proteins) țĮȚ CATH (Class, Architecture, Topology, Homologous 

superfamily) ȖȚĮ ȞĮ ȕȡȠȪµİ µȓĮ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ ʌȠȣ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓȗİȚ ȑȞĮ İȜȚțȠİȚįȑȢ 
ıʌİȓȡĮµĮ ĮȞĲȚʌĮȡȐȜȜȘȜȦȞ İȜȓțȦȞ. ǲȤȠȞĲĮȢ ıĲĮ ȤȑȡȚĮ µĮȢ ȑȞĮ µȩȡȚȠ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ 
ĮȣĲȒ ĲȘ įȠµȒ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ ĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȩıȠ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ ȩıȠ țĮȚ ĲȦȞ 
ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ. ǲĲıȚ șĮ 

ȑȤȠȣµİ ȑȞĮ ĳȣıȚțȩ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ȖȚĮ ĲȠ ʌȦȢ șĮ µʌȠȡȠȪıİ ȞĮ İȓȞĮȚ Ș įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ʌȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓıİȚ µȓĮ įȠµȒ İȜȚțȠİȚįȠȪȢ ıʌİȚȡȐµĮĲȠȢ ʌȠȣ ȞĮ 

İȓȞĮȚ İȞİȡȖİȚĮțȐ ĮʌȠįİțĲȒ.  

 
 

 
 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.15 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ 
țȣĲĲĮȡȠʌȜĮıµĮĲȚțȒȢ İʌȚțȡȐĲİȚĮȢ 
ĲȘȢ ProP. ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ țȠȡįȑȜĮ 

(ribbons) țĮȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ 
ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ 
ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals 

(0.8 ĲȘȢ ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ ĮțĲȓȞĮȢ). ȉĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Leu ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
µʌȜİ ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ Ile µİ 
ȖĮȜȐȗȚȠ. Ǿ Arg µİ ĮȞȠȚȤĲȩ 
ʌȡȐıȚȞȠ, Ș Gly µİ ĮȞȠȚȤĲȩ µʌȜİ 
țĮȚ Ș His µİ țĮĳȑ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 

ȑȦȢ L8 ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ 
ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 
  

 ȉȠ țĮȜȪĲİȡȠ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ Įʌȩ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ȑȡİȣȞĮ ĲȦȞ ȕȐıİȦȞ įİįȠµȑȞȦȞ İȓȞĮȚ 
Ș ʌȡȦĲİǸȞȘ ProP. ȆȡȩțİȚĲĮȚ ȖȚĮ ȑȞĮ ıȣµµİĲĮĳȠȡȑĮ ʌȡȦĲȠȞȓȦȞ ĲȠȣ ȕĮțĲȘȡȓȠȣ 
Escherichia coli, Ƞ ȠʌȠȓȠȢ ĮʌȠțȡȓȞİĲĮȚ ıİ ȠıµȦĲȚțȑȢ µİĲĮȕȠȜȑȢ. ȉȠ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȩ 
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ĲȘȢ ȐțȡȠ (țĮĲȐȜȠȚʌĮ 468-497) șİȦȡİȓĲĮȚ ȩĲȚ İȓȞĮȚ ıȘµĮȞĲȚțȩ ȖȚĮ ĲȘ įȡĮıĲȚțȩĲȘĲȐ 

ĲȘȢ țĮȚ ıȣȞȚıĲȐ ĲȘȞ țȣĲĲĮȡȠʌȜĮıµĮĲȚțȒ İʌȚțȡȐĲİȚĮ (cytoplasmic domain) (ǼȚțȩȞĮ 

3.15). Ǿ įȠµȒ ĲȘȢ (PDB entry 1R48) ȑȤİȚ ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ µȑıȦ ĳĮıµĮĲȠıțȠʌȓĮȢ 
NMR (Nuclear Magnetic Resonance, ʌȣȡȘȞȚțȩȢ µĮȖȞȘĲȚțȩȢ ıȣȞĲȠȞȚıµȩȢ) țĮȚ ȩʌȦȢ 
ĮȞĮĳȑȡșȘțİ, ʌȡȩțİȚĲĮȚ ȖȚĮ ȑȞĮ ȠµȠįȚµİȡȑȢ ĮȞĲȚʌĮȡȐȜȜȘȜȠ Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ ıʌİȓȡĮµĮ 

(Zoetewey et al., 2003). Ǿ ĮµȚȞȠȟȚțȒ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ĮȣĲȒȢ 
ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ıĲȠȞ ȆȓȞĮțĮ 3.3.  

 

C 1 G 2 G 3 D 4 N 5 I 6 E 7 Q 8 

K 9 I 10 D 11 D 12 I 13 D 14 H 15 E 16 

I 17 A 18 D 19 L 20 Q 21 A 22 K 23 R 24 

T 25 R 26 L 27 V 28 Q 29 Q 30 H 31 P 32 

 
 

Helix A 

R 33        

C 1 G 2 G 3 D 4 N 5 I 6 E 7 Q 8 

K 9 I 10 D 11 D 12 I 13 D 14 H 15 E 16 

I 17 A 18 D 19 L 20 Q 21 A 22 K 23 R 24 

T 25 R 26 L 27 V 28 Q 29 Q 30 H 31 P 32 

 
 

Helix B 

R 33        

 

ȆȓȞĮțĮȢ 3.3 ǹȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĲȦȞ ĮµȚȞȠȟȑȦȞ ĲȘȢ țȣĲĲĮȡȠʌȜĮıµĮĲȚțȒȢ İʌȚțȡȐĲİȚĮȢ ĲȘȢ ProP, 

ʌȠȣ ıȤȘµĮĲȓȗİȚ ȑȞĮ ȠµȠįȚµİȡȑȢ İȜȚțȠİȚįȑȢ ıʌİȓȡĮµĮ. ȉĮ ĮµȚȞȠȟȑĮ ȠȞȠµȐȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȠȞ 
țĮȞȩȞĮ ĲȠȣ İȞȩȢ ȖȡȐµµĮĲȠȢ. īȚĮ ȜȩȖȠȣȢ İȣțȠȜȓĮȢ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ ĲȚȢ a 

țĮȚ d șȑıİȚȢ ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ țĮȚ µʌȜİ ȤȡȫµĮ, ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ 
įİȪĲİȡȘȢ ȑȜȚțĮȢ ʌĮȡĮĲȓșİȞĲĮȚ ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȣıȤȑĲȚıȘȢ µİ ĲȠȣȢ ʌȓȞĮțİȢ ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ.  

 
 
ǹțȠȜȠȪșȦȢ, ıȣȖțȡȓȞĮµİ ĲȚȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ 

țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ ĲȚȢ a țĮȚ d șȑıİȚȢ, ıĲȠ native İȜȚțȠİȚįȑȢ ıʌİȓȡĮµĮ țĮȚ ĲȠ native 

µȠȞȠµİȡȑȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8. ǼĲȠȚµȐıĮµİ ȑȞĮ İțĲİȜȑıȚµȠ ĮȡȤİȓȠ (script) ȖȚĮ ĲȠ 
ʌȡȩȖȡĮµµĮ VMD, ĲȠ ȠʌȠȓȠ țȐȞİȚ ȣʌȑȡșİıȘ ĲȦȞ įȪȠ įȠµȫȞ țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȓȗİȚ ĲȠ rmsd. 

Ǿ ȣʌȑȡșİıȘ ȖȓȞİĲĮȚ ıĲȠȚȤȓȗȠȞĲĮȢ µȩȞȠ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ ıțİȜİĲȠȪ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ 
(backbone) țĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȩ țȐșİ ĳȠȡȐ ĮȡȚșµȩ Įʌȩ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ a țĮȚ d șȑıİȚȢ, µİ 
ıțȠʌȩ ȞĮ ȕȡȠȪµİ ĲȘ țĮȜȪĲİȡȘ įȣȞĮĲȒ ıĲȠȓȤȚıȘ (µİ ĲȘ µȚțȡȩĲİȡȘ ĲȚµȒ rmsd). Ȉİ țȐșİ 
ʌİȡȓʌĲȦıȘ ȩµȦȢ, ıĲȠȚȤȓȗȠȣµİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ a șȑıİȚȢ ĲȘȢ µȓĮȢ įȠµȒȢ µİ ĲĮ 

ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȦȞ a șȑıİȦȞ ĲȘȢ ȐȜȜȘȢ įȠµȒȢ țĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ d șȑıİȚȢ 
ĲȘȢ µȓĮȢ įȠµȒȢ µİ ĲĮ ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȦȞ d șȑıİȦȞ ĲȘȢ ȐȜȜȘȢ įȠµȒȢ. ǼʌİȚįȒ Ș 

țȐșİ įȠµȒ įȚĮșȑĲİȚ įȪȠ ȑȜȚțİȢ ȑʌȡİʌİ ȞĮ ȖȓȞİȚ ȣʌȑȡșİıȘ ĲȘȢ țȐșİ ȑȜȚțĮȢ țĮȚ ʌȡȠȢ ĲȚȢ 
ȐȜȜİȢ ĲȡİȚȢ. ȍıĲȩıȠ, ıĲȠ native µȠȞȠµİȡȑȢ ȠȚ įȪȠ ȑȜȚțİȢ ıȣȞįȑȠȞĲĮȚ µȑıȦ µȓĮȢ 
ʌİȡȚȠȤȒȢ șȘȜȚȐȢ. ȀĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ 
(ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ) ȫıĲİ ȞĮ ʌȡȠțȪȥȠȣȞ įȪȠ ĮʌȠµȠȞȦµȑȞİȢ ȑȜȚțİȢ (țĮĲȐȜȠȚʌĮ 1-27 țĮȚ 
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33-56). ȃĮ ıȘµİȚȦșİȓ ȩĲȚ µİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ ȤȐȞİĲĮȚ ĲȠ ȩȖįȠȠ İʌȓʌİįȠ (ĲȠ ȠʌȠȓȠ 
ıȤȘµȐĲȚȗĮȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ). ȈĲȠȞ ȆȓȞĮțĮ 3.4 ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ, ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ 
ıȪȖțȡȚıȘȢ,  Ș ĮµȚȞȠȟȚțȒ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĲȠȣ native µȠȞȠµİȡȠȪȢ µİĲȐ Įʌȩ ĲȚȢ ĮȜȜĮȖȑȢ 
ʌȠȣ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ. 
 
 

M 1 T 2 K 3 Q 4 A 5 K 6 T 7 L 8 

L 9 N 10 M 11 A 12 R 13 F 14 L 15 R 16 

S 17 Q 18 A 19 L 20 T 21 L 22 L 23 E 24 

 
 

Helix A 

K 25 A 26 N 27      

E 33 L 34 A 35 D 36 I 37 A 38 E 39 S 40 

L 41 H 42 D 43 H 44 A 45 D 46 E 47 L 48 

 
Helix B 

Y 49 R 50 S 51 A 52 L 53 A 54 R 55 L 56 

 

ȆȓȞĮțĮȢ 3.4 ǹȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĲȦȞ ĮµȚȞȠȟȑȦȞ ĲȠȣ native µȠȞȠµİȡȠȪȢ µİĲȐ ĲȘȞ ĮĳĮȓȡİıȘ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ. ȉĮ ĮµȚȞȠȟȑĮ ȠȞȠµȐȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȠȞ țĮȞȩȞĮ ĲȠȣ İȞȩȢ 
ȖȡȐµµĮĲȠȢ. ȀĮȚ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ ĲȚȢ a țĮȚ d șȑıİȚȢ 
ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ țĮȚ µʌȜİ ȤȡȫµĮ, ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ.  

 
 

Ǿ ȣʌȑȡșİıȘ ȑȖȚȞİ ıĲȠȚȤȓȗȠȞĲĮȢ ĮȡȤȚțȐ İʌĲȐ İʌȓʌİįĮ țĮȚ ĮțȠȜȠȪșȦȢ, ȑȟȚ, 
ʌȑȞĲİ țĮȚ ĲȑııİȡĮ. Ǿ ȑȡİȣȞĮ įİȞ İʌİțĲȐșȘțİ ıİ ȜȚȖȩĲİȡĮ İʌȓʌİįĮ, țĮșȫȢ ȠȚ ĲȚµȑȢ 
ĲȦȞ rmsd ʌȠȣ șĮ ʌȡȠȑțȣʌĲĮȞ șĮ ȒĲĮȞ ıȤİĲȚțȐ µȚțȡȑȢ ĮȜȜȐ įİȞ șĮ ʌİȡȚİȓȤĮȞ 
ĮȟȚȠʌȠȚȒıȚµȘ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ. ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌĮȡĮĲȓșİȞĲĮȚ ıĲȠȣȢ ȆȓȞĮțİȢ 3.5, 3.6, 

3.7 țĮȚ 3.8 ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ. 
 
 

7 Native µȠȞȠµİȡȑȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 

 A helix (1-27) B helix (33-56) 

  5-26  34-56 

3-24 1.5774 6-27 - * A helix 
(1-33) 10-31 1.3030   

3-24 1.5887 6-27 - * 

 

native 

İȜȚțȠİȚįȑȢ 
ıʌİȓȡĮµĮ 

B helix 
(1-33) 10-31 1.2904   

 

ȆȓȞĮțĮȢ 3.5 ǹʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ıĲȠȓȤȚıȘȢ İʌĲȐ İʌȚʌȑįȦȞ. ȅ ȤȡȦµĮĲȚțȩȢ țȫįȚțĮȢ (ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ a șȑıİȚȢ țĮȚ µʌȜİ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ d șȑıİȚȢ) įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ. 
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6 Native µȠȞȠµİȡȑȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 

 A helix (1-27) B helix (33-56) 

 5-22 8-26  34-52 38-56 

3-20 1.3743  6-24 0.9278  

10-27 1.0876  13-31 1.0684  

6-24  1.2110 3-20  -* 

 
 

A 
helix 

(1-33) 
13-31  1.1036 10-27  -* 

3-20 1.3889  6-24 0.9322  

10-27 1.0687  13-31 1.0571  

6-24  1.2222 3-20  -* 

 

 

 

native 

İȜȚțȠİȚįȑȢ 
ıʌİȓȡĮµĮ 

 
B 

helix 
(1-33) 

13-31  1.0892 10-27  -* 

 

ȆȓȞĮțĮȢ 3.6 ǹʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ıĲȠȓȤȚıȘȢ ȑȟȚ İʌȚʌȑįȦȞ. ȅ ȤȡȦµĮĲȚțȩȢ țȫįȚțĮȢ (ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ a șȑıİȚȢ țĮȚ µʌȜİ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ d șȑıİȚȢ) įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ. 
 

 

 
 

ȆȓȞĮțĮȢ 3.7 ǹʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ıĲȠȓȤȚıȘȢ ʌȑȞĲİ İʌȚʌȑįȦȞ. ȅ ȤȡȦµĮĲȚțȩȢ țȫįȚțĮȢ (ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȖȚĮ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ a șȑıİȚȢ țĮȚ µʌȜİ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ d șȑıİȚȢ) įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ. Ȃİ ȡȠȗ ȤȡȫµĮ 

ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ rmsd µİ ȕȐıȘ ĲȚȢ ȠʌȠȓİȢ ȑȖȚȞİ Ș İʌȚȜȠȖȒ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ ʌȠȣ șĮ ıĲȠȚȤȚșȠȪȞ țĮĲȐ 

ĲȘȞ ȣʌȑȡșİıȘ. 

 
 
 

 
* ȈĲȘȞ [Ala2Leu2]8 (ȩʌȦȢ țĮȚ ıĲȘȞ ĳȣıȚțȒ Rop), Ș Leu56 țĮĲĮȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘ d șȑıȘ ĮȞĲȓ ĲȘȢ Arg55.     
ǲĲıȚ Ș ıĲȠȓȤȚıȘ įİȞ µʌȠȡȠȪıİ ȞĮ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȘșİȓ İʌİȚįȒ Ƞ ĮȡȚșµȩȢ ĮĲȩµȦȞ İȓȞĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȩȢ. 
 

5 Native µȠȞȠµİȡȑȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 

 A helix (1-27) B helix (33-56) 

  5-19 8-22 12-26  34-48 38-52 41-56 

3-17 1.306  1.261 6-20 0.759  -* 

10-24 1.043  1.053 13-27 0.966  -* 

17-31 1.043  1.037 3-17  1.245  

6-20  0.999  10-24  0.956  

 
 

A helix 
(1-33) 

13-27  0.872  17-31  1.013  

3-17 1.318  1.264 6-20 0.769  -* 

10-24 1.042  1.053 13-27 0.946  -* 

17-31 1.051  1.033 3-17  1.252  

6-20  1.016  10-24  0.955  

 

 

 

 

native 

İȜȚțȠİȚįȑȢ 
ıʌİȓȡĮµĮ 

 
B helix 
(1-33) 

13-27  0.845  17-31  1.011  
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4 Native µȠȞȠµİȡȑȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 

 A helix (1-27) B helix (33-56) 

 5-15 8-19 12-22 15-26  34-45 38-48 41-52 45-56 

3-13 1.087  1.162  6-17 0.810  0.905  

10-20 0.863  0.865  13-24 0.892  0.778  

17-27 0.805  0.866  20-31 0.972  0.823  

6-17  0.964  1.096 3-13  1.127  -* 

 
 
 

A helix 
(1-33) 

13-24  0.803  1.098 10-20  0.798  -* 

20-31  0.867  1.054 17-27  0.886  -* 

3-13 1.088  1.158  6-17 0.820  0.921  

10-20 0.869  0.869  13-24 0.891  0.776  

17-27 0.797  0.846  20-31 0.976  0.823  

6-17  0.981  1.104 3-13  1.122  -* 

13-24  0.798  1.099 10-20  0.802  -* 

 

 

 

 

 

 

 

native 

İȜȚțȠİȚįȑȢ 
ıʌİȓȡĮµĮ 

 
 
 

B helix 
(1-33) 

20-31  0.876  1.053 17-27  0.871  -* 

 

ȆȓȞĮțĮȢ 3.8 ǹʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ıĲȠȓȤȚıȘȢ ĲİııȐȡȦȞ İʌȚʌȑįȦȞ. ȅ ȤȡȦµĮĲȚțȩȢ țȫįȚțĮȢ (ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȖȚĮ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ a șȑıİȚȢ țĮȚ µʌȜİ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ d șȑıİȚȢ) įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ. 
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Ǿ ʌȡȠıʌȐșİȚȐ µĮȢ ȒĲĮȞ ȞĮ ıȣȞįȣȐıȠȣµİ, țĮĲȐ ĲȠ įȣȞĮĲȩȞ, µİȖĮȜȪĲİȡȠ 

ĮȡȚșµȩ İʌȚʌȑįȦȞ ʌȠȣ ıĲȠȚȤȓȗȠȞĲĮȚ (țĮȚ ȐȡĮ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ĲµȒµĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ) µİ 
µȚțȡȑȢ ĲȚµȑȢ rmsd (ĲȚµȑȢ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȘȢ µȠȞȐįĮȢ șİȦȡȠȪȞĲĮȚ ȚțĮȞȠʌȠȚȘĲȚțȑȢ). ǲĲıȚ 
İʌȚȜȑȟĮµİ ȖȚĮ ĲȘ ıĲȠȓȤȚıȘ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 8-22 ĲȘȢ A ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ native µȠȞȠµİȡȠȪȢ 
ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 µİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 13-27 ĲȘȢ ǹ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ native İȜȚțȠİȚįȠȪȢ 
ıʌİȚȡȐµĮĲȠȢ, µİ ĲȚµȒ rmsd 0.8727 țĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 34-48 ĲȘȢ Ǻ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ native 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 µİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 13-27 ĲȘȢ Ǻ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ native 

İȜȚțȠİȚįȠȪȢ ıʌİȚȡȐµĮĲȠȢ, µİ ĲȚµȒ rmsd 0.9463 (ǼȚțȩȞĮ 3.16).  

 
ǼȚțȩȞĮ 3.16  ȆȐȞȦ Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ȣʌȑȡșİıȘȢ ĲȦȞ įȪȠ įȠµȫȞ. ȅ ıțİȜİĲȩȢ (backbone) 

ĲȠȣ native İȜȚțȠİȚįȠȪȢ ıʌİȚȡȐµĮĲȠȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚĮ țȠȡįȑȜĮ (ribbons). ȅ 

ıțİȜİĲȩȢ ĲȘȢ ǹ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ native µȠȞȠµİȡȠȪȢ ĲȘȢ [Ala2-Leu2]8 ĳĮȓȞİĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ țȠȡįȑȜĮ, İȞȫ ĲȘȢ Ǻ ȑȜȚțĮȢ µİ µȦȕ. 

 ȀȐĲȦ Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ȣʌȑȡșİıȘȢ ĲȦȞ įȪȠ įȠµȫȞ ĮȡȚıĲİȡȐ µȩȞȠ ȖȚĮ ĲȚȢ ǹ 

ȑȜȚțİȢ țĮȚ įİȟȚȐ µȩȞȠ ȖȚĮ ĲȚȢ Ǻ ȑȜȚțİȢ. ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ĮȜȣıȓįİȢ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲĮ İʌȓʌİįĮ (ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ĮȡȚıĲİȡȩ ĲµȒµĮ µİ L1 ȑȦȢ L7) ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
ȩȜĮ ĲȠȣȢ ĲĮ ȐĲȠµĮ.  
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ȉȠ İʌȩµİȞȠ ȕȒµĮ ȒĲĮȞ ȞĮ ıĲȡȑȥȠȣµİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ ĲȚȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȠȣ 
native µȠȞȠµİȡȠȪȢ ȫıĲİ ȞĮ µȘȞ İȓȞĮȚ ʌȜȑȠȞ İțĲİșİȚµȑȞİȢ ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ. ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ 
ȞĮ ȜȐȕİȚ ĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ İȞȩȢ native İȜȚțȠİȚįȠȪȢ ıʌİȚȡȐµĮĲȠȢ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ 
ʌĮȡĮʌȐȞȦ, ʌȡȠıʌĮșȒıĮµİ ȞĮ ʌİȡȚıĲȡȑȥȠȣµİ ĲȚȢ ȑȜȚțİȢ țĮĲȐ ĲȡȩʌȠ ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ȞĮ ʌȜȘıȚȐıȠȣȞ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ țĮȚ ıĲȡȑȥĮµİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ 
ıĲȡȠĳȒȢ ȫıĲİ ȞĮ µİĲĮȕȜȘșȠȪȞ ȠȚ phi țĮȚ psi ȖȦȞȓİȢ ĲȠȣȢ (ǼȚțȩȞĮ 3.17). ȈĲȘ 

ıȣȞȑȤİȚĮ ȑȖȚȞİ µȓĮ ȖİȦµİĲȡȚțȒ ȕİȜĲȓȦıȘ (geometrical refinement) ȖȚĮ ȞĮ įȚȠȡșȦșȠȪȞ 
ȠȚ ȖȦȞȓİȢ țĮȚ ĲĮ µȒțȘ įİıµȫȞ. Ǿ ʌĮȡĮʌȐȞȦ įȚĮįȚțĮıȓĮ ȑȖȚȞİ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ 
ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ xfit. 

 
 

 
 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.17 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȠȣ artificial 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȘȢ µȓĮȢ ȑȜȚțĮȢ ʌȠȣ 
ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ ȑȤȠȣȞ 
ıĲȡĮĳİȓ (ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ) ʌȡȠȢ ĲȚȢ 
ĮȞĲȓıĲȠȚȤİȢ ĲȘȢ ȐȜȜȘȢ ȑȜȚțĮȢ. ȅ ıțİȜİĲȩȢ 
ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ 

țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ 
ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ 
ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ 
ĮțĲȓȞĮ Van der Waals. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala 

ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ 
Leu µİ µʌȜİ. ǹȡȚıĲİȡȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ 
İȞįİȚțĲȚțȐ µİ L1 ȑȦȢ L8 ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ 

ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 

 
 

ǹțȠȜȠȪșȦȢ ĲȠ artificial µȠȞȠµİȡȑȢ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ ıİ ȑȞĮ ȠȡșȠȖȫȞȚȠ țȠȣĲȓ 
įȚĮıĲȐıİȦȞ 77.0 x 52.2 x 47.5 Å3 µİ İț ĲȦȞ ʌȡȠĲȑȡȦȞ İȟȚıȠȡȡȠʌȘµȑȞĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ 
(ǼȚțȩȞĮ 3.18). ȅȚ įȚĮıĲȐıİȚȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ İȓȞĮȚ ĲȑĲȠȚİȢ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ ıĲȡȫµĮ 

ȞİȡȠȪ 15 Å ʌȡȠȢ țȐșİ țĮĲİȪșȣȞıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȐ µȩȡȚĮ. ǵȜĮ ĲĮ ȞİȡȐ 

ʌȠȣ ȕȡȓıțȠȞĲĮȞ ıİ ĮʌȩıĲĮıȘ 1.8 Å Įʌȩ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ. ȉȠ ĲİȜȚțȩ 
ıȪıĲȘµĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȣȞȠȜȚțȐ 17.922 ȐĲȠµĮ, Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ 895 İȓȞĮȚ ȐĲȠµĮ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 17.022 ȐĲȠµĮ ȞİȡȠȪ, 3 ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ 2 ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. Ǿ 

ȚıȠįȪȞĮµȘ ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ȤȜȦȡȚȠȪȤȠȣ ȞĮĲȡȓȠȣ (NaCl) İȞȩȢ įȚĮȜȪµĮĲȠȢ µİ ĲȚȢ ȓįȚİȢ 
ĮȞĮȜȠȖȓİȢ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲȦȞ İȓȞĮȚ 50mM. ȉȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD 

(Humphrey et al. 1996). 
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ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ 
İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). Ǿ ĳȐıȘ ĲȘȢ 
İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘȢ ĲȘȢ İȞȑȡȖİȚĮȢ İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ µİ ĲȠȞ ȓįȚȠ ĲȡȩʌȠ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ıĲȘȞ 
ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2 ȖȚĮ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ Ș ĳȐıȘ ĲȠȣ heating İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ İʌȓıȘȢ ȖȚĮ ıȣȞȠȜȚțȐ 146.000 ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ 292.000fs (0.292ns). Ǿ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒ ĳȐıȘ (production phase) İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ 
ȖȚĮ 4.000.000 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ ȖȚĮ 8ns µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ 
țȐșİ 200 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. ǼȞįİȚțĲȚțȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ĲĮ 

script ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȖȚĮ ĲȠ Namd, ȩʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ țĮȚ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ ȩȜİȢ 
ȠȚ ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ țĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ ĲȠȣȢ įȩșȘțĮȞ. 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 3.18 ǹȡȚıĲİȡȐ ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals, İȞȫ ĲĮ ȞİȡȐ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ wireframe . Ȃİ µʌȜİ ȤȡȫµĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ʌȠȣ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ, µİ țȓĲȡȚȞȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. 
ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ ıȪıĲȘµĮ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90° ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜȠ ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
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3.6 ƲǒǐǆǕǐǊµǂǔǀǂ ǔǖǔǕƿµǂǕǐǓ µǐǎǐµǆǒǐǞǓ 
[Ala2Leu2]8 µǆ A31P ǂǎǂǅǀǑǌǚǔǈ 
 
 
ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıʌȐșİȚȐ µĮȢ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ țĮĲȐ ʌȩıȠ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ µʌȠȡİȓ ȞĮ 

ıȤȘµĮĲȓıİȚ ȑȞĮ İȜȚțȠİȚįȑȢ ıʌİȓȡĮµĮ, ıĲȡĮĳȒțĮµİ ıĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ A31P (ȕȜ. 
ǼȚțȩȞĮ 2.3). ȅ ȜȩȖȠȢ ȒĲĮȞ ʌȦȢ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ȣȚȠșİĲİȓ µȓĮ 

ĮȡțİĲȐ ĮȞȠȚȤĲȒ įȚĮµȩȡĳȦıȘ (ǼȚțȩȞĮ 3.19), įȘȜĮįȒ ȠȚ ȑȜȚțİȢ İȓȞĮȚ ĮʌȠµĮțȡȣıµȑȞİȢ 
țĮȚ Ș įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ İȓȞĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ (ȜȩȖȦ ĲȘȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ ıĲȘ șȑıȘ 31). 

ǲĲıȚ ȣʌȐȡȤİȚ įȚĮșȑıȚµȠȢ ȤȫȡȠȢ ȫıĲİ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ȞĮ țȚȞȘșȠȪȞ țĮȚ ȞĮ 

ıĲȡĮĳȠȪȞ Ș µȓĮ ʌȡȠȢ ĲȘȞ ȐȜȜȘ.  
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.19 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȠȣ 
A31P µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȅ ıțİȜİĲȩȢ 
ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
ȜİȣțȒ țȠȡįȑȜĮ (ribbons) țĮȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲĮ 

8 İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals 

(0.8 ĲȘȢ ʌȡĮȖµĮĲȚțȒȢ ĮțĲȓȞĮȢ). 
ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ Leu 

µİ µʌȜİ. ȉȠ Glu µİ ȡȠȗ, Ș Phe 

µİ țȩțțȚȞȠ, Ș Cys µİ țȓĲȡȚȞȠ, Ș 

Ile µİ ȖĮȜȐȗȚȠ, Ș Thr µİ µȦȕ, Ș 

Gln µİ ʌȡȐıȚȞȠ țĮȚ Ș Pro µİ 
ĮȞȠȚȤĲȩ µȦȕ. ǹȡȚıĲİȡȐ 

ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ (ȖȚĮ 

ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ) µİ L1 ȑȦȢ 
L8 ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ șĮ 

µʌȠȡȠȪıĮȞ ȞĮ ıȣȖțȡȠĲȒıȠȣȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 

 
 
Ǿ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒıĮµİ İȓȞĮȚ ĲȘȢ A31P (PDB entry 1B6Q) ıİ 

įȚĮțȡȚĲȚțȩĲȘĲĮ 1.8 Å. Ȉİ ʌȡȫĲȘ ĳȐıȘ ĮʌȠµȠȞȫıĮµİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ. ȈĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ĮȜȜȐȟĮµİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ 
ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ xfit ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ șȑıİȚȢ a țĮȚ d ȑĲıȚ ȫıĲİ ȞĮ ʌȡȠțȪȥİȚ ȑȞĮ µȩȡȚȠ 
µİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ A31P țĮȚ ĲȘȞ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 3.20 
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ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ A31P. īȚĮ ȜȩȖȠȣȢ 
ıȣȞĲȠµȓĮȢ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ĮȣĲȩ șĮ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ıĮȞ opened. 
 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 3.20 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȠȣ 
opened µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȅ 

ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ țȠȡįȑȜĮ 

(ribbons) țĮȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ 
ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ 
ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ 
ĮțĲȓȞĮ Van der Waals. ȉĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ țĮȚ ĲȘȢ Leu 

µİ µʌȜİ. ǹȡȚıĲİȡȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ 
İȞįİȚțĲȚțȐ (ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ 
ıȪȖțȡȚıȘȢ) µİ L1 ȑȦȢ L8 ĲĮ 

ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ șĮ 

µʌȠȡȠȪıĮȞ ȞĮ ıȣȖțȡȠĲȒıȠȣȞ 
ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 

  
 ǹțȠȜȠȪșȦȢ ĲȠ opened µȠȞȠµİȡȑȢ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ ıİ ȑȞĮ ȠȡșȠȖȫȞȚȠ țȠȣĲȓ 
įȚĮıĲȐıİȦȞ 78.1 x 60.2 x 49.1 Å3 µİ İț ĲȦȞ ʌȡȠĲȑȡȦȞ İȟȚıȠȡȡȠʌȘµȑȞĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ 
(ǼȚțȩȞĮ 3.21). ȅȚ įȚĮıĲȐıİȚȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ İȓȞĮȚ ĲȑĲȠȚİȢ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ ıĲȡȫµĮ 

ȞİȡȠȪ 15 Å ʌȡȠȢ țȐșİ țĮĲİȪșȣȞıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȐ µȩȡȚĮ. ǵȜĮ ĲĮ ȞİȡȐ 

ʌȠȣ ȕȡȓıțȠȞĲĮȞ ıİ ĮʌȩıĲĮıȘ 1.8 Å Įʌȩ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ. ȉȠ ĲİȜȚțȩ 
ıȪıĲȘµĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȣȞȠȜȚțȐ 21.749 ȐĲȠµĮ, Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ 895 İȓȞĮȚ ȐĲȠµĮ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 20.847 ȐĲȠµĮ ȞİȡȠȪ, 4 ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ 3 ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. Ǿ 

ȚıȠįȪȞĮµȘ ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ȤȜȦȡȚȠȪȤȠȣ ȞĮĲȡȓȠȣ (NaCl) İȞȩȢ įȚĮȜȪµĮĲȠȢ µİ ĲȚȢ ȓįȚİȢ 
ĮȞĮȜȠȖȓİȢ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲȦȞ İȓȞĮȚ 50mM. ȉȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD. 

ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ 
İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). Ǿ ĳȐıȘ ĲȘȢ 
İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘȢ ĲȘȢ İȞȑȡȖİȚĮȢ İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ µİ ĲȠȞ ȓįȚȠ ĲȡȩʌȠ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ıĲȘȞ 
ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2 ȖȚĮ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ Ș ĳȐıȘ ĲȠȣ heating İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ İʌȓıȘȢ ȖȚĮ ıȣȞȠȜȚțȐ 146.000 ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ 292.000fs (0.292ns). Ȉİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ įİȞ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒıĮµİ µȓĮ 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ µİȖȐȜȘȢ įȚȐȡțİȚĮȢ ĮȜȜȐ ȑȟȚ µȚțȡȒȢ įȚȐȡțİȚĮȢ. Ȉİ ʌȡȫĲȘ ĳȐıȘ ȑȖȚȞĮȞ 
ȑȟȚ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȑȢ ĳȐıİȚȢ (production phases) ȖȚĮ 1.000.000 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ ȖȚĮ 2ns 
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µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ țȐșİ 200 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. Ȉİ 
țȐșİ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȑȢ ĳȐıİȚȢ, ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ 
įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ ĲȡȠȤȚȐ (trajectory) țĮȚ µİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ıİ 
țĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ĲȘ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȦȞ ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ țĮȚ ȞĮ įȠȪµİ ĮȞ ĲȠ 
ĮʌȠĲȑȜİıµĮ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪµİ İȓȞĮȚ İʌĮȞĮȜȒȥȚµȠ. Ȉİ įİȪĲİȡȘ ĳȐıȘ 

ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒıĮµİ µȓĮ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ µİȖĮȜȪĲİȡȘȢ įȚȐȡțİȚĮȢ ȖȚĮ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ 
ĲȘȞ İȞ ȖȑȞİȚ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ, įȘȜĮįȒ ĮȞ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ 
ʌȜȘıȚȐȗȠȣȞ ĮȡțİĲȐ ȫıĲİ ȞĮ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıȠȣȞ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ țĮȚ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓıȠȣȞ ĲȠȞ 
ʌȣȡȒȞĮ İȞȩȢ İȜȚțȠİȚįȠȪȢ ıʌİȚȡȐµĮĲȠȢ. ǼʌȓıȘȢ, ĮȞ ȩȞĲȦȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıȠȣȞ, țĮĲȐ 

ʌȩıȠ ʌĮȡĮµȑȞȠȣȞ ıİ ĮȣĲȒ ĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ țĮȚ ĮȞ ĲȠ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ İȓȞĮȚ ȑȞĮ 

ıĲĮșİȡȠʌȠȚȘµȑȞȠ µȩȡȚȠ. Ǿ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒȢ ĳȐıȘȢ (production phase) ȒĲĮȞ 
5.000.000 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ 10ns, µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ țȐșİ 
200 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. ǼȞįİȚțĲȚțȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ĲĮ script 

ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȖȚĮ ĲȠ Namd, ȩʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ țĮȚ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ ȩȜİȢ ȠȚ 
ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ țĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ ĲȠȣȢ įȩșȘțĮȞ. 

 
ǼȚțȩȞĮ 2.20 ǹȡȚıĲİȡȐ ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ 

ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals, İȞȫ ĲĮ ȞİȡȐ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ wireframe . Ȃİ µʌȜİ ȤȡȫµĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ʌȠȣ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ, µİ țȓĲȡȚȞȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. 
ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ ıȪıĲȘµĮ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90° ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜȠ ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
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3.7 ƲǒǐǆǕǐǊµǂǔǀǂ ǔǖǔǕƿµǂǕǐǓ µǐǎǐµǆǒǐǞǓ 
[Ala2Leu2]8 µǆ A31P ǕǐǑǐǌǐǄǀǂ ǋǂǊ Pro ǔǕǈ ǉƾǔǈ 
31 
 
ǵʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡșȘțİ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ, µȓĮ ıȘµİȚĮțȒ µİĲȐȜȜĮȟȘ ıĲȘ șȑıȘ 31 

ĲȘȢ ĮȜĮȞȓȞȘȢ ıİ ʌȡȠȜȓȞȘ ȠįȘȖİȓ ıİ įȡĮµĮĲȚțȑȢ ĮȜȜĮȖȑȢ ıĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ȉȩıȠ Ș įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ ȩıȠ țĮȚ Ș įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ İȓȞĮȚ 
ĮȡțİĲȐ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ. ȈĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ İȞȩĲȘĲĮ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ʌȠȣ İĲȠȚµȐıĮµİ İȓȤİ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ A31P, ĮȜȜȐ İȓȤİ ĮȜĮȞȓȞȘ ıĲȘ șȑıȘ 

31. Ȃİ ĲȘ įȚĮįȚțĮıȓĮ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ʌĮȡĮʌȐȞȦ, İĲȠȚµȐıĮµİ ȑȞĮ ĮȞĲȓıĲȠȚȤȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ, ʌȠȣ ĮȣĲȒ ĲȘ ĳȠȡȐ İȓȤİ ʌȡȠȜȓȞȘ ıĲȘ șȑıȘ 31, ʌȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ ĳĮȞİȓ Ș 

İʌȓįȡĮıȘ ĲȘȢ ʌĮȡȠȣıȓĮȢ ĲȘȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ ıĲȘ ıĲȡȠĳȒ (ǼȚțȩȞĮ 2.21). īȚĮ ȜȩȖȠȣȢ 
ıȣȞĲȠµȓĮȢ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ĮȣĲȩ șĮ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ıĮȞ opened P31. ȉȠ İȡȫĲȘµĮ ʌȠȣ 
ĲȓșİȞĲĮȚ İȓȞĮȚ İȐȞ Ș ʌĮȡȠȣıȓĮ ĲȘȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ ĮȜȜȐȗİȚ ĲȘ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ 
țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. ȅ ȜȩȖȠȢ ȖȚĮ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ȣʌȩșİıȘ İȓȞĮȚ ʌȦȢ ȑȤİȚ 
įİȚȤșİȓ ȩĲȚ µȓĮ ȣʌȠșİĲȚțȒ įȠµȒ, µİ įȠµȒ ȓįȚĮ µİ ĮȣĲȒ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ıĲȘȞ 
ȠʌȠȓĮ ȑȤİȚ ĮȜȜĮȤșİȓ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ Ș ĮȜĮȞȓȞȘ ıĲȘ șȑıȘ 31 ıİ ʌȡȠȜȓȞȘ ĳĮȓȞİĲĮȚ Įʌȩ ĲȚȢ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȒ (Glykos et al., 2004). ȈȣȞİʌȫȢ, șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ 

įȚİȡİȣȞȘșİȓ İȐȞ Ș ʌĮȡȠȣıȓĮ ĲȘȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ ıĲȘ ıĲȡȠĳȒ İʌȚįȡȐ ıĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ, ĮȞĮȖțȐȗȠȞĲĮȢ ĲȠ µȩȡȚȠ ȞĮ ȜȐȕİȚ µȓĮ įȚĮµȩȡĳȦıȘ ȜȚȖȩĲİȡȠ ıĲĮșİȡȒ ıİ 
ıȤȑıȘ µİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ.   
  

 

 
 

 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 2.21 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȠȣ 
opened P31 µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȅ 

ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ȜİȣțȒ țȠȡįȑȜĮ 

(ribbons) țĮȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ 
ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȖțȡȠĲȠȪȞ 
ĲĮ 8 İʌȓʌİįĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals. 

ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ, ĲȘȢ Leu µİ 
µʌȜİ țĮȚ Ș Pro µİ µȦȕ ĮȞȠȚȤĲȩ.  
ǹȡȚıĲİȡȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ 

(ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ) µİ L1 ȑȦȢ 
L8 ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ʌȠȣ șĮ 

µʌȠȡȠȪıĮȞ ȞĮ ıȣȖțȡȠĲȒıȠȣȞ ĲȠȞ 
ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ  ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. 
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ǹțȠȜȠȪșȦȢ ĲȠ opened P31 µȠȞȠµİȡȑȢ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ ıİ ȑȞĮ ȠȡșȠȖȫȞȚȠ țȠȣĲȓ 
įȚĮıĲȐıİȦȞ 76.5 x 59.0 x 48.0 Å3 µİ İț ĲȦȞ ʌȡȠĲȑȡȦȞ İȟȚıȠȡȡȠʌȘµȑȞĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ 
(ǼȚțȩȞĮ 2.22). ȅȚ įȚĮıĲȐıİȚȢ ĲȠȣ țȠȣĲȚȠȪ İȓȞĮȚ ĲȑĲȠȚİȢ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ ıĲȡȫµĮ 

ȞİȡȠȪ 15 Å ʌȡȠȢ țȐșİ țĮĲİȪșȣȞıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ʌȡȦĲİȧȞȚțȐ µȩȡȚĮ. ǵȜĮ ĲĮ ȞİȡȐ 

ʌȠȣ ȕȡȓıțȠȞĲĮȞ ıİ ĮʌȩıĲĮıȘ 1.8 Å Įʌȩ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ. ȉȠ ĲİȜȚțȩ 
ıȪıĲȘµĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ıȣȞȠȜȚțȐ 21.735 ȐĲȠµĮ, Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĲĮ 899 İȓȞĮȚ ȐĲȠµĮ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, 20.829 ȐĲȠµĮ ȞİȡȠȪ, 4 ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ 3 ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. Ǿ 

ȚıȠįȪȞĮµȘ ıȣȖțȑȞĲȡȦıȘ ȤȜȦȡȚȠȪȤȠȣ ȞĮĲȡȓȠȣ (NaCl) İȞȩȢ įȚĮȜȪµĮĲȠȢ µİ ĲȚȢ ȓįȚİȢ 
ĮȞĮȜȠȖȓİȢ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲȦȞ İȓȞĮȚ 50mM. ȉȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ VMD. 

ȂİĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮțȠȜȠȣșİȓ Ș İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘ ĲȘȢ 
İȞȑȡȖİȚĮȢ (energy minimization) țĮȚ Ș İȟȚıȠȡȡȩʌȘıȘ (equilibration). Ǿ ĳȐıȘ ĲȘȢ 
İȜĮȤȚıĲȠʌȠȓȘıȘȢ ĲȘȢ İȞȑȡȖİȚĮȢ İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ µİ ĲȠȞ ȓįȚȠ ĲȡȩʌȠ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ıĲȘȞ 
ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2 ȖȚĮ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ Ș ĳȐıȘ ĲȠȣ heating İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ İʌȓıȘȢ ȖȚĮ ıȣȞȠȜȚțȐ 146.000 ȕȒµĮĲĮ, 

įȘȜĮįȒ 292.000fs (0.292ns). Ǿ ʌĮȡĮȖȦȖȚțȒ ĳȐıȘ (production phase) İĳĮȡµȩȗİĲĮȚ 
ȖȚĮ 5.000.000 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ 10ns, µİ ĲȚȢ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȞĮ ıȫȗȠȞĲĮȚ țȐșİ 
200 ȕȒµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ țȐșİ 0.4ps. ǼȞįİȚțĲȚțȐ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ĲĮ script 

ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȖȚĮ ĲȠ Namd, ȩʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ țĮȚ ȜİʌĲȠµİȡȫȢ ȩȜİȢ ȠȚ 
ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ țĮȚ ȠȚ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ ĲȠȣȢ įȩșȘțĮȞ. 

 
ǼȚțȩȞĮ 2.22 ǹȡȚıĲİȡȐ ȈȤȘµĮĲȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȠȣ ʌȡȠȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ 

ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲȘȞ ʌȡȦĲİǸȞȘ, ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ țĮȚ ĲĮ ȚȩȞĲĮ. Ǿ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ĲĮ 

ȚȩȞĲĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ĮțĲȓȞĮ Van der Waals, İȞȫ ĲĮ ȞİȡȐ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ wireframe . Ȃİ µʌȜİ ȤȡȫµĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ʌȠȣ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ, µİ țȓĲȡȚȞȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȞĮĲȡȓȠȣ țĮȚ µİ ȖĮȜȐȗȚȠ ĲĮ ȚȩȞĲĮ ȤȜȦȡȓȠȣ. 
ǻİȟȚȐ ȉȠ ȓįȚȠ ıȪıĲȘµĮ µİĲȐ Įʌȩ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒ 90° ȖȪȡȦ Įʌȩ ȑȞĮȞ ȐȟȠȞĮ 

ʌĮȡȐȜȜȘȜȠ ıĲȠȞ İʌȚµȒțȘ ȐȟȠȞĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
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ȈĲȠ țİĳȐȜĮȚȠ ĮȣĲȩ ʌİȡȚȖȡȐĳİĲĮȚ Ș ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ ĲȦȞ ıȣıĲȘµȐĲȦȞ 
ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțĮȞ ıĲȠ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȠ țİĳȐȜĮȚȠ. ȈțȠʌȩȢ ĲȘȢ ĮȞȐȜȣıȘȢ İȓȞĮȚ Ș µİȜȑĲȘ 

ĲȘȢ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ țĮȚ ĲȦȞ țȚȞȘĲȚțȫȞ țĮȚ įȣȞĮµȚțȫȞ ȚįȚȠĲȒĲȦȞ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ĮȣĲȫȞ. 
ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĮȣĲȒȢ ĲȘȢ ĮȞȐȜȣıȘȢ µİȜİĲȒıĮµİ țȐʌȠȚİȢ ʌĮȡĮµȑĲȡȠȣȢ ȩʌȦȢ ĲȠ 

rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ țĮȚ µȑıȘ įȠµȒ, ĲȠ rmsf țĮȚ ĲȠ radius of gyration (RG). ȉȠ rmsd 

(root-mean-square-deviation) Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ µĮȢ įİȓȤȞİȚ țĮĲȐ ʌȩıȠ ĲȠ µȩȡȚȠ 
ĮʌȑțȜȚȞİ Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ ĲȠȣ įȠµȒ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. ǹʌȠĲİȜİȓ 
ȑȞĮ ʌȠıȠĲȚțȩ µȑĲȡȠ ĲȦȞ įȠµȚțȫȞ ĮȜȜĮȖȫȞ ʌȠȣ ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ ıİ µİȖȐȜȘ țȜȓµĮțĮ ıĲȠ 
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µȩȡȚȠ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ įȠµȒ Įʌȩ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıİ. ǺĮıȓȗİĲĮȚ ıĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ ĲȦȞ 
(İȣțȜİȓįİȚȦȞ) ĮʌȠıĲȐıİȦȞ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ Įʌȩ ĲȚȢ ĮȡȤȚțȑȢ ĲȠȣȢ șȑıİȚȢ țĮȚ įȓįİĲĮȚ Įʌȩ 
ĲȘȞ İȟȓıȦıȘ: 

* 

ȩʌȠȣ N İȓȞĮȚ Ƞ ĮȡȚșµȩȢ ĮĲȩµȦȞ, ĲĮ x ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲȚȢ ĮȡȤȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȦȞ 
ĮĲȩµȦȞ țĮȚ ĲĮ xi ıĲȚȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲȘȞ İțȐıĲȠĲİ įȠµȒ țĮĲȐ ĲȘ 

įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. ȈĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ ȑȞĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ 

ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĲȠȣ rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ (µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ xplor (Brunger, 

1992)).  

ȀĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ µȓĮȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ȠȚ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ıȫȗȠȞĲĮȚ, 
ȩʌȦȢ İȓįĮµİ ıĲȠ ȀİĳȐȜĮȚȠ 3,  țȐșİ 0.4ps. ǹȣĲȩ ȑȤİȚ ıĮȞ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ ȞĮ ʌȡȠțȪȥİȚ 
µȓĮ ȠȚțȠȖȑȞİȚĮ Įʌȩ ʌȠȜȜȑȢ įȠµȑȢ Įʌȩ ĲȚȢ ȠʌȠȓİȢ ʌİȡȞȐİȚ ĲȠ µȩȡȚȠ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ 

ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. Ǿ ȠȚțȠȖȑȞİȚĮ ĮȣĲȒ įȠµȫȞ (įȚĮįȠȤȚțȫȞ ıĲȠ ȤȡȩȞȠ) İȓȞĮȚ ȖȞȦıĲȒ 

ȦȢ ĲȡȠȤȚȐ (trajectory). Ȃİ ȕȐıȘ ĮȣĲȑȢ, µʌȠȡİȓ ȞĮ ʌȡȠțȪȥİȚ µȓĮ µȑıȘ įȠµȒ (average 

structure), Ș ȠʌȠȓĮ įİȞ İȓȞĮȚ ʌȡĮȖµĮĲȚțȒ ȣʌȩ ĲȘȞ ȑȞȞȠȚĮ ȩĲȚ ĲȠ µȩȡȚȠ țĮĲȐ ĲȘ 

įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȘȞ ȣȚȠșİĲİȓ, ĮȜȜȐ µĮȢ ȕȠȘșȐ ȞĮ ȕȖȐȜȠȣµİ ȤȡȒıȚµĮ 

ıȣµʌİȡȐıµĮĲĮ. ǲĲıȚ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȠ rmsd ıİ ıȤȑıȘ ĮȣĲȒ ĲȘ ĳȠȡȐ µİ ĲȘ µȑıȘ 

įȠµȒ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ ʌȩıȠ ıĲĮșİȡȩ İȓȞĮȚ ȑȞĮ µȩȡȚȠ, ĮȞ ıĲĮșİȡȠʌȠȚİȓĲĮȚ ıİ µȓĮ 

įȠµȒ Ȓ ĮȞ ıȣȖțȜȓȞİȚ (converge) ıİ ȐȜȜȘ/İȢ įȠµȑȢ. ȅ ĲȪʌȠȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĲȠȣ rmsd 

Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ İȓȞĮȚ Ƞ ȓįȚȠȢ µȩȞȠ ʌȠȣ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȠ x įİȞ 
ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪİȚ ĲȚȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ĲȦȞ ĮĲȩµȦȞ ıĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĮȜȜȐ ıĲȘ µȑıȘ.  

* 
ȈĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ ȑȞĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĲȘȢ µȑıȘȢ 
įȠµȒȢ İȞȩȢ µȠȡȓȠȣ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory țĮȚ ĲȠȣ rmsd Įʌȩ ĮȣĲȒ ĲȘ µȑıȘ 

įȠµȒ (µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ xplor). 

ȉȠ rmsf (root-mean-square-fluctuation) İȓȞĮȚ ȑȞĮ µȑĲȡȠ ĲȘȢ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮȢ 
ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ țȐșİ ȐĲȠµȠ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ șȑıȘ ĲȠȣ ıĲȘ µȑıȘ įȠµȒ țĮĲȐ ĲȘ 

įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. ȊʌȠȜȠȖȓȗİĲĮȚ µİ ĲȘȞ İȟȓıȦıȘ:  
 

* 
 

ȩʌȠȣ <Ri> İȓȞĮȚ Ș µȑıȘ șȑıȘ ĲȠȣ ĮĲȩµȠȣ (i) țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory țĮȚ (Ri - 

<Ri>) İȓȞĮȚ Ș (İȣțȜİȓįİȚȠȢ) ĮʌȩıĲĮıȘ ĮȞȐµİıĮ ıĲȘ șȑıȘ ĲȠȣ ĮĲȩµȠȣ (ıİ țȐʌȠȚȠ 
ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ) țĮȚ ıĲȘ µȑıȘ șȑıȘ. Ȃİ ĲȘ µȑșȠįȠ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ʌȠȣ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ (µİ ĲȠ xplor), ȠȚ ĲȚµȑȢ ĮȣĲȑȢ ĮȞĮȖȡȐĳȠȞĲĮȚ ıĲȠ ĮȡȤİȓȠ ĲȘȢ µȑıȘȢ 
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įȠµȒȢ (average.pdb) ıĲȘȞ ıĲȒȜȘ ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠȣȢ ʌĮȡȐȖȠȞĲİȢ Ǻ (B factors). 

ȂȐȜȚıĲĮ ȠȚ ĲȚµȑȢ ĮȣĲȑȢ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ıȣȖțȡȚșȠȪȞ ȐµİıĮ µİ ĲȚȢ ʌİȚȡĮµĮĲȚțȑȢ ĲȚµȑȢ ĲȦȞ 
ʌĮȡĮȖȩȞĲȦȞ Ǻ Įʌȩ ĲȚȢ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞİȢ įȠµȑȢ (ȩĲĮȞ ȣʌȐȡȤȠȣȞ). 
Ǿ ıȤȑıȘ ʌȠȣ ıȣȞįȑİȚ ĲȠȣȢ ʌĮȡȐȖȠȞĲİȢ Ǻ µİ ĲȠ rmsf İȓȞĮȚ Ș ĮțȩȜȠȣșȘ:  
 

*  

 

ȉȠ radius of gyration (RG) İȓȞĮȚ µȓĮ ʌĮȡȐµİĲȡȠȢ (long-range) ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȒ 

ĲȠȣ µİȖȑșȠȣȢ İȞȩȢ ıȫµĮĲȠȢ ȠʌȠȚȠȣįȒʌȠĲİ ıȤȒµĮĲȠȢ. ǿıȠįȣȞĮµİȓ µİ ĲȘȞ 
ȣįȡȠįȣȞĮµȚțȒ ĮțĲȓȞĮ µȓĮȢ ıĳĮȓȡĮȢ µİ ʌĮȡȩµȠȚİȢ ȣįȡȠįȣȞĮµȚțȑȢ ȚįȚȩĲȘĲİȢ țĮȚ 
ĮȞĲĮȞĮțȜȐ ĲȠ ʌȩıȠ ıȣµʌĮȖȑȢ İȓȞĮȚ ȑȞĮ µȩȡȚȠ. ȈĲȚȢ ĮȞĮȜȪıİȚȢ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȠȪµİ ĲȠȞ 
ȩȡȠ ĮȣĲȩ ıĮȞ ȑȞįİȚȟȘ ĲȘȢ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ țĮȚ ĲȘȢ įȚĮĲȒȡȘıȘȢ ĲȘȢ įȠµȒȢ (Zagrovic et 

al., 2005). Ǿ İȟȓıȦıȘ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳİȚ ĲȠ RG İȓȞĮȚ Ș ĮțȩȜȠȣșȘ: 

* 
ȩʌȠȣ < ri > İȓȞĮȚ Ș µȑıȘ ĮʌȩıĲĮıȘ Įʌȩ ĲȠ țȑȞĲȡȠ ȕȐȡȠȣȢ (mass-weighted) ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠȣ ĲȠȣ trajectory țĮȚ ri  İȓȞĮȚ Ș ĮʌȩıĲĮıȘ Įʌȩ ĲȠ 
țȑȞĲȡȠ ȕȐȡȠȣȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ıİ țȐșİ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȣµİ 
ʌȦȢ µİĲĮȕȐȜȜİĲĮȚ ĲȠ RG ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ıİ ıȤȑıȘ µİ µȓĮ µȑıȘ ĲȚµȒ.  ȈĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ 

ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ ȑȞĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ĲȠȣ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĲȠȣ RG ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ țĮĲȐ ĲȘ 

įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory (µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ xplor). 

 ȂȓĮ ȐȜȜȘ ıİȚȡȐ ĮȞĮȜȪıİȦȞ (ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ 

carma) ĮĳȠȡȐ ıĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ ȤĮȡĲȫȞ ĮʌȠıĲȐıİȦȞ. ȉȑĲȠȚȠȣ İȓįȠȣȢ ȤȐȡĲİȢ µĮȢ 
ʌĮȡȑȤȠȣȞ ȤȡȒıȚµİȢ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘȞ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ȩʌȦȢ 
ʌȠȚĮ ĲµȒµĮĲĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ıİ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȐȜȜĮ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ 

ĲȠȣ trajectory. ȊʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȘ µȑıȘ ĮʌȩıĲĮıȘ țȐșİ CĮ ĮĲȩµȠȣ Įʌȩ țȐșİ ȐȜȜȠ ȖȚĮ 

ȩȜȠ ĲȠ trajectory ʌȡȠțȪʌĲİȚ ȑȞĮȢ ȤȐȡĲȘȢ ĮʌȠıĲȐıİȦȞ µİĲĮȟȪ CĮ ĮĲȩµȦȞ (CĮ-CĮ 

distance map). Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ İĲȠȚµȐȗİĲĮȚ țĮȚ ȑȞĮȢ įİȪĲİȡȠȢ ȤȐȡĲȘȢ Ƞ ȠʌȠȓȠȢ 
ʌİȡȚȑȤİȚ  ĲĮ rmsd ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıİ ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ ĮʌȠıĲȐıİȚȢ µİĲĮȟȪ ĲȦȞ CĮ ĮĲȩµȦȞ. 
ǼȞįȚĮĳȑȡȠȞ İʌȓıȘȢ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ țĮȚ ȑȞĮȢ ȤȐȡĲȘȢ Ƞ ȠʌȠȓȠȢ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪİȚ ĲȠ rmsd 

ĲȠȣ țȐșİ frame Įʌȩ țȐșİ ȐȜȜȠ (frame-to-frame rmsd). ǲȞĮȢ ĲȑĲȠȚȠȢ ȤȐȡĲȘȢ 
ıȣµȕȐȜȜİȚ ıĲȘȞ İȟĮȖȦȖȒ ıȣµʌİȡĮıµȐĲȦȞ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘȞ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
İȞȫ țĮșȚıĲȐ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȟİțȐșĮȡȘ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ clusters (ȠµȐįȦȞ) įȠµȫȞ ʌȠȣ 
ĮȡȤȓȗȠȣȞ ȒįȘ ȞĮ įȚĮțȡȓȞȠȞĲĮȚ Įʌȩ ĲȠ rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ.  

 

 

* ǵȜȠȚ ȠȚ ĲȪʌȠȚ ʌȡȠİĲȠȚµȐıĲȘțĮȞ µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ latex (Lamport, 1985) 
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 ǹțȠȜȠȪșȦȢ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȣʌȠȜȠȖȓıȠȣµİ ȑȞĮ ʌȓȞĮțĮ variance-covariance 

(Mayer et al., 2003) Įʌȩ ĲȠȞ ȠʌȠȓȠ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ (µİ țĮȞȠȞȚțȠʌȠȓȘıȘ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ) 
ʌȡȠțȪʌĲİȚ ȑȞĮȢ ʌȓȞĮțĮȢ cross-correlation ȖȚĮ ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ (Hünenberger et al., 

1995). ȅ ĲİȜİȣĲĮȓȠȢ ʌȓȞĮțĮȢ ʌĮȓȡȞİȚ ĲȚµȑȢ Įʌȩ -1 µȑȤȡȚ +1. ǲȤȠȞĲĮȢ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ 

ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ İȞȩȢ ʌȓȞĮțĮ ıȣıȤȑĲȚıȘȢ ĲȦȞ µİĲĮșȑıİȦȞ ĲȠȣ țȐșİ CĮ ĮĲȩµȠȣ ıĲȠ 
țĮȡĲİıȚĮȞȩ ıȪıĲȘµĮ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞȦȞ (țĮȚ ȖȚĮ ĲȚȢ ĲȡİȚȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ x, y, z) İȓµĮıĲİ 
ıİ șȑıȘ ȞĮ įȠȪµİ ʌȦȢ ıȤİĲȓȗȠȞĲĮȚ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ țȐșİ ĲµȒµĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ (Lange et al., 2005) țĮșȫȢ İʌȓıȘȢ ĲĮ 

įİȣĲİȡȠĲĮȖȒ ıĲȠȚȤİȓĮ ĲȘȢ įȠµȒȢ ʌȠȣ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ıĮȞ ıȣȜȜȠȖȚțȑȢ ȠµȐįİȢ (collective 

groups) (Ichiye et al., 1991). ǲĲıȚ, ȩĲĮȞ įȪȠ ĲµȒµĮĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ țȚȞȠȪȞĲĮȚ µĮȗȓ șĮ 

İµĳĮȞȓȗȠȣȞ șİĲȚțȒ ıȣıȤȑĲȚıȘ (correlated, ĲȚµȒ +1), İȞȫ ȩĲĮȞ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ĮȞĲȓșİĲĮ șĮ 

İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĮȡȞȘĲȚțȒ ıȣıȤȑĲȚıȘ (anticorrelated, ĲȚµȒ -1). ȉȑȜȠȢ, ȠȚ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȠȪȞ µʌȠȡİȓ ȞĮ µȘȞ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ țȐʌȠȚĮ ıȣıȤȑĲȚıȘ (uncorrelated, ĲȚµȒ 0) 

(Luo et al., 2002).  

Ǿ İʌȩµİȞȘ ıİȚȡȐ ĮȞĮȜȪıİȦȞ ĮȞȒțİȚ ıĲȠ ȜİȖȩµİȞȠ Principal Component 

Analysis. Ȉİ ĮȣĲȩ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİĲĮȚ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ĲȦȞ eigenvalues (ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȒ 

ĲȚµȒ) țĮȚ eigenvectors (ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȩ ȐȞȣıµĮ) (Amadei et al., 1993). ȂȓĮ 

ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȒ ĲȚµȒ (eigenvalue) İȞȩȢ įȚıįȚȐıĲĮĲȠȣ ʌȓȞĮțĮ (square matrix) İȓȞĮȚ 

µȓĮ ĲȚµȒ Ș ȠʌȠȓĮ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮĲĮȚ µİ ĲȠ ȖȡȐµµĮ ǌ. ǲȞĮ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȩ ȐȞȣıµĮ İȓȞĮȚ 

ȑȞĮ µȘ-µȘįİȞȚțȩ ȐȞȣıµĮ, ĲȑĲȠȚȠ ȫıĲİ ȞĮ ȚțĮȞȠʌȠȚİȓĲĮȚ Ș İȟȓıȦıȘ: 

ƣx = ǌx 

ȩʌȠȣ ƣ İȓȞĮȚ Ƞ įȚıįȚȐıĲĮĲȠȢ ʌȓȞĮțĮȢ (ʌȠȣ İȓȞĮȚ Ƞ ʌȓȞĮțĮȢ variance-covariance ʌȠȣ 

ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțİ ʌȡȚȞ), ǌ İȓȞĮȚ Ƞ eigenvalue țĮȚ x İȓȞĮȚ Ƞ eigenvector ʌȠȣ ĲȠȣ 

ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ. ǼȐȞ ĮȞĮȜȪıȠȣµİ ĲȘȞ (ıȪȞșİĲȘ) țȓȞȘıȘ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ ıİ 
ȑȞĮ ȐșȡȠȚıµĮ ĮʌȜȫȞ țȚȞȒıİȦȞ, ĮȣĲȑȢ ȠȚ ʌĮȡȐµİĲȡȠȚ (țȐșİ ȗİȪȖȠȢ eigenvalue-

eigenvector) șĮ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪȠȣȞ țȐșİ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ ĮȞİȟȐȡĲȘĲİȢ ĮȣĲȑȢ ĮʌȜȑȢ 
țȚȞȒıİȚȢ.  

ȅ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ĲȘȢ ʌȡȠȕȠȜȒȢ ĲȦȞ ĮĲȠµȚțȫȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıİ İʌȚȜİȖµȑȞȠȣȢ 
eigenvectors (ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ ʌȠȣ șĮ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪȠȣȞ ĲȚȢ țȪȡȚİȢ 
țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ), µĮȢ İʌȚĲȡȑʌİȚ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ İȐȞ Ș įȚȐȡțİȚĮ 

ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ȒĲĮȞ ĮȡțİĲȒ ȖȚĮ ȞĮ µĮȢ įȫıİȚ ȑȞĮ ȚțĮȞȩ įİȓȖµĮ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ (sufficient sampling). ǹʌȩ ȐʌȠȥȘ țȚȞȘĲȚțȒȢ ĲȘȢ ʌȡȦĲİȧȞȚțȒȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĲȠ 
ʌȡȩȕȜȘµĮ ȑȖțİȚĲĮȚ ıĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ȠȚ țȚȞȒıİȚȢ ıİ µĮțȡȠµȠȡȚĮțȩ İʌȓʌİįȠ İȓȞĮȚ ʌȠȜȪ 
µİȖĮȜȪĲİȡȘȢ țȜȓµĮțĮȢ țĮȚ ȩȤȚ ĲȘȢ ĲȐȟȘȢ ĲȦȞ nanosecond ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓĲĮȚ µȓĮ 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ. ȅȚ µȠȡȚĮțȑȢ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ İµʌȓʌĲȠȣȞ ıĲȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ µĮȢ 
ĲȠʌȠșİĲȠȪȞĲĮȚ ıĲȘȞ țȜȓµĮțĮ ĲȦȞ msec Ȓ țĮȚ µİȖĮȜȪĲİȡȘ (Larson et al.). ȍıĲȩıȠ, 
İȓȞĮȚ įȣȞĮĲȩȞ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ sufficient sampling ȖȚĮ țȐʌȠȚİȢ țȪȡȚİȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ ĲȠȣ 
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µȠȡȓȠȣ ʌȠȣ ȕȜȑʌȠȣµİ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. ǻİȞ İȓµĮıĲİ ıİ șȑıȘ 

ȦıĲȩıȠ ȞĮ ĮʌȠțȜİȓıȠȣµİ ĲȘȞ ȪʌĮȡȟȘ İʌȚʌȜȑȠȞ įȚĮµȠȡĳȫıİȦȞ ĲȚȢ ȠʌȠȓİȢ įİȞ 
ʌȡȠȜȐȕĮµİ ȞĮ ʌĮȡĮĲȘȡȒıȠȣµİ. 

ȉȑȜȠȢ, İĳȩıȠȞ ȑȤȠȣµİ sufficient sampling ȖȚĮ țȐʌȠȚȠ eigenvector, µʌȠȡȠȪµİ 
ȞĮ įȘµȚȠȣȡȖȒıȠȣµİ ȑȞĮ ĲİȤȞȘĲȩ trajectory ĲȠ ȠʌȠȓȠ șĮ ĮȞĮʌĮȡȚıĲȐ ĲȘȞ țȓȞȘıȘ ʌȠȣ 
ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȠ eigenvector țĮȚ µİ ĮȣĲȩ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ȞĮ įȠȪµİ țȐʌȠȚĮ 

ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȒ țȓȞȘıȘ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ. Ǽįȫ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ıȘµİȚȦșİȓ 
ʌȦȢ ıİ ĮȣĲȩ ĲȠ trajectory įİȞ ȣʌȐȡȤİȚ Ș ȑȞȞȠȚĮ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ, ĮʌȜȐ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮĲĮȚ Ș 

țȓȞȘıȘ. ȅȜȠțȜȘȡȫȞȠȞĲĮȢ ĲȘȞ µİȜȑĲȘ ĲȦȞ eigenvectors, İȟİĲȐȗȠȣµİ ĲȘȞ įȚĮțȪµĮȞıȘ 

ĲȦȞ eigenvectors ĮȞȐ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. ǲĲıȚ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ ʌȠȚĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıİ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ıİ țȐșİ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȒ țȓȞȘıȘ. ǹțȠȜȠȪșȦȢ, 
ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȘȞ ĮșȡȠȚıĲȚțȒ įȚĮțȪµĮȞıȘ, ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ĲȦȞ ʌȑȞĲİ ʌȡȫĲȦȞ 
eigenvector, ʌȠȣ ȩʌȦȢ șĮ įȠȪµİ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪȠȣȞ ĲȘȞ ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ ĲȦȞ 
țȪȡȚȦȞ țȚȞȒıİȦȞ, ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȠȚĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ µİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮțȪµĮȞıȘ 

țĮĲȐ ĲȘȞ țȓȞȘıȒ ĲȠȣȢ. ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ĮȣĲȐ İȓȞĮȚ ȐµİıĮ ıȣȖțȡȓıȚµĮ µİ ĮȣĲȐ ʌȠȣ 
ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ Įʌȩ ĲȠ rmsf. īȚĮ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ ĲȘȢ ĮșȡȠȚıĲȚțȒȢ įȚĮțȪµĮȞıȘȢ 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ȑȞĮ ĮʌȜȩ ʌȡȩȖȡĮµµĮ (SumFluct, Sum of Fluctuations) ʌȠȣ 
įȘµȚȠȪȡȖȘıİ Ș ıȣȖȖȡĮĳȑĮȢ ıİ ȖȜȫııĮ ʌȡȠȖȡĮµµĮĲȚıµȠȪ C (Ƞ ʌȘȖĮȓȠȢ țȫįȚțĮȢ ĲȠȣ 
ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ ıĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ). 

ȂȓĮ ȐȜȜȘ İȞįȚĮĳȑȡȠȣıĮ ĮȞȐȜȣıȘ İȓȞĮȚ Ș ȠµĮįȠʌȠȓȘıȘ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ 
ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory (cluster analysis). Ȉİ ʌȡȫĲȘ 

ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ İȓȞĮȚ įȣȞĮĲȩȞ ȞĮ țĮĲĮıțİȣĮıĲİȓ ȑȞĮ įİȞįȡȩȖȡĮµµĮ ĮȞȐȜȠȖȠ µİ ĮȣĲȩ 
ʌȠȣ ĮȞĮʌĮȡȚıĲȐ ĲȘȞ ĮʌȩıĲĮıȘ ĮȞȐµİıĮ ıĲĮ İȓįȘ (ĳȣȜȠȖİȞİĲȚțȩ įȑȞįȡȠ) 
ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ıĮȞ ʌȓȞĮțĮ ĮʌȠıĲȐıİȦȞ, ĲȠȞ ʌȓȞĮțĮ rmsd. Ȃİ ĮȣĲȩȞ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ 
ȩȜİȢ ȠȚ įȠµȑȢ ĲȠȣ trajectory ȠµĮįȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ ȕȐıİȚ ĲȠȣ rmsd. ȅ ĮȡȚșµȩȢ ĲȦȞ clusters 

ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ İȓȞĮȚ İȞįİȚțĲȚțȩȢ ĲȦȞ țȪȡȚȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ. ȂʌȠȡİȓ, 
ıĲĮĲȚıĲȚțȐ, ȞĮ ȣʌȠȜȠȖȚıĲİȓ țĮȚ ȑȞĮ ʌȠıȠıĲȩ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ʌİȡȚȑȤİȚ ĲȠ țȐșİ cluster 

ȑĲıȚ ȫıĲİ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ µȓĮ ȑȞįİȚȟȘ ȖȚĮ ĲȠ ʌȩıȠ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ĲȠ µȩȡȚȠ ıİ µȓĮ 

įȚĮµȩȡĳȦıȘ. ǵȜȠȚ ȠȚ ıĲĮĲȚıĲȚțȠȓ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȓ ȑȖȚȞĮȞ µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ R (R 

Development Core Team, 2004). Ǿ µȑșȠįȠȢ ĲȠȣ cluster analysis İȞȩȢ trajectory 

șİȦȡİȓĲĮȚ ȑȞĮȢ ʌȠȜȪ ĮʌȠĲİȜİıµĮĲȚțȩȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ įȚĮĳĮȞİȓ țĮĲȐ ʌȩıȠ 
ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ ıȪȖțȜȚıȘ (convergence) ĲȦȞ įȠµȫȞ (Smith et al., 2002).  

ȈĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2, İȓįĮµİ ĲȚȢ ȣʌȠșȑıİȚȢ ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ įȚĮĲȣʌȦșİȓ ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ 
ĲȘ įȠµȒ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ Rop. īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 įİȞ ȑȤİȚ 
ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ ĮțȩµȘ įȠµȒ µİ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȓĮ Ȓ ĳĮıµĮĲȠıțȠʌȓĮ NMR. ȀĮĲȐ 

ıȣȞȑʌİȚĮ ʌȡȠİĲȠȚµȐıĮµİ įȪȠ ıȣıĲȒµĮĲĮ µİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ. ȂȑıĮ Įʌȩ ĲȘȞ 
ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ ĲȦȞ ıȣıĲȘµȐĲȦȞ ĮȣĲȫȞ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȕȖȐȜȠȣµİ 
ıȣµʌİȡȐıµĮĲĮ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȘȞ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ țĮȚ ȓıȦȢ ĮțȩµĮ țĮȚ ĲȘȞ ʌȡȠĲȓµȘıȘ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ʌȡȠȢ µȓĮ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȈĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĮȣĲȐ ȚįȚĮȓĲİȡȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ Ș 
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ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ, ʌȠȣ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ 

ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ ĮʌȠțȜİȚıĲȚțȐ Įʌȩ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ. ȊʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȚȢ 
ĲȚµȑȢ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ 

ʌȡȠıįȚȠȡȓıȠȣµİ ĲĮ rotamers Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ʌİȡȞȐİȚ ȑȞĮ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. Ȃİ ĲȘȞ 
ȠµĮįȠʌȠȓȘıȘ ĲȦȞ ʌĮȡĮʌȐȞȦ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ țĮȚ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ ʌȠıȠıĲȫȞ ȖȚĮ ĲȘȞ 
țȐșİ ȠµȐįĮ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ ʌȠȚĮ İȓȞĮȚ ĲĮ țȣȡȓĮȡȤĮ rotamer ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ ʌȠȣ 
µĮȢ İȞįȚĮĳȑȡİȚ țĮȚ ʌȩıȠ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ıİ ĮȣĲȐ (residence times). Ǿ ĮȜĮȞȓȞȘ įİȞ ȑȤİȚ 
rotamers (ʌĮȓȡȞİȚ µȩȞȠ µȓĮ įȚĮµȩȡĳȦıȘ), țĮșȫȢ Ș ʌȜİȣȡȚțȒ ĲȘȢ ȠµȐįĮ İȓȞĮȚ µȓĮ 

µİșȣȜȠµȐįĮ. Ǿ ʌȜİȣȡȚțȒ ȠµȐįĮ ȩµȦȢ ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ, ĲȘȢ İʌȚĲȡȑʌİȚ ȞĮ ȑȤİȚ ĮȡțİĲȐ 

rotamers. ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ ʌȡȠıįȚȠȡȚıĲİȓ ȑȞĮ rotamer ȤȡİȚĮȗȩµĮıĲİ (ıĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ 

ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ) ĲȚȢ įȓİįȡİȢ ȖȦȞȓİȢ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2. Ǿ ȖȦȞȓĮ Ȥ1 ȠȡȓȗİĲĮȚ µİ ĲĮ ȐĲȠµĮ N-CĮ-

Cȕ-CȖ țĮȚ Ș ȖȦȞȓĮ Ȥ2 ȠȡȓȗİĲĮȚ µİ ĲĮ ȐĲȠµĮ CĮ-Cȕ-CȖ-Cį1.  

 

 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.1  ȆȐȞȦ ȉȡȚıįȚȐıĲĮĲȠ µȠȞĲȑȜȠ (ıİ stereo ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ) ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ. 
            ȀȐĲȦ  ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ ȖȦȞȚȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȚĮ ĲȘ ȜİȣțȓȞȘ 

               (ĮȞĮʌĮȡȐȖİĲĮȚ ȐȞİȣ ĮįİȓĮȢ Įʌȩ Kleywegt et al., 1998). 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.1 ȕȜȑʌȠȣµİ ȑȞĮ ĲȡȚıįȚȐıĲĮĲȠ µȠȞĲȑȜȠ ȖȚĮ ĲȘ ȜİȣțȓȞȘ, ȩʌȠȣ 
įȚĮĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ĲĮ ȐĲȠµĮ µİ ȕȐıȘ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ȠȡȓȗȠȞĲĮȚ ȠȚ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȓİȢ țĮșȫȢ țĮȚ ȠȚ 
ȐȟȠȞİȢ ʌİȡȚıĲȡȠĳȒȢ ȖȚĮ țȐșİ ȖȦȞȓĮ. ȈĲȠ țȐĲȦ ĲµȒµĮ ĲȘȢ İȚțȩȞĮȢ ȕȜȑʌȠȣµİ ȑȞĮ 

įȚıįȚȐıĲĮĲȠ ȤȐȡĲȘ µİ ĲȘȞ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ȩʌȦȢ ĮȣĲȑȢ 
ȑȤȠȣȞ ȕȡİșİȓ ıİ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ıİ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞİȢ įȠµȑȢ 
ʌȡȦĲİȧȞȫȞ (Kleywegt et al., 1998). ȈĲȠ ȆĮȡȐȡĲȘµĮ ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ ȑȞĮȢ ĲȡȩʌȠȢ 
ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ µİ ĲȘ ȕȠȒșİȚĮ ĲȠȣ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ xplor, țĮșȫȢ țĮȚ 
Ƞ ʌȘȖĮȓȠȢ țȫįȚțĮȢ (ıİ ȖȜȫııĮ ʌȡȠȖȡĮµµĮĲȚıµȠȪ C), İȞȩȢ ĮʌȜȠȪ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ 
(DiCon, Dihedral Conversion) ʌȠȣ įȘµȚȠȪȡȖȘıİ Ș ıȣȖȖȡĮĳȑĮȢ ȖȚĮ µİĲĮĲȡȠʌȒ ĲȦȞ 
ĲȚµȫȞ ĲȦȞ ȖȦȞȚȫȞ ʌȠȣ įȓȞİȚ ĲȠ xplor, Įʌȩ ĲȠȞ ĲȡȚȖȦȞȠµİĲȡȚțȩ țȪțȜȠ -180° ȑȦȢ 180° 

ıĲȠȞ ĲȡȚȖȦȞȠµİĲȡȚțȩ țȪțȜȠ 0° ȑȦȢ 360°. 

ǵʌȦȢ ȑȤİȚ ȒįȘ ĮȞĮĳİȡșİȓ, ĲȠ µȩȡȚȠ İȓȞĮȚ ȑȞĮ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȑȢ įİµȐĲȚȠ įȪȠ 
µȠȞȠµİȡȫȞ ĲȪʌȠȣ ȑȜȚțĮ-șȘȜȚȐ-ȑȜȚțĮ. ȆȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȫȞĲĮȢ µȓĮ ĮȞȐȜȣıȘ įȚĮĲȒȡȘıȘȢ 
ĲȘȢ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ įȠµȒȢ (secondary structure analysis) µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ țĮĲȐ 

ʌȩıȠ įȚĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ȠȚ ȑȜȚțİȢ, ĮȞ Ș įȚĮµȩȡĳȦıȒ ĲȠȣȢ ĮȜȜȠȚȫȞİĲĮȚ ıİ țȐʌȠȚĮ ıȘµİȓĮ, 

ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ıĲĮ C-ĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ țĮșȫȢ țĮȚ ĲȘ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ. 
ȃĮ ıȘµİȚȦșİȓ ʌȦȢ ȖȚĮ ȩȜİȢ ĲȚȢ ĮȞĮȜȪıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ 

ĮĳĮȚȡİșȠȪȞ ȠȚ ʌİȡȚıĲȡȠĳȑȢ țĮȚ ȠȚ µİĲĮșȑıİȚȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. ǹȣĲȩ ȖȓȞİĲĮȚ µİ ĲȘȞ 
ȣʌȑȡșİıȘ ȩȜȦȞ ĲȦȞ frame ıĲȠ ĮȡȤȚțȩ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ĲȠȞ ĮȜȖȩȡȚșµȠ ĲȠȣ Kabsch 

(Kabsch, ʌȡȩȖȡĮµµĮ lsqkab, 1976). ǹȣĲȩ ĲȠ least-square fitting ȑȖȚȞİ µİ ĲȠ 
ʌȡȩȖȡĮµµĮ carma. 
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4.1 ƣǎƽǌǖǔǈ ǑǒǐǔǐµǐǀǚǔǈǓ ǅǊµǆǒǐǞǓ [Ala2Leu2]8 
µǆ native (Rop-like) ǕǐǑǐǌǐǄǀǂ 

 
4.1.1 Rmsd ǂǑǝ Ǖǈǎ ǂǒǘǊǋƿ ǅǐµƿ 

 
ȉȠ ʌȡȫĲȠ ȕȒµĮ ıİ µȓĮ ĮȞȐȜȣıȘ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ İȓȞĮȚ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ĲȠȣ rmsd Įʌȩ 
ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.2 ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ĲȠ rmsd ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ µȩȞȠ 

ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ ıțİȜİĲȠȪ (backbone) ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. ǺȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ µİĲȐ Įʌȩ ȑȞĮ ıȪȞĲȠµȠ 
ȤȡȠȞȚțȩ įȚȐıĲȘµĮ (ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠ heating) ĲȠ rmsd ıĲĮșİȡȠʌȠȚİȓĲĮȚ ȖȪȡȦ ıĲĮ 

1.3 Å ȩʌȠȣ țĮȚ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ȖȚĮ ʌİȡȓʌȠȣ ĲȘ µȚıȒ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (µȑȤȡȚ 
ʌİȡȓʌȠȣ ĲĮ 5ns). ȈĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȣµȕĮȓȞİȚ µȓĮ ıȤİĲȚțȐ ĮʌȩĲȠµȘ ĮȜȜĮȖȒ 

(ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĮȞ ıțĮȜȠʌȐĲȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ) țĮȚ ĮțȠȜȠȪșȦȢ ıĲĮșİȡȠʌȠȚİȓĲĮȚ ȟĮȞȐ ȖȪȡȦ 

ıĲĮ 1.5 Å µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (įȘȜĮįȒ µȑȤȡȚ ĲĮ 10ns). ȀĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ 

ĲȠ µȩȡȚȠ µȐȜȜȠȞ ȣȚȠșİĲİȓ įȪȠ įȚĮțȡȚĲȑȢ įȠµȑȢ. Ǿ ȣʌȩșİıȘ ĮȣĲȒ șĮ İȟİĲĮıĲİȓ ıĲȘ 

ıȣȞȑȤİȚĮ. 

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.2 

 
Ǿ ĮȜȜĮȖȒ ĮȣĲȒ ıĲȘ įȠµȒ ĳĮȓȞİĲĮȚ ʌȦȢ ȠĳİȓȜİĲĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ıĲȠ ȑȞĮ 

µȠȞȠµİȡȑȢ, ȩʌȦȢ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪµİ țĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.3. ȉȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ 
µȚțȡȩĲİȡȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ȩȜȘȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ıİ ĮȞĲȓșİıȘ µİ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ĮıĲĮșȑȢ, µİ ĲȚµȒ rmsd ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.3-1.4 

Å. ȉȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ ȑȤİȚ ȖİȞȚțȐ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ rmsd. ȈĲȠ ʌȡȫĲȠ µȚıȩ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ țȣµĮȓȞİĲĮȚ ȖȪȡȦ ıĲȠ 1 Å țĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ĮȣȟȐȞİĲĮȚ ıĲĮ 1.2 Å. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.3 

 

ǼțĲȩȢ Įʌȩ ĲȘȞ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ ıĮȞ ıȣµʌĮȖȒ µȩȡȚĮ, µĮȢ İȞįȚĮĳȑȡİȚ 
țĮȚ Ș țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ĲȦȞ ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ (ȤȦȡȓȢ ȞĮ ȜȘĳșȠȪȞ ȣʌȩȥȘ ĲĮ ȐĲȠµĮ 

ȣįȡȠȖȩȞȠȣ) ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ǼȟİĲȐıĮµİ ȜȠȚʌȩȞ ĲȠ rmsd ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ įȠµȒ Įʌȩ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıĮȞ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ 

ȑȤȠȣµİ ȑȞĮ µȑĲȡȠ ĲȘȢ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ. ǵʌȦȢ ȕȜȑʌȠȣµİ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.4, 

µİĲȐ ĲȘȞ ʌȐȡȠįȠ ĲȘȢ ĳȐıȘȢ ĲȠȣ heating, ĲȠ rmsd ıĲĮșİȡȠʌȠȚİȓĲĮȚ ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.8 Å țĮȚ 
ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ µȚțȡȒ įȚĮțȪµĮȞıȘ. ȈȣȞİʌȫȢ Ƞ ʌȣȡȒȞĮȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ıȤİĲȚțȐ 

ıĲĮșİȡȩȢ. 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.4 
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ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȠȣ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ µİµȠȞȦµȑȞĮ İʌȓıȘȢ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ 

ıĲĮșİȡȑȢ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ǼȚțȩȞĮ 4.5). ȈĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĮȣĲȒ 

ȩµȦȢ, ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ ȑȤȠȣȞ µȚțȡȩĲİȡȠ rmsd, 

ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.6-1.7 Å, İȞȫ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ țȣµĮȓȞȠȞĲĮȚ ıĲĮ 1.9-2.0 Å, ıİ ĮȞĲȓșİıȘ 

µİ ĲȠ rmsd ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗİȚ Ƞ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ, ʌȠȣ İȓȞĮȚ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ȖȚĮ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ țĮȚ µȚțȡȩĲİȡȠ ȖȚĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 4.3). ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ, 
ȩĲȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ įİȓȤȞȠȣȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠȞ 
ıțİȜİĲȩ, ʌȡȠȟȑȞȘıİ İȞĲȪʌȦıȘ, ĮĳȠȪ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ȞĮ 

ıȣµʌİȡȚĳȑȡȠȞĲĮȚ ĮȞİȟȐȡĲȘĲĮ, ʌĮȡȐ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ʌȦȢ ıȣȞįȑȠȞĲĮȚ µİ ĲȠ ıțİȜİĲȩ.  
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.5 

 
 
4.1.2 Rmsd ǂǑǝ Ǖǈ µƾǔǈ ǅǐµƿ 

 
ȂİĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ µȓĮȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ, ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȣµİ ĲȠ rmsd ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗİȚ Ș 

įȠµȒ ıİ țȐșİ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ (frame) ĲȠȣ trajectory Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.6 

ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ĲȠ rmsd ıĲĮșİȡȠʌȠȚİȓĲĮȚ ȖȡȒȖȠȡĮ (ĮµȑıȦȢ µİĲȐ ĲȘ ĳȐıȘ ĲȠȣ heating) 

ıİ µȚțȡȒ ĲȚµȒ (0.7 Å). ȅ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ µȩȞȠ ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ 

ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ, ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ. ȉȠ ıțĮȜȠʌȐĲȚ ʌȠȣ İȓįĮµİ 
ıĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ İȞȩĲȘĲĮ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.2 ȖȪȡȦ ıĲĮ 5ns ıȣȞİȤȓȗİȚ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ țĮȚ 
İįȫ, µȩȞȠ ʌȠȣ İȓȞĮȚ ȜȚȖȩĲİȡȠ İȣįȚȐțȡȚĲȠ. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ıȣȞİȚıĳȑȡİȚ ıĲȘȞ ȐʌȠȥȘ 

ȖȚĮ ĲȘȞ  ȪʌĮȡȟȘ įȪȠ įȚĮțȡȚĲȫȞ įȠµȫȞ.  
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ǼȚțȩȞĮ 4.6 
 

īȚĮ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȠȣ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ µİµȠȞȦµȑȞĮ, ȕȜȑʌȠȣµİ ıĲȘȞ 
ǼȚțȩȞĮ 4.7 ʌȦȢ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ (ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ țĮĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ µȩȞȠ ĲĮ 

CĮ ȐĲȠµĮ) İȓȞĮȚ İʌȓıȘȢ ĮȡțİĲȐ ıĲĮșİȡȩ, µİ rmsd Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ (ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ) ȜȓȖȠ µȚțȡȩĲİȡȘ Įʌȩ ĲȘȞ ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ, ıĲĮ 0.6 Å. Ǿ µȑıȘ 

įȠµȒ ĲȠȣ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțİ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ µȩȞȠ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ 
ıțİȜİĲȠȪ.  
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.7 
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ȉȠ rmsd ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ (ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ țĮĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ µȩȞȠ 
ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ) Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ țȣµĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ȓįȚĮ ĲȚµȒ µİ ĮȣĲȒȞ ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ, ĮȜȜȐ İµĳĮȞȓȗİȚ µİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮțȪµĮȞıȘ (ǼȚțȩȞĮ 4.8). ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ 
ĮȣĲȩ ıȣµĳȦȞİȓ µİ ĲȘȞ ʌĮȡĮĲȒȡȘıȘ ʌȠȣ țȐȞĮµİ ıĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ İȞȩĲȘĲĮ, ȩĲȚ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ İµĳĮȞȓȗİȚ µİȖĮȜȪĲİȡȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ (ȕȜ. 
ǼȚțȩȞĮ 4.3). ȂȓĮ µȚțȡȒ ĮȜȜĮȖȒ ĳĮȓȞİĲĮȚ țĮȚ ȖȪȡȦ ıĲĮ 9ns, Ș ȠʌȠȓĮ ĳĮȓȞİĲĮȚ țĮȚ ıĲȠ 
įȚµİȡȑȢ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 4.6).  

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.8 

 
 
4.1.3 Rmsf 
 
ȉȠ rmsf (root-mean-square-fluctuation) İȓȞĮȚ µȓĮ ʌĮȡȐµİĲȡȠȢ ʌȠȣ įİȓȤȞİȚ ĲȘ 

įȚĮțȪµĮȞıȘ İȞȩȢ ĮĲȩµȠȣ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ șȑıȘ ʌȠȣ țĮĲĮȜĮµȕȐȞİȚ ıĲȘ µȑıȘ įȠµȒ. 

ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.9 µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȚĮțȡȓȞȠȣµİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ 
µİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮțȪµĮȞıȘ, įȘȜĮįȒ ȑȤȠȣȞ µİȖĮȜȪĲİȡȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ. ȊȥȘȜȑȢ ĲȚµȑȢ 
İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ (1-2), ıĲȚȢ ıĲȡȠĳȑȢ (28-30) țĮȚ ıĲȠ ĲȑȜȠȢ (54-

56) țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞĮ, įİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ıĲĮșİȡȒȢ įȠµȒȢ, ȩʌȦȢ șĮ įȠȪµİ 
țĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.9 

 
4.1.4 ƧǏƾǌǊǏǈ Ǖǐǖ Radius of Gyration (RG) 

 
ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.10 ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ Ș İȟȑȜȚȟȘ ĲȠȣ RG ĲȠȣ ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ µİ native (Rop-

like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. ȆĮȡĮĲȘȡȠȪµİ ȩĲȚ țȣµĮȓȞİĲĮȚ ȖȪȡȦ 

Įʌȩ ĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȦȞ 14.5 Å - 14.6 Å țĮȚ įİȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ. ȉȠ 
ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ įİȓȤȞİȚ ʌȦȢ ĲȠ µȩȡȚȠ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıĲĮșİȡȩ. Ǿ ĮȡȤȚțȒ ĲȚµȒ ĲȠȣ RG, ʌȠȣ 
İȓȞĮȚ ĮȣĲȒ ĲȘȢ țȡȣıĲĮȜȜȚțȒȢ įȠµȒȢ, İȓȞĮȚ 14.55 Å. ȅȚ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ʌȠȣ İȓȤĮȞ 
ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ ıĲȚȢ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞİȢ İȞȩĲȘĲİȢ ȖȪȡȦ ıĲĮ 5 țĮȚ 9ns ıȣȞİȤȓȗȠȣȞ ȞĮ 

ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ țĮȚ İįȫ (ȣʌȠįİȚțȞȪȠȞĲĮȚ µİ ĲĮ țȩțțȚȞĮ ȕȑȜȘ).  
 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.10 
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4.1.5 ƸƽǒǕǈǓ ǕǈǓ µƾǔǈǓ ǂǑǝǔǕǂǔǈǓ µǆǕǂǏǞ Cǂ ǂǕǝµǚǎ 
ǋǂǊ ǂǎǕǀǔǕǐǊǘǐ rmsd  

 
ǵʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡșȘțİ țĮȚ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ, µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ĳĲȚȐȟȠȣµİ ȑȞĮ 

ʌȓȞĮțĮ Ƞ ȠʌȠȓȠȢ ȞĮ ʌİȡȚȑȤİȚ ĲȚȢ µȑıİȢ ĮʌȠıĲȐıİȚȢ µİĲĮȟȪ ȩȜȦȞ ĲȦȞ CĮ ĮĲȩµȦȞ. ȂȓĮ 

ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ İȞȩȢ ĲȑĲȠȚȠȣ ʌȓȞĮțĮ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.11. Ǿ ʌȐȞȦ ȠȡȚȗȩȞĲȚĮ 

ȖȡĮµµȒ țĮȚ Ș ĮȡȚıĲİȡȒ țȐșİĲȘ ıĲȒȜȘ, ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ 
ĲȠȣ ǹ țĮȚ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. (ȉȠ ʌȡȫĲȠ µİȖȐȜȠ ĲİĲȡȐȖȦȞȠ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠ ʌȡȫĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ țĮȚ ĲȠ įİȪĲİȡȠ, ıĲȠ įİȪĲİȡȠ µȠȞȠµİȡȑȢ. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ 
İȞĲȠʌȓȗȠȞĲĮȚ ıĲȠ țȑȞĲȡȠ ĲȠȣ țȐșİ ĲİĲȡĮȖȫȞȠȣ.) ȀĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ Ș İȚțȩȞĮ İȓȞĮȚ 
ıȣµµİĲȡȚțȒ, µİ ȐȟȠȞĮ ıȣµµİĲȡȓĮȢ ĲȘ įȚĮȖȫȞȚĮ ȖȡĮµµȒ (ȣʌȐȡȤİȚ țĮȚ įİȪĲİȡȠȢ ȐȟȠȞĮȢ 
ıȣµµİĲȡȓĮȢ, Ș ȐȜȜȘ įȚĮȖȫȞȚȠȢ). Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ ıİ Ȝİȣțȩ 
ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ ĲȘȢ ĮʌȩıĲĮıȘȢ µİĲĮȟȪ CĮ ĮĲȩµȦȞ, µİ ĲȚȢ µȚțȡȩĲİȡİȢ ȞĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ µĮȪȡȠ țĮȚ ĲȚȢ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ µİ Ȝİȣțȩ. Ǿ µȑȖȚıĲȘ ĮʌȩıĲĮıȘ µİĲĮȟȪ 
CĮ ĮĲȩµȦȞ ȕȡȑșȘțİ ȞĮ İȓȞĮȚ 43.7 Å țĮȚ ȩʌȦȢ ĮȞĮµȑȞİĲĮȚ ĲȘȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ ĲĮ 

ȐĲȠµĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ İȞȩȢ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ țĮȚ ĲĮ C-

ĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ İȞȩȢ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ. ȂȚțȡȑȢ 
ĮʌȠıĲȐıİȚȢ ȑȤȠȣȞ ȕȡİșİȓ µİĲĮȟȪ İȓĲİ ĮĲȩµȦȞ ʌȠȣ ĮȞȒțȠȣȞ ıĲȘȞ ȓįȚĮ ȑȜȚțĮ, İȓĲİ 
ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȓįȚȠ ʌİȡȓʌȠȣ İʌȓʌİįȠ ıİ ĮʌȑȞĮȞĲȚ ȑȜȚțİȢ.  

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.11 CĮ-CĮ distance map 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.12 rmsd ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠȞ CĮ-CĮ 
distance map 

ȂİȖĮȜȪĲİȡȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ 
ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.12. ȈĲȘȞ İȚțȩȞĮ ĮȣĲȒ ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ rmsd 

ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ İȚțȩȞĮ. ǿıȤȪȠȣȞ ȩıĮ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ µİ ĲȘ 

įȚĮĳȠȡȐ ȩĲȚ Ƞ ȤȡȦµĮĲȚțȩȢ țȫįȚțĮȢ İȓȞĮȚ ĮȞİıĲȡĮµµȑȞȠȢ, įȘȜĮįȒ ȠȚ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ  
rmsd ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ Ȝİȣțȩ țĮȚ ȠȚ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ µİ µĮȪȡȠ. Ǿ µİȖĮȜȪĲİȡȘ ĲȚµȒ rmsd ʌȠȣ 
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ȕȡȑșȘțİ ȒĲĮȞ 2.07 Å. ȈĲȘȞ İȚțȩȞĮ ĮȣĲȒ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȚĮțȡȓȞȠȣµİ ʌȠȚĮ ĲµȒµĮĲĮ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȣțȓȞȘĲĮ. ȉĮ 4 ȃ-ĲİȜȚțȐ ĲȠȣ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ʌȠȜȪ 
ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ ǹ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ įİȞ 
ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ ıĲĮșİȡȒ įȠµȒ țĮȚ İȓȞĮȚ İțĲİșİȚµȑȞĮ ʌȡȠȢ ĲȠ įȚȐȜȣµĮ. ȉȠ ʌȡȫĲȠ 
țĮĲȐȜȠȚʌȠ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠȞ ʌȣȡȒȞĮ İȓȞĮȚ ĲȠ 5. ǼȓȞĮȚ ȜȠȚʌȩȞ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ȞĮ 

ȑȤȠȣȞ ĮȣȟȘµȑȞȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ. ǼʌȓıȘȢ µİȖȐȜȠ rmsd İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ 1 țĮȚ 4 ĲȠȣ B µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȩȜȘ ĲȘ įİȪĲİȡȘ ȑȜȚțĮ ĲȠȣ B 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȅ ȜȩȖȠȢ İȓȞĮȚ țĮȚ ʌȐȜȚ ʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ 
ıȤȘµĮĲȚıµȩ ıĲĮșİȡȒȢ Į-ȑȜȚțĮȢ. ȉȑȜȠȢ, ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ʌȠȜȪ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ 
ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ ǹ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ Ǻ µȠȞȠµİȡȑȢ.  

 
4.1.6 Rmsd µǆǕǂǏǞ Ǖǚǎ ǅǐµǟǎ Ǖǐǖ ǕǒǐǘǊǂǋǐǞ 
 
Ȃİ ĲȠ rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
țĮȚ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ. ȍıĲȩıȠ, ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȠ rmsd ĮȞȐµİıĮ ıİ țȐșİ 
ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ (frame) ĲȠȣ trajectory µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ʌȚȠ ȟİțȐșĮȡȘ İȚțȩȞĮ. 

ȂȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ İȞȩȢ ĲȑĲȠȚȠȣ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.13. ȈĲȠȞ 
ȠȡȚȗȩȞĲȚȠ țĮȚ țȐșİĲȠ ȐȟȠȞĮ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ĲĮ frame (ıȣȞȠȜȚțȐ 2.573 x 2.573 = 

6.620.329, µĮȗȓ µİ ĲȘ ĳȐıȘ ĲȠȣ heating, țĮșȫȢ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ µİ ȕȒµĮ 10). 

ǵʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȠ ȑȞșİĲȠ įİȟȚȐ, Ș įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ ıİ țȓĲȡȚȞȠ 
ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ ıĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȠȣ rmsd. Ǿ µȑȖȚıĲȘ ĲȚµȒ ȕȡȑșȘțİ ȞĮ İȓȞĮȚ 2.5 Å. 

ǹʌȩ ĲĮ ȤȡȫµĮĲĮ ĲȘȢ İȚțȩȞĮȢ ıȣȞİʌȐȖİĲĮȚ ȩĲȚ Ș µİȖȐȜȘ ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ rmsd 

ȕȡȑșȘțĮȞ ʌİȡȓʌȠȣ Įʌȩ 1 ȑȦȢ 2 Å. ȅȚ ĲȚµȑȢ ĮȣĲȑȢ ıİ ȖİȞȚțȑȢ ȖȡĮµµȑȢ ıȣµĳȦȞȠȪȞ µİ 
ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.2. 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.13 frame-to-frame rmsd. ȅȚ µȠȞȐįİȢ ıĲȠȣȢ ȐȟȠȞİȢ İȓȞĮȚ ıİ frame, µİ ĲȚȢ ĲȚµȑȢ 
ȞĮ İȓȞĮȚ µȓĮ ĲȐȟȘ µİȖȑșȠȣȢ µȚțȡȩĲİȡİȢ (İʌİȚįȒ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ µİ ȕȒµĮ 10). 
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ȂȓĮ ʌȚȠ ʌȡȠıİțĲȚțȒ ʌĮȡĮĲȒȡȘıȘ µĮȢ İʌȚĲȡȑʌİȚ ȞĮ įȚĮțȡȓȞȠȣµİ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ 

ȠµȐįȦȞ įȠµȫȞ (clusters). ȉĮ clusters ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ıĮȞ ĲİĲȡȐȖȦȞĮ įȚĮĳȠȡİĲȚțȠȪ 
ȤȡȫµĮĲȠȢ ʌȠȣ ĲȠ µȑȖİșȠȢ ĲȠȣȢ ĮȞĲȚțĮĲȠʌĲȡȓȗİȚ ĲȠȞ ĮȡȚșµȩ ĲȦȞ frame ıĲĮ ȠʌȠȓĮ 

ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ Ș ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ įȠµȒ. ȅȚ įȠµȑȢ ʌȠȣ ıȣȞĮȞĲȐµİ ıİ țȐșİ frame įİȞ İȓȞĮȚ 
ʌĮȞȠµȠȚȩĲȣʌİȢ, ĮȜȜȐ ĲȠ rmsd ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ Ș įȠµȒ ĲȠȣ İȞȩȢ frame ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ 

įȠµȒ ĲȠȣ ȐȜȜȠȣ İȓȞĮȚ ĲȩıȠ µȚțȡȩ, ȫıĲİ ȞĮ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ țĮĲĮĲȐȟȠȣµİ ĲȚȢ įȠµȑȢ ĲȦȞ 
įȪȠ frame ıĲȘȞ ȓįȚĮ ȠµȐįĮ įȠµȫȞ (ȕȜ. ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.9). ȈĲĮ ʌȡȫĲĮ 1000 (100 x 10) 

ʌİȡȓʌȠȣ frame (įȘȜĮįȒ ʌİȡȓʌȠȣ 0.4ns) ĲȠ µȩȡȚȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȣµʌİȡȚĳȑȡİĲĮȚ 
įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ țĮȚ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıȤİĲȚțȐ ȣȥȘȜȒ ĲȚµȒ rmsd (ȖȪȡȦ ıĲĮ 2 Å) ıİ ıȤȑıȘ µİ 
ĲĮ ȣʌȩȜȠȚʌĮ. ǻȪȠ µİȖȐȜĮ cluster İȓȞĮȚ İµĳĮȞȒ. ȉȠ ȑȞĮ ĮĳȠȡȐ țĮĲȐ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ ĲĮ 

frame 1000 (100 x 10)  – 14000 (1400 x 10) (įȘȜĮįȒ ʌİȡȓʌȠȣ Įʌȩ 0.4 – 5.6 ns)  țĮȚ 
ĲȠ įİȪĲİȡȠ ĲĮ frame 14000 (1400 x 10)  – 25730 (2573 x 10) (5.6 – 10.2 ns). ǼʌȓıȘȢ, 
įȚĮĳĮȓȞİĲĮȚ µȓĮ ȑȞĲȠȞȘ ȖȡĮµµȒ ȖȪȡȦ ıĲȠ frame 22000 (8.8ns) ʌȠȣ ȠįȘȖİȓ ıĲȘ 

įȘµȚȠȣȡȖȓĮ µȓĮȢ ĮțȩµȘ įȚĮțȡȚĲȒȢ ȠµȐįĮȢ µİ µȚțȡȒ ȩµȦȢ ĮʌȩțȜȚıȘ ıĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȠȣ 
rmsd. ǺȜȑʌȠȣµİ ȜȠȚʌȩȞ ʌȦȢ ĲĮ įİįȠµȑȞĮ ıȣȞİȤȓȗȠȣȞ ȞĮ ȣʌȠıĲȘȡȓȗȠȣȞ ĲȘȞ ȪʌĮȡȟȘ 

įȪȠ įȚĮțȡȚĲȫȞ įȠµȫȞ, İȞȫ İʌĮȜȘșİȪȠȞĲĮȚ ȩȜĮ ĲĮ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ. Ȉİ 
ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ȩµȦȢ İȓµĮıĲİ ıİ șȑıȘ ȞĮ ȟȑȡȠȣµİ µİ ĮțȡȓȕİȚĮ ʌȩĲİ 
ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ ĮȜȜĮȖȑȢ ıĲȠ µȩȡȚȠ. 

 
4.1.7 Variance-Covariance ǋǂǊ cross-correlation 
 
ǵʌȦȢ İȓįĮµİ ıĲȘȞ İȚıĮȖȦȖȚțȒ İȞȩĲȘĲĮ ĲȠȣ țİĳĮȜĮȓȠȣ, ȑȞĮȢ ʌȓȞĮțĮȢ variance-

covariance and cross-correlation șĮ µĮȢ įȓȞİȚ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓİȢ ıȤİĲȚțȐ µİ ĲȠ ʌȠȚĮ 

ĲµȒµĮĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ țȚȞȠȪȞĲĮȚ µĮȗȓ Ȓ ĮȞĲȓșİĲĮ. ȂȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĮȣĲȠȪ ĲȠȣ 
ʌȓȞĮțĮ (ĲȠȣ cross-correlation) ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.14. 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.14 variance-covariance and cross-correlation 
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ȈĲȠȞ ȠȡȚȗȩȞĲȚȠ țĮȚ țȐșİĲȠ ȐȟȠȞĮ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȡȤȚțȐ ĲȠȣ ǹ 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ (1-56) țĮȚ ıĲȘȞ ıȣȞȑȤİȚĮ ĲȠȣ Ǻ (57-112). ȈĲȠ ȑȞșİĲȠ įİȟȚȐ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ș 

įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ ıİ țȓĲȡȚȞȠ. Ǿ ıȣıȤȑĲȚıȘ ʌĮȓȡȞİȚ ĲȚµȑȢ Įʌȩ -1 

(ĮȡȞȘĲȚțȒ ıȣıȤȑĲȚıȘ) ȑȦȢ +1 (șİĲȚțȒ ıȣıȤȑĲȚıȘ). Ȃİ țȩțțȚȞȠ ıȘµİȚȫȞȠȞĲĮȚ ȠȚ 
țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ įİȞ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ıȣıȤȑĲȚıȘ (ĲȚµȒ 0).  

Ǿ įȚĮȖȫȞȚȠȢ ȖȡĮµµȒ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠ ȓįȚȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ (ȦȢ İț ĲȠȪĲȠȣ șĮ ȑȤİȚ 
ʌȜȒȡȘ ıȣıȤȑĲȚıȘ µİ ĲȠȞ İĮȣĲȩ ĲȠȣ țĮȚ ȖȚĮ ĮȣĲȩ ĲȠ ȜȩȖȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ µİ ȑȞĲȠȞȠ țȓĲȡȚȞȠ 
ȤȡȫµĮ). ȉȠ ʌȐȤȠȢ ĲȘȢ ȖȡĮµµȒȢ ȩµȦȢ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ Įʌȩ ȑȞĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. 

ǹȣĲȩ ȣʌȠįİȚțȞȪİȚ ȩĲȚ țĮȚ ĲĮ ȖİȚĲȠȞȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ µĮȗȓ, țȐĲȚ ʌȠȣ İȓȞĮȚ 
ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ĮĳȠȪ İȓȞĮȚ ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȐ ıȣȞįİįİµȑȞĮ. īȪȡȦ Įʌȩ ĲȚȢ șȑıİȚȢ ʌİȡȓʌȠȣ 30, 

60, 85 țĮȚ 110 ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ȠµȐįİȢ ıȘµİȓȦȞ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ. ȅȚ șȑıİȚȢ ĮȣĲȑȢ 
ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ țĮȚ ıĲĮ ȃ-ĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ, ĲȦȞ ȠʌȠȓȦȞ Ș 

țȓȞȘıȘ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȤİĲȓȗİĲĮȚ (ȐȜȜȦıĲİ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ 
țĮȚ ȩȖįȠȠȣ İʌȚʌȑįȠȣ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ). ȉȠ ȓįȚȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ țĮȚ 
ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ țȐșİ ȑȜȚțĮȢ, ȩʌȦȢ ȣʌȠįİȚțȞȪİĲĮȚ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ įȚĮȖȫȞȚİȢ 
ȖȡĮµµȑȢ ʌȠȣ İȓȞĮȚ țȐșİĲİȢ ıĲȘ țİȞĲȡȚțȒ țȓĲȡȚȞȘ įȚĮȖȫȞȚȠ. ǹțȩµȘ, İȓȞĮȚ 
ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ İȞȩȢ İʌȚʌȑįȠȣ Ȓ 

ȖİȚĲȠȞȚțȫȞ İʌȚʌȑįȦȞ ȞĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ µĮȗȓ, ĮĳȠȪ µİ ĲȚȢ ȣįȡȩĳȠȕİȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ʌȠȣ 
ĮȞĮʌĲȪııȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıȐ ĲȠȣȢ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ıĲȘȞ ıĲĮșİȡȠʌȠȓȘıȘ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ. 

ȀȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ įİȞ ıȤİĲȓȗȠȞĲĮȚ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ İµĳĮȞȓȗȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıĮ ıİ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ 
ĮȞȒțȠȣȞ ıİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ȑȜȚțİȢ țĮȚ įİȞ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȓįȚȠ İʌȓʌİįȠ (ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ 
µȦȕ įȚĮȖȫȞȚİȢ ȖȡĮµµȑȢ ʌȠȣ İȓȞĮȚ țȐșİĲİȢ ıĲȘ țİȞĲȡȚțȒ țȓĲȡȚȞȘ įȚĮȖȫȞȚȠ țĮȚ 
ʌĮȡİµȕȐȜȜȠȞĲĮȚ ıĲȚȢ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ įȚĮȖȫȞȚȠȣȢ ʌȠȣ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ). ȉȑȜȠȢ, ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ 1 țĮȚ 4 ĲȠȣ B µȠȞȠµİȡȠȪȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ĮȞĲȓșİĲĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ 
ȩȜȘ ĲȘȞ ȣʌȩȜȠȚʌȘ ȑȜȚțĮ ıĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ĮȞȒțȠȣȞ (ȑȞĲȠȞİȢ ıțȠȪȡİȢ ȖȡĮµµȑȢ), țȐĲȚ ĲȠ 
ȠʌȠȓȠ İȓįĮµİ țĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.12. 

 
4.1.8 Eigenvalues ǋǂǊ Eigenvectors 
 
ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ įȠȪµİ ĲȚȢ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȑȢ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȩ 
µĮȢ, șĮ ʌȡȑʌİȚ, ȩʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡșȘțİ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ ȞĮ ȣʌȠȜȠȖȓıȠȣµİ ĲȠȣȢ 
eigenvalues țĮȚ eigenvectors. ȆȡȚȞ ʌȡȠȕȠȪµİ ȩµȦȢ ıİ ȠʌȠȚȠȣįȒʌȠĲİ ȐȜȜȠȣ İȓįȠȣȢ 
ĮȞȐȜȣıȘ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ İȐȞ ȣʌȐȡȤİȚ sufficient sampling (ȖȚĮ ȜİʌĲȠµȑȡİȚİȢ 
ȕȜ. ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1). īȚĮ ĲȠ ıțȠʌȩ ĮȣĲȩ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȣµİ ĲȚȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ (fluctuations) 

ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors, ȠȚ ȠʌȠȓȠȚ, ȩʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.15 șĮ 

ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪȠȣȞ ĲȘȞ ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ ĲȦȞ țȪȡȚȦȞ țȚȞȒıİȦȞ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.15 ǻȚĮȖȡĮµµĮĲȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȦȞ eigenvalues.ȈĲȠ ȑȞșİĲȠ įİȟȚȐ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıİ 
µİȖȑșȣȞıȘ ĲȠ ĲµȒµĮ ĲȠȣ ȖȡĮĳȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ ʌİȡȚțȜİȓİĲĮȚ µİ ĲȠ įȚĮțİțȠµµȑȞȠ țȠȣĲȓ. ȅȚ 
ʌȡȫĲȠȚ 10 eigenvectors µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ İȟȘȖȒıȠȣȞ ıȤİįȩȞ ʌȜȒȡȦȢ ĲȘ țȓȞȘıȘ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 

 
ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.16 ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ 

eigenvectors. ȈĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ʌȠȣ Ƞ ȤȡȩȞȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ȒĲĮȞ ĮȡțİĲȩȢ ȖȚĮ ȞĮ 

ȑȤȠȣµİ sufficient sampling țȐʌȠȚȦȞ țȚȞȒıİȦȞ, șĮ įȠȪµİ ıĲȠ ȚıĲȩȖȡĮµµĮ (ʌȡȫĲȘ 

ıİȚȡȐ) µȓĮ țĮȞȠȞȚțȒ țĮĲĮȞȠµȒ İʌȚțİȞĲȡȦµȑȞȘ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȠ µȘįȑȞ.  
ȈĲȘȞ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ʌȠȣ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ ȠȚ įȪȠ 

ʌȡȫĲȠȚ  eigenvectors șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȑȤȠȣµİ µȓĮ țĮȞȠȞȚțȒ țĮĲĮȞȠµȒ İʌȚțİȞĲȡȦµȑȞȘ 

ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȘ șȑıȘ 0,0, (Ș ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȖȓȞİĲĮȚ ıĲȚȢ įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ) țĮȚ ĲȑȜȠȢ ıĲȘȞ 
ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ʌȠȣ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ ȠȚ ĲȡİȚȢ ʌȡȫĲȠȚ 
eigenvectors șĮ ȑȤȠȣµİ µȓĮ țĮȞȠȞȚțȒ țĮĲĮȞȠµȒ İʌȚțİȞĲȡȦµȑȞȘ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȘȞ șȑıȘ 

0,0,0 (İĳȩıȠȞ Ș ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȖȓȞİĲĮȚ ıĲȚȢ ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ).  
ǺȜȑʌȠȣµİ ȜȠȚʌȩȞ, ʌȦȢ sufficient sampling ȑȤİȚ İʌȚĲİȣȤșİȓ ȖȚĮ ĲȠȞ ʌȡȫĲȠ 

eigenvector, ĮȜȜȐ İȓȞĮȚ İȣįȚȐțȡȚĲȘ Ș įȘµȚȠȣȡȖȓĮ įȪȠ cluster. ǹȣĲȩ ĮʌȠĲİȜİȓ ȑȞįİȚȟȘ 

ȩĲȚ ȓıȦȢ įİ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȠȣȢ eigenvectors țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠȣ 
ĲȠȣ trajectory. ǼĳȩıȠȞ Įʌȩ ĲȘ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ ĮȞȐȜȣıȘ ȑȤİȚ ʌȡȠțȪȥİȚ ʌȦȢ ıĲȠ µȩȡȚȠ, 
ıĲȘ µȑıȘ ʌİȡȓʌȠȣ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ıȣµȕĮȓȞİȚ µȓĮ İȣįȚȐțȡȚĲȘ ĮȜȜĮȖȒ, 
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ȓıȦȢ ȞĮ ȑȤİȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȞȩȘµĮ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȚȢ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ 
µȩȡȚȠ, ȟİȤȦȡȚıĲȐ ȖȚĮ ĲȠ ʌȡȫĲȠ țĮȚ įİȪĲİȡȠ µȚıȩ ĲȠȣ trajectory (ȕȜ. ĮȡȤȒ țİĳĮȜĮȓȠȣ, 
ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.1 țĮȚ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.4 țĮȚ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.6). ǹȞĲȚșȑĲȦȢ, ȖȚĮ ĲȠȣȢ İʌȩµİȞȠȣȢ 
įȪȠ eigenvectors, ĳĮȓȞİĲĮȚ ʌȦȢ Ƞ ȤȡȩȞȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ȒĲĮȞ ĮȡțİĲȩȢ ȖȚĮ ȞĮ ĲȠȣȢ 
ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ.  

 

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.16  ȆȐȞȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ıĲȘ 

µȓĮ įȚȐıĲĮıȘ. 

ȂİıĮȓĮ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ įȪȠ 
eigenvectors (įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ). 
ȀȐĲȦ ıİȚȡȐ Stereo ʌȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ 
eigenvectors (ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ). 
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 ȈĲȠ țȐĲȦ µȑȡȠȢ ĲȘȢ ǼȚțȩȞĮȢ 4.16, ʌȠȣ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ țĮȚ ȠȚ ĲȡİȚȢ 
eigenvectors ıİ µȓĮ ĲȡȚıįȚȐıĲĮĲȘ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ, șĮ µʌȠȡȠȪıİ ȞĮ ȚıȤȣȡȚıĲİȓ țȐʌȠȚȠȢ ȩĲȚ 
ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ĲȡȓĮ įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ clusters. ǵµȦȢ ıİ µȓĮ ĲȑĲȠȚȠȣ İȓįȠȣȢ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ įİȞ 
İȓȞĮȚ įȣȞĮĲȩ ȞĮ ȖȞȦȡȓȗȠȣµİ ĲȘ ıȣȞİȚıĳȠȡȐ ʌȠȣ ȣʌȐȡȤİȚ ıİ țȐșİ cluster. Ȃİ ȐȜȜĮ 

ȜȩȖȚĮ, µʌȠȡİȓ țȐʌȠȚȠ ȞĮ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĮȞ ȟİȤȦȡȚıĲȒ ȠµȐįĮ, ȩµȦȢ Ƞ ĮȡȚșµȩȢ ĲȦȞ 
ıȘµİȓȦȞ Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ ȞĮ µȘȞ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ µİȖȐȜȠȢ ȫıĲİ ȞĮ șİȦȡȘșİȓ 
ıĮȞ ıȘµĮȞĲȚțȩ cluster ʌȠȣ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȜȘĳșİȓ ȣʌȩȥȘ. Ȉİ ĲȑĲȠȚȠȣ İȓįȠȣȢ 
ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ İȓȞĮȚ ȤȡȒıȚµȘ µȓĮ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ıĲȘȞ ȠʌȠȓĮ șĮ ȣʌȐȡȤİȚ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ 

ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȘȞ ʌȣțȞȩĲȘĲĮ (ĲȠȞ ĮȡȚșµȩ) ĲȦȞ ıȘµİȓȦȞ (distribution of density of 

points), țȐĲȚ ĮȞȐȜȠȖȠ įȘȜĮįȒ µİ ĲȚȢ ȚıȠȨȥİȓȢ ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ ıĲĮ įȚıįȚȐıĲĮĲĮ 

ȖȡĮĳȒµĮĲĮ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.17 ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ĲȑĲȠȚĮ  ʌȡȠıʌȐșİȚĮ. Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ 
ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ (0) ıİ țȓĲȡȚȞȠ (45) ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ ıĲȘȞ ʌȣțȞȩĲȘĲĮ ĲȦȞ 
ıȘµİȓȦȞ. ȀĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ ıȘµĮȞĲȚțȐ İȓȞĮȚ µȩȞȠ ĲĮ įȪȠ cluster, İȞȫ ıĲȠ ĲȡȓĲȠ įİȞ 
ȣʌȐȡȤİȚ ıȘµĮȞĲȚțȩȢ ĮȡȚșµȩȢ ıȘµİȓȦȞ.  

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.17 ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĮȞȐ ȗİȪȖȘ eigenvectors 

ȕȐıȘ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ ıȘµİȓȦȞ. 
 

ǹȞ İʌĮȞĮȜȐȕȠȣµİ ĲȘȞ įȚĮįȚțĮıȓĮ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ʌĮȡĮʌȐȞȦ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ 
ȣʌȩȥȘ ȑȞĮ ĲµȒµĮ µȩȞȠ ĲȠȣ trajectory, ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ, ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȠ ĮȞ ȑȤȠȣµİ 
sufficient sampling, įȚĮĳȠȡȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ. ȈĲȚȢ ǼȚțȩȞİȢ 4.18 țĮȚ 4.19 ȕȜȑʌȠȣµİ ĲȘȞ 
ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ İȚțȩȞĮ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲİȚ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ țĮȚȞȠȪȡȖȚĮ eigenvectors țĮȚ 
eigenvalues ȖȚĮ ĲȠ ʌȡȫĲȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. ȆȚȠ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ 
ȑȖȚȞİ ȖȚĮ ĲĮ frame 1200-13500 (įȘȜĮįȒ Įʌȩ 0.48ns µȑȤȡȚ 5.4ns). Ǿ İʌȚȜȠȖȒ ĮȣĲȒ 

ȑȖȚȞİ µİ ȕȐıȘ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ʌȡȠȑțȣȥĮȞ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȠ frame-to-frame 

rmsd (ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.6). Ȃİ ĮȣĲȩȞ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ʌȦȢ ȣʌȐȡȤİȚ sufficient sampling 

țĮȚ ȖȚĮ ĲȠȣȢ ĲȡİȚȢ eigenvectors ıİ ĮȣĲȩ ĲȠ įȚȐıĲȘµĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ.  



 70

 

 

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.18  ȆȐȞȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ıĲȘ 

µȓĮ įȚȐıĲĮıȘ ȖȚĮ ĲȠ ʌȡȫĲȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 
ȂİıĮȓĮ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ įȪȠ 
eigenvectors (įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ȖȚĮ ĲȠ ʌȡȫĲȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 
ȀȐĲȦ ıİȚȡȐ Stereo ʌȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ ĲȡȚȫȞ  
eigenvectors (ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ȖȚĮ ĲȠ ʌȡȫĲȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 

 

ǹțȠȜȠȪșȦȢ ȣʌȠȜȠȖȓıĮµİ eigenvalues țĮȚ eigenvectors ȖȚĮ ĲĮ frame 13600-

25700 (įȘȜĮįȒ Įʌȩ 5.44ns µȑȤȡȚ 10.28ns). Ǿ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȫȞ ĲȠȣȢ 
ĳĮȞİȡȫȞİȚ ʌȦȢ ȤȡİȚĮȗȩĲĮȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȠȢ ȤȡȩȞȠȢ ȖȚĮ ȞĮ µİȜİĲȘșİȓ ȠȜȠțȜȘȡȦµȑȞĮ Ș 

țȓȞȘıȘ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ȖȚĮ ĲȠ įİȪĲİȡȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ǼȚțȩȞĮ 4.20). ǼȞȫ įİȞ 
ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ʌȡȩȕȜȘµĮ ȩıȦȞ ĮĳȠȡȐ ĲȠ sufficient sampling, ȖȚĮ ĲȠȞ ʌȡȫĲȠ 
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eigenvector İȓȞĮȚ țĮȚ ʌȐȜȚ İµĳĮȞȒ ĲĮ įȪȠ cluster ʌȠȣ įȘµȚȠȣȡȖȠȪȞĲĮȚ. ǵʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ 
ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.21, ĲȠ ȑȞĮ Įʌȩ ĲĮ įȪȠ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ Įʌȩ ıȤİįȩȞ ĲȡȚʌȜȐıȚȠ ĮȡȚșµȩ 
ıȘµİȓȦȞ. 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.19 ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĮȞȐ ȗİȪȖȘ eigenvectors 

ȕȐıȘ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ ıȘµİȓȦȞ ȖȚĮ ĲȠ ʌȡȫĲȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 
 

Ǿ įȚĮįȚțĮıȓĮ ĮȣĲȒ șĮ µʌȠȡȠȪıİ ȞĮ İʌĮȞĮȜȘĳșİȓ țĮȚ ȖȚĮ İʌȚµȑȡȠȣȢ ĲµȒµĮĲĮ 

ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ µȚıȠȪ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ȫıĲİ ȞĮ ĳĲȐıȠȣµİ ȞĮ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ıĳĮȚȡȚțȒ 

țĮĲĮȞȠµȒ ȖȚĮ ĲȠȞ ʌȡȫĲȠ eigenvector. ȍıĲȩıȠ, įİȞ șĮ ʌȡȠȕȠȪµİ ıİ țȐĲȚ ĲȑĲȠȚȠ, 
ĮĳİȞȩȢ ȖȚĮĲȓ ĲȠ įİȪĲİȡȠ cluster įİȞ ʌİȡȚȑȤİȚ ȚțĮȞȠʌȠȚȘĲȚțȩ ĮȡȚșµȩ ıȘµİȓȦȞ, 
ĮĳİĲȑȡȠȣ ȖȚĮĲȓ Ș µİȜȑĲȘ ĲȦȞ cluster ȖȓȞİĲĮȚ ıİ țĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.9 

ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșİȓ.  
 

 

 
 

 

ȈȣȞȑȤİȚĮ ĲȘȢ İȚțȩȞĮȢ ıĲȘȞ İʌȩµİȞȘ ıİȜȓįĮ 
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ǼȚțȩȞĮ 4.20  ȆȐȞȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ıĲȘ 

µȓĮ įȚȐıĲĮıȘ ȖȚĮ ĲȠ įİȪĲİȡȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ . 
ȂİıĮȓĮ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ įȪȠ 
eigenvectors (įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ȖȚĮ ĲȠ įİȪĲİȡȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 
ȀȐĲȦ ıİȚȡȐ Stereo ʌȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ ĲȡȚȫȞ 
eigenvectors (ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ȖȚĮ ĲȠ įİȪĲİȡȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.21 ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĮȞȐ ȗİȪȖȘ eigenvectors 

ȕȐıȘ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ ıȘµİȓȦȞ ȖȚĮ ĲȠ įİȪĲİȡȠ µȚıȩ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.22 ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ ʌȠȣ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ ȕȐıȘ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ eigenvector. ȅ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ ȖȚĮ 

ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ trajectory. Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µʌȜİ ıİ țȩțțȚȞȠ ĳĮȞİȡȫȞİȚ 
ĲȠ İȪȡȠȢ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ. 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.22 Stereo ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ʌȠȣ 
ʌİȡȚȖȡȐĳİĲĮȚ Įʌȩ ĲȠ ʌȡȫĲȠ ȗİȪȖȠȢ eigenvalue – eigenvector. 

  

ȅȜȠțȜȘȡȫȞȠȞĲĮȢ ĲȘȞ µİȜȑĲȘ ĲȦȞ eigenvectors, µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ ĲȘȞ 
țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȠȣ țȐșİ eigenvector ĮȞȐ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ 
ĮȣĲȩ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ʌȠıȩĲȘĲĮȢ ĲȦȞ ıȤİĲȚȗȩµİȞȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȠȣ 
eigenvector µİĲĮȟȪ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.23 ȕȜȑʌȠȣµİ ĮșȡȠȚıĲȚțȐ ĲȘȞ 
įȚĮțȪµĮȞıȘ ĲȦȞ ʌȑȞĲİ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ȖȚĮ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. ǹȣĲȒ Ș ĮșȡȠȚıĲȚțȒ 

įȚĮțȪµĮȞıȘ ıȣµĳȦȞİȓ µİ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ Įʌȩ ĲȠ rmsf (ȕȜ. ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.3, ǼȚțȩȞĮ 

4.9). ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.24 ȑȤȠȣµİ ĮȞĮȜȣĲȚțȐ ĲȘȞ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȖȚĮ țȐșİ ȑȞĮȞ 
eigenvector ȟİȤȦȡȚıĲȐ.  

 
ǼȚțȩȞĮ 4.23 ǹȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȘȢ ĮșȡȠȚıĲȚțȒȢ įȚĮțȪµĮȞıȘȢ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ 5 eigenvector ĮȞȐ 

țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.24 ǹȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ 5 eigenvector ĮȞȐ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
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4.1.9 ƱµǂǅǐǑǐǀǈǔǈ ǅǐµǟǎ (cluster analysis) Ǖǐǖ trajectory 
 
ȉȠ ʌȡȫĲȠ ȕȒµĮ ıĲȘȞ ȠµĮįȠʌȠȓȘıȘ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ 

İȞȩȢ trajectory İȓȞĮȚ Ș įȘµȚȠȣȡȖȓĮ İȞȩȢ įȑȞįȡȠȣ. Ȉİ ȑȞĮ ĲȑĲȠȚȠ įȑȞįȡȠ, ȩʌȦȢ 
ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțİ, ȜĮµȕȐȞİĲĮȚ ȣʌȩȥȘ ĲȠ rmsd ĮȞȐµİıĮ ıĲȚȢ įȠµȑȢ (ǼȚțȩȞĮ 4.25). Ȃİ 
ȕȐıȘ ĮȣĲȩ ĲȠ įȑȞįȡȠ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ıȣȞȐȖȠȣµİ ĲȠȞ ĮȡȚșµȩ ĲȦȞ țȣȡȓĮȡȤȦȞ cluster 

įȠµȫȞ. ǲȞĮȢ ʌȚȠ ĮȟȚȩʌȚıĲȠȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ ȖȓȞİȚ ĮȣĲȩ İȓȞĮȚ ȕȐıȘ İȞȩȢ ıĲĮĲȚıĲȚțȠȪ 
ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ ĲĮ ıĲĮĲȚıĲȚțȐ ıȘµĮȞĲȚțȐ clusters. 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.25 ǻİȞįȡȩȖȡĮµµĮ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ȕȐıȘ ĲȠȣ rmsd. 
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ǵʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.26 ȣʌȐȡȤȠȣȞ ĲȡİȚȢ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ȠµȐįİȢ įȠµȫȞ. 
ȅ ĮȜȖȩȡȚșµȠȢ ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ıĲȠȣȢ ʌĮȡĮțȐĲȦ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪȢ ȒĲĮȞ Ƞ pam. 

ǲȞĮ ıȘµĮȞĲȚțȩ ʌȜİȠȞȑțĲȘµĮ ĲȘȢ ȤȡȒıȘȢ ĲȘȢ ıĲĮĲȚıĲȚțȒȢ ıĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ, İȓȞĮȚ Ș 

įȣȞĮĲȩĲȘĲĮ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ʌȠıȠıĲȫȞ ȖȚĮ ĲȠ țȐșİ cluster. Ȃİ ĲȘ µȑșȠįȠ ĮȣĲȒ 

µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȖȞȦȡȓȗȠȣµİ µİ ĮțȡȓȕİȚĮ ıİ ʌȠȚȠ cluster įȠµȫȞ ĮȞȒțİȚ ĲȠ țȐșİ frame. 

ǲĲıȚ ʌȡȠțȪʌĲİȚ ʌȦȢ ĲȠ ʌȡȫĲȠ cluster, ʌȠȣ ĮʌȠĲİȜİȓ ĲȠ 4.8% ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲĮ frame 1-1060 (įȘȜĮįȒ ȑȦȢ ĲĮ 0.42ns). To įİȪĲİȡȠ cluster ĮʌȠĲİȜİȓ ĲȠ 47.8% ĲȦȞ 
įȠµȫȞ țĮȚ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲĮ frame 1070-13540 (įȘȜĮįȒ ȑȦȢ ĲĮ 5.42ns) țĮȚ ĲȠ ĲȡȓĲȠ 
cluster, ʌȠȣ ĮʌȠĲİȜİȓ ĲȠ 47.4% ĲȦȞ įȠµȫȞ, ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲĮ frame 13550-25730 

(įȘȜĮįȒ ȑȦȢ ĲĮ 10.29ns). ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ĮȣĲȐ ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ țĮȚ Įʌȩ ĲȠ frame-to-

frame rmsd, ǼȚțȩȞĮ 4.13.  

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.26  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters. 
  ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ įȠµȫȞ ıĲĮ ĲȡȓĮ clusters țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ. 
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ǹțȠȜȠȪșȦȢ ʌȡȠıįȚȠȡȓıĲȘțĮȞ ȠȚ µȑıİȢ įȠµȑȢ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ Įʌȩ ĲȠ įİȪĲİȡȠ 
țĮȚ ĲȡȓĲȠ cluster ʌȠȣ ĮʌȠĲİȜȠȪȞ ĲȚȢ ıĲĮĲȚıĲȚțȐ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ȠµȐįİȢ įȠµȫȞ țĮȚ 
țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ µİȖȐȜȠ ĲµȒµĮ ĲȠȣ trajectory. ȈĲȚȢ ǼȚțȩȞİȢ 4.27, 4.28 țĮȚ 4.29 ʌȠȣ 
ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ ȖȓȞİĲĮȚ ıȪȖțȡȚıȘ ĲȦȞ įȠµȫȞ ĮȣĲȫȞ ĲȩıȠ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ ȩıȠ țĮȚ µİ ĲȘȞ 
įȠµȒ Įʌȩ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıĮȞ. Ȉİ țȐșİ ʌİȡȓʌĲȦıȘ Ș ıĲȠȓȤȚıȘ ȑȖȚȞİ ȕȐıİȚ ĲȘȢ 
ʌȡȫĲȘȢ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ (ĮȡȚıĲİȡȐ). ǻİȞ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ıȘµĮȞĲȚțȒ 

įȚĮĳȠȡȐ ĮȞȐµİıĮ ıĲȚȢ įȪȠ µȑıİȢ įȠµȑȢ. Ǿ µİȖĮȜȪĲİȡȘ ĮʌȩțȜȚıȘ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ 
ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ıĲȘȞ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ.  

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.27 Stereo ıȪȖțȡȚıȘ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µʌȜİ 
ȤȡȫµĮ) µİ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ). 

 

Ǿ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ cluster ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ țȠȞĲȐ ıĲȘ įȠµȒ 

Įʌȩ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıİ, țȐĲȚ ʌȠȣ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ȕȐıİȚ ĲȦȞ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ 

ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ. ȂȚțȡȑȢ ĮʌȠțȜȓıİȚȢ ıȣȞĮȞĲȐµİ ıĲĮ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ țĮȚ ĲȦȞ įȪȠ 
µȠȞȠµİȡȫȞ.  

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.28 Stereo ıȪȖțȡȚıȘ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µʌȜİ 
ȤȡȫµĮ) µİ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ trajectory (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µȦȕ ȤȡȫµĮ). 
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ȅȚ ʌȚȠ İµĳĮȞİȓȢ įȚĮĳȠȡȑȢ İµĳĮȞȓȗȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıĮ ıĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ 
cluster țĮȚ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ trajectory. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ İȟȘȖİȓ ȖȚĮĲȓ ȕȜȑʌȠȣµİ ĲȠ 
ıțĮȜȠʌȐĲȚ ıĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȠȣ rmsd țĮȚ ĮțȠȜȠȪșȦȢ µȚțȡȒ ĮȪȟȘıȒ ĲȠȣ. ǼȓȞĮȚ İµĳĮȞȒȢ 
ĲȩıȠ Ș ĮȜȜĮȖȒ ıĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ, ȩıȠ țĮȚ Ș ĮʌȩțȜȚıȘ 

ĲȘȢ įİȪĲİȡȘȢ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ, ȚįȚĮȓĲİȡĮ ʌȡȠȢ ĲȠ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ.  
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.29 Stereo ıȪȖțȡȚıȘ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ) µİ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ trajectory (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µȦȕ ȤȡȫµĮ). 

 

ȅȚ İȚțȩȞİȢ ĮȣĲȑȢ İȟȘȖȠȪȞ ıİ ȚțĮȞȠʌȠȚȘĲȚțȩ ȕĮșµȩ ĲȚȢ įȠµȚțȑȢ ĮȜȜĮȖȑȢ ʌȠȣ 
ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ ıĲȠ µȩȡȚȠ țĮȚ ıĲȚȢ ȠʌȠȓİȢ ȠĳİȓȜȠȞĲĮȚ ȠȚ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ 
ʌĮȡĮµȑĲȡȦȞ ʌȠȣ µİȜİĲȒșȘțĮȞ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ. īȚĮ ĲȘȞ ĮʌȠıĮĳȒȞȚıȘ ĲȘȢ ĮțȡȚȕȠȪȢ 
ĳȪıȘȢ ĲȦȞ ĮȜȜĮȖȫȞ ĮȣĲȫȞ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȖȓȞİȚ ıİ ȕȐșȠȢ įȠµȚțȒ µİȜȑĲȘ țĮĲȐ ĲȘȞ 
ȠʌȠȓĮ, Ș ʌȡȠıȠȤȒ µĮȢ șĮ İʌȚțİȞĲȡȦșİȓ ıİ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ, ĲȚȢ 
ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ʌȠȣ ĮȞĮʌĲȪııȠȞĲĮȚ țĮȚ ʌȦȢ ĮȣĲȑȢ µİĲĮȕȐȜȜȠȞĲĮȚ.  
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4.1.10 ƣǎƽǌǖǔǈ ǅǀǆǅǒǚǎ ǄǚǎǊǟǎ (Ȥ-value) 

 

ȉȠ ʌȡȫĲȠ ȕȒµĮ ıİ µȓĮ ĲȑĲȠȚĮ ĮȞȐȜȣıȘ, ȩʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡșȘțİ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ 
İȓȞĮȚ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ țȐșİ įȓİįȡȘȢ ȖȦȞȓĮȢ ĲȦȞ ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ ȖȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ 
trajectory. ǲȞĮȢ ĲȡȩʌȠȢ ĮʌİȚțȩȞȚıȘȢ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ İȓȞĮȚ ıİ ȑȞĮ įȚıįȚȐıĲĮĲȠ 
ȖȡȐĳȘµĮ, ȩʌȠȣ Ƞ ȠȡȚȗȩȞĲȚȠȢ ȐȟȠȞĮȢ șĮ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȚȢ ĲȚµȑȢ ĲȘȢ Ȥ1 ȖȦȞȓĮȢ țĮȚ Ƞ 
țȐșİĲȠȢ ıĲȚȢ ĲȚµȑȢ ĲȘȢ Ȥ2 ȖȦȞȓĮȢ.  
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.30 ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ȖȚĮ 

ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ trajectory. Ȃİ țȩțțȚȞȠ ȡȩµȕȠ ıȘµİȚȫȞİĲĮȚ ĲȠ rotamer Įʌȩ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ȟİțȓȞȘıİ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.30 ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ Ș țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ ȖȚĮ ȩȜĮ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲȠȞ ȣįȡȩĳȠȕȠ ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. Ȃİ ĲȠȞ 
ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩȞ įȘµȚȠȣȡȖȠȪȞĲĮȚ clusters (ȠµȐįİȢ) Įʌȩ ıȣȞįȣĮıµȠȪȢ ĲȚµȫȞ ȖȚĮ ĲȚȢ ȖȦȞȓİȢ 
Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲĮ țȣȡȓĮȡȤĮ rotamers. 

ȀĮĲĮȡȤȒȞ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪµİ ʌȦȢ ĲĮ țȣȡȓĮȡȤĮ rotamers ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ Įʌȩ ĲȚȢ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ıȣµĳȦȞȠȪȞ µİ ĲĮ rotamers ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ 
ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ (ǼȚțȩȞĮ 4.1). ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ıȣȞįȡȐµİȚ ıİ 
ıȘµĮȞĲȚțȩ ȕĮșµȩ ıĲȘȞ ĮȟȚȠʌȚıĲȓĮ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ Įʌȩ ĲȚȢ 
ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ. īȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ, ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.31 ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ Ș țĮĲĮȞȠµȒ 

ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ ȖȚĮ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ĮșȡȠȚıĲȚțȐ (ȈȪȖțȡȚıȘ 
µİ ǼȚțȩȞĮ 4.1). 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.31 ǹșȡȠȚıĲȚțȒ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ ȖȚĮ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ȩʌȦȢ ʌȡȠȑțȣȥĮȞ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ. 
 

ǼȓȞĮȚ ĮȟȚȠıȘµİȓȦĲȠ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ įİȞ «ʌĮȖȚįİȪĲȘțĮȞ» ıĲȠ 
rotamer Įʌȩ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ȟİțȓȞȘıĮȞ (țȩțțȚȞȠȢ ȡȩµȕȠȢ). ǲĲıȚ ȣʌȐȡȤȠȣȞ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ʌȠȣ 
İȞȫ ȑȞĮ țĮĲȐȜȠȚʌȠ ȟİțȓȞȘıİ Įʌȩ ĲȠ ʌȚȠ ıȣȤȞȩ rotamer, ʌȑȡĮıİ țĮȚ ıİ ȑȞĮ ȜȚȖȩĲİȡȠ 

ıȣȤȞȩ (ȩʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 15ǹ, 15Ǻ, 22ǹ, 22Ǻ, 29ǹ, 34ǹ, 48ǹ, 48Ǻ, 56ǹ, 56Ǻ, 

8ǹ). ȆĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ ȩµȦȢ țĮȚ ĲȠ ĮȞĲȓıĲȡȠĳȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ, įȘȜĮįȒ İȞȫ ȟİțȓȞȘıİ Įʌȩ 
ȜȚȖȩĲİȡȠ ıȣȤȞȩ rotamer, ĮȣĲȩ įİȞ ĲȠ İµʌȩįȚıİ ȞĮ ʌİȡȐıİȚ țĮȚ ıĲȠ ʌȚȠ ıȣȤȞȩ (ȩʌȦȢ 
ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 29Ǻ, 34Ǻ, 41ǹ, 41Ǻ). ȉȑȜȠȢ, ıȣȞĮȞĲȒıĮµİ țĮȚ ĲȘȞ ĮțȡĮȓĮ ʌİȡȓʌĲȦıȘ, 

ıĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8Ǻ, ȩʌȠȣ ĲȠ ĮȡȤȚțȩ rotamer ȒĲĮȞ ȑȞĮ Įʌȩ ĲĮ ʌȚȠ ıʌȐȞȚĮ ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ 
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ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ. ȆĮȡȩȜĮ ĮȣĲȐ, ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory 

ʌĮȡĮĲȘȡȒșȘțĮȞ µȩȞȠ ĲĮ ıȣȞȒșȘ rotamers.  

ǹȟȚȠıȘµİȓȦĲȠ İȓȞĮȚ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ʌȦȢ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ ʌĮȞȠµȠȚȩĲȣʌȠ ʌȡȩĲȣʌȠ 

ıĲȘȞ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ȖȚĮ ĲĮ ȓįȚĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȠ țȐșİ µȠȞȠµİȡȑȢ, İȞįİȤȠµȑȞȦȢ 
ȜȩȖȦ ıȣµµİĲȡȓĮȢ, ĮĳȠȪ ʌȡȩțİȚĲĮȚ ȖȚĮ ȠµȠįȚµİȡȑȢ. ǻȘȜĮįȒ ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ, ȖȚĮ 

ʌĮȡȐįİȚȖµĮ, ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15 ıĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ĲĮ ȓįȚĮ rotamers 

µİ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15 ıĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ. ȈĲȠ ıȘµİȓȠ ĮȣĲȩ ȞĮ ȣʌİȞșȣµȓıȠȣµİ ʌȦȢ ıĲȘ 

native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ 
ĲȠȣ ȓįȚȠȣ İʌȚʌȑįȠȣ (layer). Ǿ ȜİȣțȓȞȘ 15ǹ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ L5, İȞȫ Ș ȜİȣțȓȞȘ 

15Ǻ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ L4 (ǼȚțȩȞĮ 3.7). ȉĮ İʌȓʌİįĮ ĮȣĲȐ İȓȞĮȚ ȖİȚĲȠȞȚțȐ țĮȚ 
ıȣȞİʌȫȢ ȣʌȐȡȤİȚ ĮȜȜȘȜİʌȓįȡĮıȘ ĮȞȐµİıȐ ĲȠȣȢ. ǵµȦȢ ĲȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ ĮȣĲȩ İȓȞĮȚ 
ȖİȞȚțİȣµȑȞȠ țĮȚ ĮĳȠȡȐ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ. ǲĲıȚ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ 
ĲȠ ȓįȚȠ ʌȡȩĲȣʌȠ ĮțȩµĮ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 56ǹ - 56Ǻ, țĮȚ 8ǹ - 8Ǻ, ʌĮȡȩȜȠ ʌȠȣ ĲȠ 
țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56ǹ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ L8, ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56Ǻ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ 
İʌȓʌİįȠ L1, ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8ǹ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ L7 țĮȚ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8Ǻ 

ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ L2, ʌȠȣ İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ ĮʌȠµĮțȡȣıµȑȞĮ. ȂȐȜȚıĲĮ, ĲȠ 
ĳĮȚȞȩµİȞȠ İȓȞĮȚ ĲȩıȠ ȚıȤȣȡȩ ʌȠȣ ĮțȩµĮ țĮȚ ĮȞ ĲȠ ĮȡȤȚțȩ rotamer ĲȠȣ țĮĲĮȜȠȓʌȠȣ 
ıĲȠ ȑȞĮ țĮȚ ĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ȒĲĮȞ įȚĮĳȠȡİĲȚțȩ, ĮȣĲȩ įİȞ İȓȤİ țĮµȓĮ İʌȓįȡĮıȘ țĮȚ 
İµĳĮȞȓıĲȘțİ ĲȠ ȓįȚȠ ʌȡȩĲȣʌȠ (ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 15ǹ - 15Ǻ, 34ǹ – 34Ǻ, 

8ǹ – 8Ǻ). ȉȓșİĲĮȚ ȜȠȚʌȩȞ ĲȠ İȡȫĲȘµĮ ȖȚĮĲȓ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ ıȣµʌİȡȚĳȑȡȠȞĲĮȚ µİ 
ĲȠȞ ȓįȚȠ ĲȡȩʌȠ; ǱȡĮȖİ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ȑȤİȚ ıȣȞȑʌİȚİȢ ıĲȘȞ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ; 
ǻȚĮįȡĮµĮĲȓȗİȚ țȐʌȠȚȠ ȡȩȜȠ ıĲȘȞ įȡĮµĮĲȚțȒ ĮȪȟȘıȘ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ țĮȚ 
ĮʌȠįȚȐĲĮȟȘȢ ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗİȚ Ș [Ala2Leu2]8 ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ Rop; 

ȈĲȚȢ ǼȚțȩȞİȢ 4.32 – 4.39 ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİĲĮȚ µȓĮ ıĲĮĲȚıĲȚțȒ 

ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ ĲȠȣ țȐșİ țĮĲĮȜȠȓʌȠȣ, ĮȞȐȜȠȖȘ µİ 
ĮȣĲȒ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐıĲȘțİ ȒįȘ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.2.8 țĮĲȐ ĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ cluster 

įȠµȫȞ ʌȠȣ ıȣȞĮȞĲȠȪȞĲĮȚ ıİ ȑȞĮ trajectory. ȈĲȘȞ țȐșİ İȚțȩȞĮ ʌĮȡĮĲȓșİȞĲĮȚ ĲĮ 

ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ȖȚĮ ĲȠ ȓįȚȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ țĮȚ ȖȚĮ ĲĮ įȪȠ µȠȞȠµİȡȒ (ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ), ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ µİ ȩıĮ 

ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ. ǼʌȓıȘȢ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ĲĮ ʌȠıȠıĲȐ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ ȖȚĮ ĲȠ țȐșİ 
cluster. ǲĲıȚ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ȖȚĮ ĲȠȞ ȤȡȩȞȠ ĲȠȞ ȠʌȠȓȠ ʌȑȡĮıİ ĲȠ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 

ıİ țȐșİ rotamer, ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪİĲĮȚ Įʌȩ ȑȞĮ cluster (residence times). ȉĮ 

ʌȠıȠıĲȐ ĮȣĲȐ șĮ µʌȠȡȠȪıĮȞ ȞĮ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ıİ µȓĮ ʌȡȩȕȜİȥȘ ȖȚĮ ĲȠ rotamer ĲȠ 
ȠʌȠȓȠ ĮȞĮµȑȞİĲĮȚ ȞĮ ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ Ȓ µİ ĳĮıµĮĲȠıțȠʌȓĮ 

ʌȣȡȘȞȚțȠȪ µĮȖȞȘĲȚțȠȪ ıȣȞĲȠȞȚıµȠȪ (NMR, Nuclear Magnetic Resonance 

spectroscopy).
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ǼȚțȩȞĮ 4.32  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15Ǻ. 
                    ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.33 ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.34  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.35  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.36  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.37  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.38  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.39  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8Ǻ. 
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4.1.11 ƣǎƽǌǖǔǈ ǅǆǖǕǆǒǐǕǂǄǐǞǓ ǅǐµƿǓ  
  
ǼțĲȩȢ Įʌȩ ĲȚȢ įȓİįȡİȢ ȖȦȞȓİȢ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2, İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ țĮȚ Ș µİȜȑĲȘ ĲȦȞ ĳ 

țĮȚ ȥ ȖȦȞȚȫȞ (Ramachandran plots). ȂȓĮ ĳ ȖȦȞȓĮ ȠȡȓȗİĲĮȚ µİ ĲĮ ȐĲȠµĮ Cn-1-N-CĮ-C 

țĮȚ µȓĮ ȥ µİ ĲĮ ȐĲȠµĮ N-CĮ-C-ȃn+1. ǼʌȠµȑȞȦȢ (ȩʌȦȢ ʌȡȠțȪʌĲİȚ țĮȚ Įʌȩ ĲĮ ȐĲȠµĮ 

Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ȠȡȓȗȠȞĲĮȚ) ȠȚ ȖȦȞȓİȢ ĮȣĲȑȢ țĮșȠȡȓȗȠȣȞ ĲȠ ʌȫȢ ıȣȞįȑȠȞĲĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ. 

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.40 ȂİĲĮȕȠȜȒ ĲȘȢ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ įȠµȒȢ ȖȚĮ țȐșİ șȑıȘ ĲȘȢ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮȢ. 
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Ǿ įȚĮțȪµĮȞıȘ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȠȣȢ İȓȞĮȚ İȞįİȚțĲȚțȒ ĲȘȢ įȚĮĲȒȡȘıȘȢ ĲȘȢ 
įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ įȠµȒȢ. īȚĮ ȞĮ ĮʌȠĳȪȖȠȣµİ µȓĮ ĮȞȐȜȣıȘ ıĮȞ ĮȣĲȒ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ 
ȖȚĮ ĲȚȢ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȓİȢ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.2.9, ʌȠȣ șĮ ȤȡİȚĮȗȩĲĮȞ ȞĮ ȣʌȠȜȠȖȓıȠȣµİ phi 

țĮȚ psi ȖȦȞȓİȢ ȖȚĮ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ, µʌȠȡȠȪµİ İȞĮȜȜĮțĲȚțȐ ȞĮ įȠȪµİ țĮĲȐ ʌȩıȠ 
įȚĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ȠȚ ȑȜȚțİȢ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. 

ȂȓĮ ĲȑĲȠȚĮ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ µİ ȤȡȒıȘ logo (Shaner et al., 2003) ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ 
ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.40, ȩʌȠȣ µİ H (Helix) ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ ȠȚ Į-ȑȜȚțİȢ țĮȚ µİ C (Coils) ȠȚ 
İȜİȪșİȡİȢ șȘȜȚȑȢ. ȀȐșİ ıİȚȡȐ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 20 șȑıİȚȢ ĲȘȢ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮȢ. ǺȜȑʌȠȣµİ 
ʌȦȢ ȠȚ įȠµȑȢ ȑȜȚțĮȢ įȚĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠȣ ĲȠȣ trajectory țĮȚ 
İʌȠµȑȞȦȢ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıĲĮșİȡȑȢ. ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 1, 2 țĮȚ 56 ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ țĮȚ 
ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ įİȞ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ ıĲĮșİȡȒ įȠµȒ. Ǿ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ 
(țĮĲȐȜȠȚʌĮ 28-32) ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ ȣȚȠșİĲİȓ įȠµȒ șȘȜȚȐȢ ȩʌȦȢ țĮȚ Ș ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ 

ʌİȡȚȠȤȒ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ (țĮĲȐȜȠȚʌĮ 30-32). ǼʌȠµȑȞȦȢ Ș ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ İȓȞĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ĮʌȠįȚĮĲĮȖµȑȞȘ (ʌȑȞĲİ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȑȤȠȣȞ ĲȘ įȠµȒ 

șȘȜȚȐȢ) țĮȚ ĮȣĲȩ İȟȘȖİȓ ĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȠ rmsd ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ (ǼȚțȩȞĮ 4.3). ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ Ș ıĲȡȠĳȒ ĲȠȣ İȞȩȢ µȠȞȠµİȡȠȪȢ 
ıȣµʌİȡȚĳȑȡİĲĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ Įʌȩ ĲȘȞ ıĲȡȠĳȒ ĲȠȣ ȐȜȜȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ʌȡȠȟİȞİȓ 
İȞĲȪʌȦıȘ įİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ ȣʌȐȡȤİȚ ıȣµµİĲȡȓĮ (ĲȠ µȩȡȚȠ İȓȞĮȚ ȠµȠįȚµİȡȑȢ). 

 
4.1.12 ƶǑǐǌǐǄǊǔµǝǓ ǕǈǓ ǋǂǕǂǎǐµƿǓ Ǖǚǎ µǐǒǀǚǎ ǎǆǒǐǞ 

(calculation of water distribution) 

 

ȀĮĲȐ ĲȘȞ ʌȡȠİĲȠȚµĮıȓĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȣʌȐȡȤİȚ ȑȞĮ ıĲȐįȚȠ ıĲȠ ȠʌȠȓȠ Ș ʌȡȦĲİǸȞȘ İȞȣįĮĲȫȞİĲĮȚ (solvate) µİ µȩȡȚĮ 

ȞİȡȠȪ țĮȚ ȚȩȞĲĮ (ǼȞȩĲȘĲĮ 3.3). Ǿ ʌȡȠıșȒțȘ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ ȖȓȞİĲĮȚ µİ ĲȣȤĮȓȠ 
ĲȡȩʌȠ ȫıĲİ ȞĮ įȘµȚȠȣȡȖȘșİȓ ȑȞĮ țȠȣĲȓ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȦȞ įȚĮıĲȐıİȦȞ. ȁȩȖȦ ĲȘȢ 
ȪʌĮȡȟȘȢ µȓĮȢ țȠȚȜȩĲȘĲĮȢ (cavity) ıĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ țĮȚ ȐȡĮ ıĲȘȞ [Ala2Leu2]8 

ȕȡȑșȘțİ ȩĲȚ ĲȠʌȠșİĲȒșȘțĮȞ ĲȡȓĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ țȠȚȜȩĲȘĲĮ. ȃĮ ıȘµİȚȦșİȓ 
ıĲȠ ıȘµİȓȠ ĮȣĲȩ ȩĲȚ įİįȠµȑȞȠȣ ĲȘȢ ıȣµµİĲȡȓĮȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ Ș 

țȠȚȜȩĲȘĲĮ ĮȣĲȒ ȞĮ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ țĮȚ ıĲĮ İʌȓʌİįĮ L5-L7. ȍıĲȩıȠ įİȞ ȕȡȑșȘțĮȞ 
µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ İțİȓ. 

ǲȤȠȣȞ ȕȡİșİȓ ĲȑĲȠȚİȢ țȠȚȜȩĲȘĲİȢ ıİ ĮȡțİĲȑȢ ıĳĮȚȡȚțȑȢ ʌȡȦĲİǸȞİȢ (globular 

proteins), İț ĲȦȞ ȠʌȠȓȦȞ țȐʌȠȚİȢ İȓȞĮȚ țİȞȑȢ İȞȫ ȐȜȜİȢ ʌİȡȚȑȤȠȣȞ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ 

ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ. Ǿ ʌȚșĮȞȩĲȘĲĮ ȞĮ ʌİȡȚȑȤȠȣȞ ȞİȡȐ ĮȣȟȐȞİĲĮȚ µİ ĲȠ 
µȑȖİșȠȢ ĲȘȢ țȠȚȜȩĲȘĲĮȢ (Rashin et al., 1986). Ǿ ʌĮȡȠȣıȓĮ ĲȦȞ ȞİȡȫȞ ıİ ȑȞĮȞ 
ʌȡȦĲİȧȞȚțȩ ʌȣȡȒȞĮ ʌȡȠȦșİȓ ĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ İȞȣįĮĲȫȞȠȞĲĮȢ ĲĮ ʌȠȜȚțȐ ȐĲȠµĮ. 

ǼȚįȚțȩĲİȡĮ, ĲĮ țĮȜȐ įȚĮĲȘȡȘµȑȞĮ ȞİȡȐ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ ıȣȞȒșȦȢ ıİ ʌİȡȚȠȤȑȢ ȤȦȡȓȢ 
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įİȣĲİȡȠĲĮȖȒ įȠµȒ țĮȚ ĮȞĮʌĲȪııȠȣȞ įİıµȠȪȢ ȣįȡȠȖȩȞȠȣ µİ ȐĲȠµĮ ĲȘȢ țȪȡȚĮȢ 
ĮȜȣıȓįĮȢ ʌȠȣ įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ įİȞ įȘµȚȠȣȡȖȠȪȞ įİıµȠȪȢ ȣįȡȠȖȩȞȠȣ, İȞȫ Ș ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ 

ĲȦȞ ʌȠȜȚțȫȞ ʌȜİȣȡȚțȫȞ ĮȜȣıȓįȦȞ ʌȠȣ įȘµȚȠȣȡȖȠȪȞ įİıµȠȪȢ ȣįȡȠȖȩȞȠȣ µİ ĮȣĲȐ ĲĮ 

șĮµµȑȞĮ ȞİȡȐ (buried waters) ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ țĮȚ İȞįȠµȠȡȚĮțȠȪȢ įİıµȠȪȢ ȣįȡȠȖȩȞȠȣ. 
ȆĮȡȩȜĮ ĮȣĲȐ įİȞ ĮʌȠțȜİȓİĲĮȚ Ș ʌȚșĮȞȩĲȘĲĮ İȪȡİıȘȢ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ ıİ ȑȞĮ µȘ ʌȠȜȚțȩ 
ʌİȡȚȕȐȜȜȠȞ, ȩʌȠȣ µʌȠȡİȓ ȞĮ įȚĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ȤȦȡȓȢ ȞĮ ĮȞĮʌĲȪııȠȣȞ ıĲĮșİȡȠȪȢ įİıµȠȪȢ 
ȣįȡȠȖȩȞȠȣ. ȆȡȐȖµĮĲȚ ȑȤȠȣȞ ȕȡİșİȓ ĲȑĲȠȚĮ İȜĮĲĲȫµĮĲĮ ıĲȠ ʌĮțİĲȐȡȚıµĮ (“packing 

defects”) ıĲȠ İıȦĲİȡȚțȩ țȐʌȠȚȦȞ ʌȡȦĲİȧȞȫȞ, ĮȡțİĲȐ µİȖȐȜĮ ȫıĲİ ȞĮ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ 

ĳȚȜȠȟİȞȒıȠȣȞ ȑȞĮ Ȓ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ (Park et al., 2005). ȀȐĲȚ ĲȑĲȠȚȠ 

ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȣµȕĮȓȞİȚ țĮȚ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ. 

ĬİȜȒıĮµİ ȜȠȚʌȩȞ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȘȞ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĮȣĲȫȞ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ 
țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. ǲȞĮȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ ȖȓȞİȚ ĮȣĲȩ İȓȞĮȚ įȘµȚȠȣȡȖȫȞĲĮȢ 
țȐĲȚ ĮȞȐȜȠȖȠ µİ ȑȞĮ ȤȐȡĲȘ ȘȜİțĲȡȠȞȚțȒȢ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ (Reddy et al., 2003). ǲȞĮȢ 
ĲȑĲȠȚȠȢ ȤȐȡĲȘȢ ĮȞĲȓ ȖȚĮ ʌȣțȞȩĲȘĲĮ ȘȜİțĲȡȠȞȓȦȞ șĮ įİȓȤȞİȚ țĮĲĮȞȠµȒ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ 
(hydration pattern). ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.41 ȕȜȑʌȠȣµİ ȑȞĮ ĲȑĲȠȚȠ ȤȐȡĲȘ. ȉȠ ʌȜİȠȞȑțĲȘµȐ 

ĲȠȣ İȓȞĮȚ ȩĲȚ įİȓȤȞİȚ ĲȩıȠ ĲȘȞ ʌȠȡİȓĮ ʌȠȣ ĮțȠȜȠȪșȘıĮȞ ĲĮ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ, ȩıȠ țĮȚ ĲȠ 
ȤȡȩȞȠ ʌȠȣ ʌĮȡȑµİȚȞĮȞ ıĲȘ țȐșİ șȑıȘ. Ǿ ĮȡȤȚțȒ șȑıȘ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ ȒĲĮȞ, ȑȞĮ 

µİĲĮȟȪ ĲȦȞ İʌȚʌȑįȦȞ L4 țĮȚ L3 țĮȚ įȪȠ µİĲĮȟȪ ĲȦȞ İʌȚʌȑįȦȞ L3 țĮȚ L2. ȉĮ įȪȠ 
ĮȣĲȐ µȩȡȚĮ ȞİȡȠȪ ĳİȪȖȠȣȞ ıȤİĲȚțȐ ȖȡȒȖȠȡĮ, İȞȫ ĲȠ ʌȡȫĲȠ ʌĮȡĮµȑȞİȚ µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ 
ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ. ȀĮĲȐ ĲȘȞ ȑȟȠįȩ ĲȠȣȢ ʌĮȡĮµȑȞȠȣȞ țĮȚ ĮȞȐµİıĮ ıĲĮ 

İʌȓʌİįĮ L2 țĮȚ L1 țĮȚ ȖȚĮ ȜȓȖȠ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȤȡȩȞȠ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ L1.  

 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.41 ȋȐȡĲȘȢ ĲȘȢ țĮĲĮȞȠµȒȢ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ ĲȘȢ țȠȚȜȩĲȘĲĮȢ țĮĲȐ ĲȘ 

įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.42 ʌĮȡĮĲȓșİȞĲĮȚ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ĲȠȣ trajectory ʌȠȣ įİȓȤȞȠȣȞ ĲȘȞ 
țȓȞȘıȘ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ țĮȚ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȚ ĲĮ frame 1-3400 (įȘȜĮįȒ µȑȤȡȚ 
1.36ns). ȉĮ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ İʌȚȜȑȤșȘțĮȞ țĮĲȐ ĲȡȩʌȠ ȫıĲİ ȞĮ ĮȞĮʌĮȡĮıĲĮșİȓ ȩıȠ ĲȠ 
įȣȞĮĲȩȞ țĮȜȪĲİȡĮ Ș țȓȞȘıȘ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ. ǻȓʌȜĮ ıĲȠ țȐșİ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ 
ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ƞ ĮțȡȚȕȒȢ ȤȡȩȞȠȢ ĲȠȣ (ıİ frame).  

 

 
 

 

ǼȚțȩȞĮ 4.42 ȈĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ  (Ƞ ȤȡȩȞȠȢ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ıİ frame) ĲȠȣ trajectory ȖȚĮ ĲȘȞ 
țȓȞȘıȘ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ ȞİȡȠȪ ĲȠȣ cavity. 
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4.2 ƣǎƽǌǖǔǈ ǑǒǐǔǐµǐǀǚǔǈǓ ǅǊµǆǒǐǞǓ [Ala2Leu2]8 
µǆ syn ǕǐǑǐǌǐǄǀǂ 

 
ǵʌȦȢ İȓįĮµİ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 3.4 ȖȚĮ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ (ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ) ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ 
[Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ıĮȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ, Ș įȠµȒ µȓĮȢ 
ʌĮȡĮȜȜĮȖȒȢ ĲȘȢ Rop, ĲȘȢ [Ala2-Ile2]6 (PDB entry 1F4N țĮȚ 1F4M). īȚĮ ĲȠ µȩȡȚȠ 
ĮȣĲȩ ȑȤȠȣȞ ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ ȠȚ ĮĲȠµȚțȑȢ ıȣȞĲİĲĮȖµȑȞİȢ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 1-60 ȖȚĮ ĲȠ A 

µȠȞȠµİȡȑȢ țĮȚ ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 2-57 ȖȚĮ ĲȠ Ǻ µȠȞȠµİȡȑȢ (ȕȜ. ȆȓȞĮțĮ 3.2). ǹȣĲȩ 
ıȘµĮȓȞİȚ ʌȦȢ ȣʌȐȡȤȠȣȞ İʌȚʌȜȑȠȞ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲĮ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ țĮȚ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ 

ȐțȡĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ĲĮ ȠʌȠȓĮ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ 

țĮȚ ȦȢ İț ĲȠȪĲȠȣ ıİ µȓĮ ıĲĮșİȡȒ įȠµȒ ĮȜȜȐ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ İțĲİșİȚµȑȞĮ ʌȡȠȢ ĲȠ įȚȐȜȣµĮ 

µİ ĲȘ µȠȡĳȒ șȘȜȚȐȢ (loop). ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ µʌȠȡİȓ ȞĮ İʌȘȡİȐıİȚ ıȘµĮȞĲȚțȐ ĲȘȞ 
ĮȟȚȠʌȚıĲȓĮ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ țĮĲȐ ĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮȣĲȠȪ. ȅ ȜȩȖȠȢ İȓȞĮȚ ʌȦȢ ıİ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ʌȠȣ ĲȠ µȩȡȚȠ 
įȚĮșȑĲİȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȣțȓȞȘĲİȢ ȠȣȡȑȢ, șĮ ĮȜȜȠȚȫȞȠȞĲĮȚ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ İȐȞ ȜȘĳșȠȪȞ 
țĮȚ ĮȣĲȑȢ ȣʌȩȥȘ țĮĲȐ ĲȠȣȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪȢ. Ǿ țȓȞȘıȘ ȩµȦȢ ĲȦȞ ȠȣȡȫȞ įİȞ ʌİȡȚȑȤİȚ 
țȐʌȠȚĮ ʌȜȘȡȠĳȠȡȓĮ ʌȠȣ ȞĮ µĮȢ İȞįȚĮĳȑȡİȚ. ǵĲĮȞ ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȣµİ µȓĮ 

µȑıȘ įȠµȒ ȖȚĮ ĲȠ µȩȡȚȠ Ƞ ıȣȞȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ıĲȚȢ ȠȣȡȑȢ șĮ ȠįȘȖȒıİȚ 
ıİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȩ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ. ǹȣĲȩ ȩµȦȢ ʌȠȣ İʌȚșȣµȠȪµİ İµİȓȢ İȓȞĮȚ ȞĮ 

ʌȡȠıİȖȖȓıȠȣµİ µȓĮ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ȕĮıȚȗȩµİȞȠȚ ıĲȠ ĲµȒµĮ ʌȠȣ ıȤȘµĮĲȓȗİȚ ĲȠ 
ıțİȜİĲȩ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ țĮȚ ȩȤȚ ıĲȠ ĲµȒµĮ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȣȤĮȓĮ țȓȞȘıȘ 

ıĲȠ įȚȐȜȣµĮ.  

 

ǼȚțȩȞĮ 4.43 Stereo ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ȣʌȑȡșİıȘȢ ĲȦȞ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȦȞ ĲȠȣ trajectory ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ țȐșİ 
500 frame. ǹȞĮʌĮȡȓıĲĮĲĮȚ µȩȞȠ Ƞ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ 

µʌȜİ ıİ țȩțțȚȞȠ ĮțȠȜȠȣșİȓ Įʌȩ ĲȠ ȃ-ĲİȜȚțȩ ʌȡȠȢ ĲȠ C-ĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ. 
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ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ İȟİĲĮıĲİȓ İȐȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲĮ ȐțȡĮ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȠȪȞ µȓĮ 

ĲȣȤĮȓĮ țĮȚ ȐĲĮțĲȘ țȓȞȘıȘ İȟİĲȐıĮµİ ĲȠ trajectory ʌȠȣ ĮțȠȜȠȪșȘıİ ĲȠ µȩȡȚȠ. ȈĲȘȞ 
ǼȚțȩȞĮ 4.43 ȕȜȑʌȠȣµİ ıİ ȣʌȑȡșİıȘ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ĲȠȣ trajectory. ǼȓȞĮȚ İµĳĮȞȑȢ ȩĲȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲĮ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ ĲȩıȠ ĲȠȣ İȞȩȢ ȩıȠ țĮȚ ĲȠȣ ȐȜȜȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ 
țȚȞȠȪȞĲĮȚ ıİ µİȖȐȜȠ ȕĮșµȩ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȣʌȩȜȠȚʌȠ µȩȡȚȠ ĮȜȜȐ țĮȚ µİ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲĮ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ. 

Ǿ țȓȞȘıȘ ĮȣĲȒ İȓȞĮȚ ʌȚȠ İµĳĮȞȒȢ İȐȞ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ ĲȘȞ țȓȞȘıȘ ʌȠȣ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ ȕȐıȘ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ eigenvector (ǼȚțȩȞĮ 4.44). ȅ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ 
ȑȖȚȞİ ȖȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ trajectory. Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µʌȜİ ıİ țȩțțȚȞȠ 
ĳĮȞİȡȫȞİȚ ĲȠ İȪȡȠȢ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ. Ǽįȫ ĳĮȓȞİĲĮȚ țĮșĮȡȐ Ș įȚĮĳȠȡȐ ıĲȠ İȪȡȠȢ ĲȘȢ 
țȓȞȘıȘȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ıĲĮ ȃ-ĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ.  

 
ǼȚțȩȞĮ 4.44 Stereo ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳİĲĮȚ Įʌȩ ĲȠ 
ʌȡȫĲȠ ȗİȪȖȠȢ eigenvalue – eigenvector ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. 

 

ǼȓȞĮȚ İȪȜȠȖȠ ȞĮ ȣʌȠșȑıİȚ țĮȞİȓȢ ȩĲȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲĮ ȠʌȠȓĮ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ µȘ 

ȜȘĳșȠȪȞ ȣʌȩȥȘ ıĲȠȣȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪȢ İȓȞĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲĮ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ ʌȠȣ 
ʌȡȠȘȖȠȪȞĲĮȚ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ İʌȚʌȑįȠȣ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ 
ʌȣȡȒȞĮ. ȃĮ ȣʌİȞșȣµȓıȠȣµİ ıĲȠ ıȘµİȓȠ ĮȣĲȩ, ȩĲȚ İʌİȚįȒ Ș įȚİȣșȑĲȘıȘ ĲȦȞ įȪȠ 
µȠȞȠµİȡȫȞ ıİ ĮȣĲȒ ĲȘ įȠµȒ İȓȞĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ, ĲȠ İʌȓʌİįȠ İįȫ ıȤȘµĮĲȓȗİĲĮȚ Įʌȩ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ 5ǹ, 5Ǻ, 56ǹ, 56Ǻ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 3.11). ǲȞĮȢ ʌȚȠ ĮȟȚȩʌȚıĲȠȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ 

įȠȪµİ ʌȠȚĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ʌȠȜȪ șĮ ȒĲĮȞ ȕȐıİȚ ĲȠȣ rmsd ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ ıİ 
ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ȐȜȜĮ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.45 ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ rmsd 

ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲȚȢ ĮʌȠıĲȐıİȚȢ ĲȦȞ CĮ (CĮ-CĮ distance map), ȩʌȠȣ ȩʌȦȢ 
ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțİ, ȠȚ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ  rmsd ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ Ȝİȣțȩ țĮȚ ȠȚ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ µİ 
µĮȪȡȠ. Ǿ µİȖĮȜȪĲİȡȘ ĲȚµȒ rmsd ʌȠȣ ȕȡȑșȘțİ ȒĲĮȞ 3.29 Å. ȀĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ, ĲĮ 

ĮțȡĮȓĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȣțȓȞȘĲĮ İȓȞĮȚ ĲĮ ʌȡȫĲĮ ʌȑȞĲİ ıĲȠ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȩ 

ȐțȡȠ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. 



 96

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.45 rmsd ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠȞ CĮ-CĮ distance map ȖȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 

µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. 
 

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.46 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.46 ʌĮȡĮĲȓșİȞĲĮȚ İȞįİȚțĲȚțȐ ĲȠ rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ țĮȚ µȑıȘ 

įȠµȒ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ıĲȠ ıȣȖțİțȡȚµȑȞȠ ıȪıĲȘµĮ. ǹȡȚıĲİȡȐ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ ȖȚĮ ȩȜĮ 

ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ İȞȫ įİȟȚȐ įİȞ ȜȒĳșȘțĮȞ ȣʌȩȥȘ ĲĮ ʌȑȞĲİ ʌȡȫĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ǺȜȑʌȠȣµİ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȐ ĲȘȞ İʌȓįȡĮıȘ ʌȠȣ ȑȤİȚ Ƞ 
ıȣȞȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ĲȦȞ İȣțȓȞȘĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ. ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȜȠȚʌȩȞ ȞĮ įȚĮıĳĮȜȓıȠȣµİ 
țĮĲȐ ĲȠ įȣȞĮĲȩȞ, ĲȘȞ ĮȟȚȠʌȚıĲȓĮ ĲȦȞ ĮȞĮȜȪıİȦȞ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ įİȞ 
ıȣµʌİȡȚȜȒĳșȘțĮȞ ıĲȠȣȢ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪȢ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȠȞĲĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ (ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ įİȞ ĮĳĮȚȡȑșȘțĮȞ Įʌȩ ĲȠ µȩȡȚȠ, ĮʌȜȐ įİȞ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȚ ȣʌȩȥȘ).  

 

4.2.1 Rmsd ǂǑǝ Ǖǈǎ ǂǒǘǊǋƿ ǅǐµƿ 

 
ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.47 ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ĲȠ rmsd ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ µȩȞȠ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ 
ıțİȜİĲȠȪ (backbone) ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. Ǽįȫ ĲȠ ıȪıĲȘµĮ ĮȡȖİȓ ȜȓȖȠ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȞĮ 

ıĲĮșİȡȠʌȠȚȘșİȓ țĮȚ µİĲȐ ĲȘȞ ʌȐȡȠįȠ ĲȘȢ ĳȐıȘȢ ĲȠȣ heating İµĳĮȞȓȗİĲĮȚ ȑȞĮ 

ıțĮȜȠʌȐĲȚ. ǹțȠȜȠȪșȦȢ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.5 Å ȖȚĮ ĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȠ µȑȡȠȢ ĲȠȣ 
ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ʌİȡȓʌȠȣ Įʌȩ ĲĮ 2.5ns µȑȤȡȚ țĮȚ ĲĮ 8ns). ȈĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ 

İµĳĮȞȓȗİĲĮȚ țĮȚ ȑȞĮ įİȪĲİȡȠ ıțĮȜȠʌȐĲȚ µİĲȐ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĲȠ rmsd țȣµĮȓȞİĲĮȚ µİĲĮȟȪ 1.6 

Å țĮȚ 1.7 Å. ǼȓȞĮȚ ʌȚșĮȞȩ țĮȚ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȠ µȩȡȚȠ ȞĮ ȣȚȠșİĲİȓ 
ʌİȡȚııȩĲİȡİȢ Įʌȩ µȓĮ țȪȡȚİȢ įȠµȑȢ, țȐĲȚ ĲȠ ȠʌȠȓȠ șĮ İȟİĲĮıĲİȓ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ. 

ȍıĲȩıȠ, İįȫ ȠȚ ĮȜȜĮȖȑȢ ʌȠȣ ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ İȓȞĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡİȢ ĮȜȜȐ ȜȚȖȩĲİȡȠ 
İȣįȚȐțȡȚĲİȢ, țȐĲȚ ʌȠȣ µʌȠȡİȓ ȞĮ ıȘµĮȓȞİȚ µȓĮ ʌȚȠ ıĲĮįȚĮțȒ µİĲȐȕĮıȘ. 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.47 
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ǼȚțȩȞĮ 4.48 

 

ȅȚ ĮȜȜĮȖȑȢ ıĲȘ įȠµȒ İįȫ ȠĳİȓȜȠȞĲĮȚ ıİ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ıİ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ 

ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ, ȩʌȦȢ ʌȡȠțȪʌĲİȚ Įʌȩ ĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.48. ȉȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ 

ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ µȚțȡȩĲİȡȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ȩȜȘȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ıİ 
ĮȞĲȓșİıȘ µİ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ĮıĲĮșȑȢ, µİ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ 
įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ, Ș ĲȚµȒ rmsd ĲȠȣ ȠʌȠȓȠȣ İȓȞĮȚ ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.6-1.7 Å. ȉȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ ȑȤİȚ 
ȖİȞȚțȐ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ rmsd. ȈĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȠ µȑȡȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ țȣµĮȓȞİĲĮȚ 
ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.2-1.3 Å țĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ (ȖȪȡȦ ıĲĮ 8ns – 9ns) ĮȣȟȐȞİĲĮȚ ıĲĮ 1.4 Å. 

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.49 
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ǵıȦȞ ĮĳȠȡȐ ĲȠ rmsd ĲȦȞ ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ (ȤȦȡȓȢ ȞĮ ȜȘĳșȠȪȞ ȣʌȩȥȘ ĲĮ 

ȐĲȠµĮ ȣįȡȠȖȩȞȠȣ) ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ 
ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ, ȕȜȑʌȠȣµİ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.49 ȩĲȚ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ 
įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ, ȖİȖȠȞȩȢ ʌȠȣ įİȞ ıȣȞįȡȐµİȚ µİ ȚįȚĮȓĲİȡȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ. 

ȈĲȘȞ ĮȡȤȒ ĳĲȐȞİȚ µȑȤȡȚ țĮȚ ĲĮ 2.5 Å, ĮȜȜȐ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ (µİĲȐ ĲȠ ȓįȚȠ ıțĮȜȠʌȐĲȚ ıĲĮ 

2ns ʌİȡȓʌȠȣ) țĮĲİȕĮȓȞİȚ ıĲĮ 1.7-1.8 Å, İȞȫ įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ țĮȚ ĲȠ ıțĮȜȠʌȐĲȚ ıĲĮ 8ns – 

9ns.  

ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȠȣ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ µİµȠȞȦµȑȞĮ İʌȓıȘȢ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ 
įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ǼȚțȩȞĮ 4.50). ȉȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ 

İȟĮțȠȜȠȣșİȓ ȞĮ İȓȞĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ĮıĲĮșȑȢ țĮȚ ȩıȦȞ ĮĳȠȡȐ ĲȘ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȦȞ 
ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ. ǼȞȫ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲȚµȑȢ rmsd 

ȖȪȡȦ ıĲĮ 1.6 Å, ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲȚµȑȢ rmsd ȖȪȡȦ 

ıĲĮ 2 Å.  

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.50 

 
4.2.2 Rmsd ǂǑǝ Ǖǈ µƾǔǈ ǅǐµƿ 

 
ȂİĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ µȓĮȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ, ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȣµİ ĲȠ rmsd ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗİȚ Ș 

įȠµȒ ıİ țȐșİ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ (frame) ĲȠȣ trajectory Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 

4.51 ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ țĮȚ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȠ rmsd İµĳĮȞȓȗİȚ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ 
įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ. ȍıĲȩıȠ įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ ıİ ĮȡțİĲȐ ȤĮµȘȜȑȢ ĲȚµȑȢ (0.6Å -0.7Å). ȅ 
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ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ µȩȞȠ ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ, ıİ ıȤȑıȘ µİ 
ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ. ȅȚ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ıĲĮ 2ns țĮȚ 8ns – 9ns ıȣȞİȤȓȗȠȣȞ ȞĮ 

įȚĮĳĮȓȞȠȞĲĮȚ. 
  

 
ǼȚțȩȞĮ 4.51 

 

īȚĮ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȠȣ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ µİµȠȞȦµȑȞĮ, ȕȜȑʌȠȣµİ ıĲȘȞ 
ǼȚțȩȞĮ 4.52 ʌȦȢ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ (ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ țĮĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ µȩȞȠ 
ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ) İȓȞĮȚ ıȤİĲȚțȐ ıĲĮșİȡȩ, µİ rmsd Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ (ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ) 
ȜȓȖȠ µȚțȡȩĲİȡȘ Įʌȩ ĲȘȞ ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ, ıĲĮ 0.6 Å. Ǿ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ țȐșİ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțİ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ µȩȞȠ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ ıțİȜİĲȠȪ. 

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.52 
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ȉȠ rmsd ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ (ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ țĮĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ µȩȞȠ 
ĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ) Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ țȣµĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ȓįȚĮ ĲȚµȒ µİ ĮȣĲȒȞ ĲȠȣ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ (ǼȚțȩȞĮ 4.53). ǲĲıȚ, ıİ ȖİȞȚțȑȢ ȖȡĮµµȑȢ ĲȠ µȩȡȚȠ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ țȐʌȠȚĮ 

ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ, ȩʌȦȢ ʌȡȠțȪʌĲİȚ Įʌȩ ĲȚȢ ȤĮµȘȜȑȢ ĲȚµȑȢ rmsd Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ. 

ǼµĳĮȞȓȗİȚ ȩµȦȢ µȚțȡȑȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ıİ ȩȜȘ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ.  

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.53 

 
4.2.3 Rmsf 

 

ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.54 ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮĲĮȚ ĲȠ rmsf ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗİȚ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
ȂİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮțȪµĮȞıȘ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ ıĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȠ 
ĮµȚȞȠĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ [(1-4, (ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ µİ ĲȠ įȚµİȡȑȢ µİ ĲȘȞ ȐȜȜȘ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

ĲĮ ʌȡȫĲĮ ĲȡȓĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ įİȞ ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ıĲȘȞ İȚțȩȞĮ ȖȚĮĲȓ Ș ĲȚµȒ ĲȠȣ rmsf ȟİʌİȡȞȐ ĲĮ 

3 Å)], ıĲȘ ıĲȡȠĳȒ (27-31) țĮȚ ıĲȠ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ (56-60). īȚĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ, 

ȣȥȘȜȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ ȓįȚİȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ ĮȜȜȐ µİ ȜȓȖȠ 

µȚțȡȩĲİȡȠ İȪȡȠȢ. ǻȘȜĮįȒ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 2-3 ıĲȠ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ, 28-30 ıĲȘ 

ıĲȡȠĳȒ țĮȚ 56-57 ıĲȠ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ. ǵʌȦȢ ȑȤİȚ ʌȡȠĮȞĮĳİȡșİȓ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ĮȣĲȐ İȓȞĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ İȣțȓȞȘĲĮ țĮȚ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȠȪȞ ĲȣȤĮȓĮ țȓȞȘıȘ, țĮĲȐ ıȣȞȑʌİȚĮ 

ĮȞĮµȑȞİĲĮȚ ȞĮ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ µİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮțȪµĮȞıȘ Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ șȑıȘ ĲȠȣȢ (ĲȘ șȑıȘ 

ĲȠȣȢ ıĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ). 
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ǼȚțȩȞĮ 4.54 

 

4.2.4 ƧǏƾǌǊǏǈ Ǖǐǖ Radius of Gyration (RG) 

 

ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.55 ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ Ș İȟȑȜȚȟȘ ĲȠȣ RG ĲȘȢ  [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. ȆĮȡĮĲȘȡȠȪµİ ȩĲȚ țȣµĮȓȞİĲĮȚ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȦȞ 
14.1 Å -14.2 Å țĮȚ įİȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ 
įİȓȤȞİȚ ʌȦȢ ĲȠ µȩȡȚȠ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıȣµʌĮȖȑȢ. Ǿ ĮȡȤȚțȒ ĲȚµȒ ĲȠȣ RG, ʌȠȣ İȓȞĮȚ ĮȣĲȒ 

ĲȘȢ țȡȣıĲĮȜȜȚțȒȢ įȠµȒȢ, İȓȞĮȚ 14.55 Å. 
  

 
ǼȚțȩȞĮ 4.55 



 103

ȅȚ ĮʌȩĲȠµİȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ʌȠȣ İȓȤĮȞ ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ ıĲĮ 2ns țĮȚ 8ns – 9ns įİȞ İȓȞĮȚ 
ĲȩıȠ İȣįȚȐțȡȚĲİȢ İįȫ. ǹȣĲȩ µʌȠȡİȓ ȞĮ ıȘµĮȓȞİȚ ȩĲȚ Ș ĮȜȜĮȖȒ ıĲȠ µȩȡȚȠ ȓıȦȢ ȞĮ µȘȞ 
ȠįȘȖİȓ ıİ ıȘµĮȞĲȚțȒ µİĲĮȕȠȜȒ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ. ȂİȜȑĲȘ ĲȦȞ țȪȡȚȦȞ įȚĮµȠȡĳȫıİȦȞ 
ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory (cluster analysis), șĮ 

ĮʌȠıĮĳȘȞȓıİȚ ĲȘ ĳȪıȘ ĲȦȞ ĮȜȜĮȖȫȞ ʌȠȣ ȜĮµȕȐȞȠȣȞ ȤȫȡĮ.  

 
4.2.5 ƸƽǒǕǈǓ ǕǈǓ µƾǔǈǓ ǂǑǝǔǕǂǔǈǓ µǆǕǂǏǞ Cǂ ǂǕǝµǚǎ 
ǋǂǊ ǂǎǕǀǔǕǐǊǘǐ rmsd  

 

ȈĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ İȓįĮµİ ʌȦȢ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ĳĲȚȐȟȠȣµİ ȑȞĮ ʌȓȞĮțĮ Ƞ ȠʌȠȓȠȢ 
ȞĮ ʌİȡȚȑȤİȚ ĲȚȢ µȑıİȢ ĮʌȠıĲȐıİȚȢ µİĲĮȟȪ ȩȜȦȞ ĲȦȞ CĮ ĮĲȩµȦȞ. ȂȓĮ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ 

İȞȩȢ ĲȑĲȠȚȠȣ ʌȓȞĮțĮ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.56. ǵʌȦȢ İȓįĮµİ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.5, Ș 

ʌȐȞȦ ȠȡȚȗȩȞĲȚĮ ȖȡĮµµȒ țĮȚ Ș ĮȡȚıĲİȡȒ țȐșİĲȘ ıĲȒȜȘ, ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲĮ CĮ ȐĲȠµĮ 

ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȠȣ ǹ țĮȚ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ țĮȚ Ș įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ 
ıİ Ȝİȣțȩ ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ ĲȘȢ ĮʌȩıĲĮıȘȢ µİĲĮȟȪ CĮ ĮĲȩµȦȞ, µİ ĲȚȢ 
µȚțȡȩĲİȡİȢ ȞĮ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ µĮȪȡȠ țĮȚ ĲȚȢ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ µİ Ȝİȣțȩ. Ǿ µȑȖȚıĲȘ 

ĮʌȩıĲĮıȘ µİĲĮȟȪ CĮ ĮĲȩµȦȞ ȕȡȑșȘțİ ȞĮ İȓȞĮȚ 45.8 Å țĮȚ ȩʌȦȢ ĮȞĮµȑȞİĲĮȚ ĲȘȞ 
ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ İȞȩȢ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȐȜȜȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ țĮȚ ĲĮ C-ĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ İȞȩȢ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȐȜȜȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ. ȂȚțȡȑȢ ĮʌȠıĲȐıİȚȢ ȑȤȠȣȞ ȕȡİșİȓ µİĲĮȟȪ İȓĲİ ĮĲȩµȦȞ ʌȠȣ ĮȞȒțȠȣȞ ıĲȘȞ 
ȓįȚĮ ȑȜȚțĮ, İȓĲİ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȓįȚȠ ʌİȡȓʌȠȣ İʌȓʌİįȠ ıİ ĮʌȑȞĮȞĲȚ ȑȜȚțİȢ.  

 

              
ǼȚțȩȞĮ 4.56 CĮ-CĮ distance map ǼȚțȩȞĮ 4.57 rmsd ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠȞ CĮ-CĮ 

distance map 
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 ȂİȖĮȜȪĲİȡȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ 
ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.57. ȈĲȘȞ İȚțȩȞĮ ĮȣĲȒ ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ rmsd 

ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ İȚțȩȞĮ. ǿıȤȪȠȣȞ ȩıĮ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ µİ ĲȘ 

įȚĮĳȠȡȐ ȩĲȚ Ƞ ȤȡȦµĮĲȚțȩȢ țȫįȚțĮȢ İȓȞĮȚ ĮȞİıĲȡĮµµȑȞȠȢ, įȘȜĮįȒ ȠȚ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ  
rmsd ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ Ȝİȣțȩ țĮȚ ȠȚ µİȖĮȜȪĲİȡİȢ µİ µĮȪȡȠ. Ǿ µİȖĮȜȪĲİȡȘ ĲȚµȒ rmsd ʌȠȣ 
ȕȡȑșȘțİ ȒĲĮȞ 2.27 Å. ȈĲȘȞ İȚțȩȞĮ ĮȣĲȒ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȚĮțȡȓȞȠȣµİ ʌȠȚĮ ĲµȒµĮĲĮ ĲȘȢ 
ʌȡȦĲİǸȞȘȢ İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȣțȓȞȘĲĮ. (ȃĮ ıȘµİȚȦșİȓ ȩĲȚ Ș ĮȡȓșµȘıȘ ȟİțȚȞȐ Įʌȩ ĲȠ 
țĮĲȐȜȠȚʌȠ 6, țĮșȫȢ ĲĮ ʌȑȞĲİ ʌȡȫĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ įİȞ ȜȒĳșȘțĮȞ ȣʌȩȥȘ, ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ʌȠȣ 
ĮȞĮȜȪșȘțĮȞ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȘȢ İȞȩĲȘĲĮȢ). ȉĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 57-60 ıĲȠ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ 
A µȠȞȠµİȡȠȪȢ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ʌȠȜȪ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȩȜȠ ĲȠ ȣʌȩȜȠȚʌȠ µȠȞȠµİȡȑȢ. ȉĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ, ĮȜȜȐ 

ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ µȓĮ įȠµȒ șȘȜȚȐȢ țĮȚ İȓȞĮȚ İțĲİșİȚµȑȞĮ ʌȡȠȢ ĲȠ įȚȐȜȣµĮ. ǼȓȞĮȚ ȜȠȚʌȩȞ 
ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ȞĮ ȑȤȠȣȞ ĮȣȟȘµȑȞȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ. ǼʌȓıȘȢ µİȖȐȜȠ rmsd İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲĮ 

CĮ ȐĲȠµĮ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ B µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ 

ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ ǹ µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȃĮ ȣʌİȞșȣµȓıȠȣµİ ıĲȠ ıȘµİȓȠ ĮȣĲȩ, ȩĲȚ 
ıĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ ıĲȡȠĳȑȢ ĲȦȞ įȪȠ µȠȞȠµİȡȫȞ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ 
ĮʌȑȞĮȞĲȚ țĮȚ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ İʌȚʌȑįȠȣ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 3.10 

țĮȚ ǼȚțȩȞĮ 3.11). ȂİȖȐȜȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȣȞ țĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 6-7 ĲȠȣ ǹ 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȩȜȠ ĲȠ Ǻ µȠȞȠµİȡȑȢ țĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 6-7 ĲȠȣ Ǻ 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ȩȜȠ ĲȠ ǹ µȠȞȠµİȡȑȢ. ȅ ȜȩȖȠȢ İȓȞĮȚ ȩĲȚ ĲȠ ȩȖįȠȠ İʌȓʌİįȠ, 

ʌȠȣ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ Įʌȩ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 5ǹ, 5Ǻ, 56ǹ, 56Ǻ, įİȞ İȓȞĮȚ ıĲĮșİȡȩ țĮȚ ıȣȞİʌȫȢ 
ĲĮ ȖİȚĲȠȞȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ șĮ įİȓȤȞȠȣȞ İʌȓıȘȢ ĮȣȟȘµȑȞȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ (ĮĳȠȪ İȓȞĮȚ 
ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȐ ıȣȞįİįİµȑȞĮ). ǺȜȑʌȠȣµİ ȜȠȚʌȩȞ ʌȦȢ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ĲȠ ʌȡȫĲȠ 
țĮȚ ȩȖįȠȠ İʌȓʌİįȠ ʌȠȣ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ Įʌȩ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ țĮȚ ĲȦȞ ȠȣȡȫȞ 
ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ, įİȞ İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ ıĲĮșİȡȐ. ȉȑȜȠȢ, µİȖȐȜȠ rmsd ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ĲȠ 
țĮĲȐȜȠȚʌȠ 57 ĲȠȣ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ǹ µȠȞȠµİȡȑȢ, ĲȠ ȠʌȠȓȠ ȣʌȠįİȚțȞȪİȚ 
ȩĲȚ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ ĮȣĲȩ įİȞ ȜĮµȕȐȞİȚ µȑȡȠȢ ıİ țȐʌȠȚĮ ıĲĮșİȡȒ ĮȜȜȘȜİʌȓįȡĮıȘ.  
 

 

 

 

4.2.6 Rmsd µǆǕǂǏǞ Ǖǚǎ ǅǐµǟǎ Ǖǐǖ ǕǒǐǘǊǂǋǐǞ 

 

Ȃİ ĲȠ rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
țĮȚ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ. ȍıĲȩıȠ, ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȠ rmsd ĮȞȐµİıĮ ıİ țȐșİ 
ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ (frame) ĲȠȣ trajectory µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ʌȚȠ ȟİțȐșĮȡȘ İȚțȩȞĮ. 

ȂȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ İȞȩȢ ĲȑĲȠȚȠȣ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.58. ȈĲȠȞ 
ȠȡȚȗȩȞĲȚȠ țĮȚ țȐșİĲȠ ȐȟȠȞĮ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ĲĮ frame (ıȣȞȠȜȚțȐ 2.573x2.573 = 

6.620.329, µĮȗȓ µİ ĲȘ ĳȐıȘ ĲȠȣ heating, țĮșȫȢ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ µİ ȕȒµĮ 10). 

ǵʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȠ ȑȞșİĲȠ įİȟȚȐ, Ș įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ ıİ țȓĲȡȚȞȠ 
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ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ ıĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȠȣ rmsd. Ǿ µȑȖȚıĲȘ ĲȚµȒ ȕȡȑșȘțİ ȞĮ İȓȞĮȚ 3 Å. 

ǹʌȩ ĲĮ ȤȡȫµĮĲĮ ĲȘȢ İȚțȩȞĮȢ ıȣȞİʌȐȖİĲĮȚ ȩĲȚ Ș µİȖȐȜȘ ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ rmsd 

ȕȡȑșȘțĮȞ µİĲĮȟȪ 1 țĮȚ 2 Å. ȅȚ ĲȚµȑȢ ĮȣĲȑȢ ıİ ȖİȞȚțȑȢ ȖȡĮµµȑȢ ıȣµĳȦȞȠȪȞ µİ ĲĮ 

ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.47. 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.58 frame-to-frame rmsd. ȅȚ µȠȞȐįİȢ ıĲȠȣȢ ȐȟȠȞİȢ İȓȞĮȚ ıİ frame, µİ ĲȚȢ ĲȚµȑȢ ȞĮ 

İȓȞĮȚ µȓĮ ĲȐȟȘ µİȖȑșȠȣȢ µȚțȡȩĲİȡİȢ (İʌİȚįȒ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ µİ ȕȒµĮ 10). 
 

ȂȓĮ ʌȚȠ ʌȡȠıİțĲȚțȒ ʌĮȡĮĲȒȡȘıȘ µĮȢ İʌȚĲȡȑʌİȚ ȞĮ įȚĮțȡȓȞȠȣµİ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ 

ȠµȐįȦȞ įȠµȫȞ (clusters). ȉĮ clusters ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ıĮȞ ĲİĲȡȐȖȦȞĮ įȚĮĳȠȡİĲȚțȠȪ 
ȤȡȫµĮĲȠȢ ʌȠȣ ĲȠ µȑȖİșȠȢ ĲȠȣȢ ĮȞĲȚțĮĲȠʌĲȡȓȗİȚ ĲȠȞ ĮȡȚșµȩ ĲȦȞ frame ıĲĮ ȠʌȠȓĮ 

ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ Ș ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ įȠµȒ. ȈĲĮ ʌȡȫĲĮ 4000 (400x10) ʌİȡȓʌȠȣ frame 

(įȘȜĮįȒ ʌİȡȓʌȠȣ µȑȤȡȚ ĲĮ 1.6ns) ĲȠ µȩȡȚȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȣµʌİȡȚĳȑȡİĲĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ 

țĮȚ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ıȤİĲȚțȐ ȤĮµȘȜȒ ĲȚµȒ rmsd (ȖȪȡȦ ıĲĮ 1 - 1.5 Å) ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ 

ȣʌȩȜȠȚʌĮ. ǼȓȞĮȚ İµĳĮȞȑȢ ȑȞĮ µİȖȐȜȠ cluster ʌȠȣ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲĮ frame 4000 

(400x10) – 17000 (1700x10) (įȘȜĮįȒ ʌİȡȓʌȠȣ 1.6ns – 6.8ns) ĲȠ ȠʌȠȓȠ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ 
ıȤİĲȚțȐ ȤĮµȘȜȑȢ ĲȚµȑȢ rmsd (1 – 1.5 Å). ǹțȠȜȠȪșȦȢ, ȠȚ ĲȚµȑȢ rmsd ĮȣȟȐȞȠȣȞ țĮȚ 
țȣµĮȓȞȠȞĲĮȚ ȖȪȡȦ ıĲĮ 2 – 2.5 Å, µȑȤȡȚ țĮȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ ĲȠȣ trajectory. ǲȞĮ ĮțȩµĮ 

cluster, µȚțȡȩĲİȡȠ ĮȣĲȒ ĲȘ ĳȠȡȐ, ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ țĮĲȐ ʌȡȠıȑȖȖȚıȘ ĲĮ frame 17000 

(1700x10) – 23000 (2300x10) (įȘȜĮįȒ ʌİȡȓʌȠȣ 6.8ns – 9.2ns). ȉȑȜȠȢ, ĲĮ frame 

24000 (2400x10) -25730 (2573x10) (įȘȜĮįȒ ʌİȡȓʌȠȣ 9.6ns – 10.3ns), ĳĮȓȞİĲĮȚ 
İʌȓıȘȢ ȞĮ ĮȞȒțȠȣȞ ıİ µȓĮ ȠµȐįĮ µİ ȤĮµȘȜȩĲİȡȘ ĲȚµȒ rmsd. ǺȜȑʌȠȣµİ ȜȠȚʌȩȞ ʌȦȢ ĲĮ 

įİįȠµȑȞĮ ıȣȞİȤȓȗȠȣȞ ȞĮ ȣʌȠıĲȘȡȓȗȠȣȞ ĲȘȞ ȪʌĮȡȟȘ İȣįȚȐțȡȚĲȦȞ ĮȜȜĮȖȫȞ, ȠȚ ȠʌȠȓİȢ 
ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.47 ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ıĮȞ ĮʌȩĲȠµİȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ (ıțĮȜȠʌȐĲȚĮ). Ȉİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ 
ʌİȡȓʌĲȦıȘ ȩµȦȢ İȓµĮıĲİ ıİ șȑıȘ ȞĮ ȟȑȡȠȣµİ µİ ĮțȡȓȕİȚĮ ʌȩĲİ ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ ĮȜȜĮȖȑȢ 
ıĲȠ µȩȡȚȠ. 
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4.2.7 Variance-Covariance ǋǂǊ cross-correlation 

 

Ǿ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȠȣ cross-correlation ʌȓȞĮțĮ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲİȚ Įʌȩ ĲȠȞ variance-

covariance, ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.59. ȈĲȠȞ ȠȡȚȗȩȞĲȚȠ țĮȚ țȐșİĲȠ ȐȟȠȞĮ 

ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȡȤȚțȐ ĲȠȣ ǹ µȠȞȠµİȡȠȪȢ (6-60) țĮȚ ıĲȘȞ ıȣȞȑȤİȚĮ ĲȠȣ Ǻ 

(6-57). ȈĲȠ ȑȞșİĲȠ įİȟȚȐ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ș įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ ıİ 
țȓĲȡȚȞȠ. Ǿ ıȣıȤȑĲȚıȘ ʌĮȓȡȞİȚ ĲȚµȑȢ Įʌȩ -1 (ĮȡȞȘĲȚțȒ ıȣıȤȑĲȚıȘ) ȑȦȢ +1 (șİĲȚțȒ 

ıȣıȤȑĲȚıȘ). Ȃİ țȩțțȚȞȠ ıȘµİȚȫȞȠȞĲĮȚ ȠȚ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ įİȞ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ıȣıȤȑĲȚıȘ 

(ĲȚµȒ 0).  

 
ǼȚțȩȞĮ 4.59 variance-covariance and cross-correlation 

 

Ǿ įȚĮȖȫȞȚȠȢ ȖȡĮµµȒ ĮȞĲȚıĲȠȚȤİȓ ıĲȠ ȓįȚȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ (ȦȢ İț ĲȠȪĲȠȣ șĮ ȑȤİȚ ʌȜȒȡȘ 

ıȣıȤȑĲȚıȘ µİ ĲȠȞ İĮȣĲȩ ĲȠȣ țĮȚ ȖȚĮ ĮȣĲȩ ĲȠ ȜȩȖȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ µİ ȑȞĲȠȞȠ țȓĲȡȚȞȠ ȤȡȫµĮ). 

ȉȠ ʌȐȤȠȢ ĲȘȢ ȖȡĮµµȒȢ ȩµȦȢ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ Įʌȩ ȑȞĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ. ǹȣĲȩ 
ȣʌȠįİȚțȞȪİȚ ȩĲȚ țĮȚ ĲĮ ȖİȚĲȠȞȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ țȚȞȠȪȞĲĮȚ µĮȗȓ, țȐĲȚ ʌȠȣ İȓȞĮȚ 
ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ĮĳȠȪ İȓȞĮȚ ȠµȠȚȠʌȠȜȚțȐ ıȣȞįİįİµȑȞĮ. ȂȐȜȚıĲĮ ıİ ȠȡȚıµȑȞİȢ 
ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ȩʌȦȢ, ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ʌȡȫĲȘȢ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ ǹ µȠȞȠµİȡȠȪȢ țĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ʌȡȫĲȘȢ țĮȚ įİȪĲİȡȘȢ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ, ĲȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ İȓȞĮȚ 
ʌȠȜȪ ȚıȤȣȡȩ. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ıȘµĮȓȞİȚ ȩĲȚ ȠȚ ȑȜȚțİȢ ĮȣĲȑȢ µȐȜȜȠȞ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ıĮȞ 
ıȣµʌĮȖȒ ıȫµĮĲĮ, įȘȜĮįȒ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ĮȞȒțȠȣȞ ıİ ĮȣĲȑȢ țȚȞȠȪȞĲĮȚ µİ ĲȠȞ ȓįȚȠ 
ĲȡȩʌȠ. ȅ ȚıȤȣȡȚıµȩȢ ĮȣĲȩȢ İʌȚȕİȕĮȚȫȞİĲĮȚ țĮȚ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ įȚĮȖȫȞȚİȢ ȖȡĮµµȑȢ 
ʌȠȣ İȓȞĮȚ țȐșİĲİȢ ıĲȘ țİȞĲȡȚțȒ țȓĲȡȚȞȘ įȚĮȖȫȞȚȠ. ǹȣĲȑȢ ȠȚ įȚĮȖȫȞȚİȢ ȖȡĮµµȑȢ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞȠȣȞ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ İȞȩȢ İʌȚʌȑįȠȣ ( ȖȚĮ ĲȘȞ 
syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȤȘµĮĲȓȗȠȣȞ ĲĮ İʌȓʌİįĮ ıİ ĮȣĲȒȞ ȕȜ. ǼȚțȩȞİȢ 
3.10 țĮȚ 3.11) țĮȚ İʌȠµȑȞȦȢ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ İȟĮȚĲȓĮȢ ĲȦȞ ȣįȡȩĳȠȕȦȞ 
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ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ ʌȠȣ ĮȞĮʌĲȪııȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıȐ ĲȠȣȢ țĮȚ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ıĲȘȞ 
ıĲĮșİȡȠʌȠȓȘıȘ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ. ȀȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ įİȞ ıȤİĲȓȗȠȞĲĮȚ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ İµĳĮȞȓȗȠȞĲĮȚ 
ĮȞȐµİıĮ ıİ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ĮȞȒțȠȣȞ ıİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ȑȜȚțİȢ țĮȚ įİȞ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ ıĲȠ 
ȓįȚȠ İʌȓʌİįȠ (ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ µİ µȦȕ įȚĮȖȫȞȚİȢ ȖȡĮµµȑȢ ʌȠȣ İȓȞĮȚ țȐșİĲİȢ ıĲȘ țİȞĲȡȚțȒ 

țȓĲȡȚȞȘ įȚĮȖȫȞȚȠ țĮȚ ʌĮȡİµȕȐȜȜȠȞĲĮȚ ıĲȚȢ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ įȚĮȖȫȞȚȠȣȢ ʌȠȣ 
ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ). ȉȑȜȠȢ, țȐĲȚ ʌȠȣ ʌȡȠȟİȞİȓ ȚįȚĮȓĲİȡȘ İȞĲȪʌȦıȘ İȓȞĮȚ Ș ȑȞĲȠȞĮ 

ĮȡȞȘĲȚțȒ ıȣıȤȑĲȚıȘ ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ıĲȘ țȓȞȘıȒ ĲȠȣȢ Ș ʌȡȫĲȘ µİ ĲȘ įİȪĲİȡȘ ȑȜȚțĮ 

ĲȠȣ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ (ȑȞĲȠȞĮ ıțȠȣȡȩȤȡȦµȘ įȚĮȖȫȞȚȠȢ ʌȐȞȦ įİȟȚȐ). 

 
4.2.8 Eigenvalues ǋǂǊ Eigenvectors 
 
ǵʌȦȢ İȓįĮµİ țĮȚ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.8, ʌȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ įȠȪµİ ĲȚȢ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȑȢ 
țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȩ µĮȢ, șĮ ʌȡȑʌİȚ, ĮȡȤȚțȐ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ İȐȞ 
ȣʌȐȡȤİȚ sufficient sampling ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȚȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ (fluctuations) ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ 
ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors, ȠȚ ȠʌȠȓȠȚ, ȩʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.60 șĮ 

ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪȠȣȞ ĲȘȞ ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ ĲȦȞ țȪȡȚȦȞ țȚȞȒıİȦȞ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.60 ǻȚĮȖȡĮµµĮĲȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȦȞ eigenvalues.ȈĲȠ ȑȞșİĲȠ įİȟȚȐ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıİ 
µİȖȑșȣȞıȘ ĲȠ ĲµȒµĮ ĲȠȣ ȖȡĮĳȒµĮĲȠȢ ʌȠȣ ʌİȡȚțȜİȓİĲĮȚ µİ ĲȠ įȚĮțİțȠµµȑȞȠ țȠȣĲȓ. ȅȚ 
ʌȡȫĲȠȚ 10 eigenvectors µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ İȟȘȖȒıȠȣȞ ıȤİįȩȞ ʌȜȒȡȦȢ ĲȘ țȓȞȘıȘ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ. 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.61 ʌĮȡĮĲȓșİĲĮȚ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȘȢ ʌȡȠȕȠȜȒȢ ĲȦȞ 
įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors. ǵʌȦȢ İȓįĮµİ ıĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ 

İȞȩĲȘĲĮ ȖȚĮ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ sufficient sampling țȐʌȠȚȦȞ țȚȞȒıİȦȞ, șĮ ʌȡȑʌİȚ ıİ țȐșİ 
ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȞĮ ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ țĮȞȠȞȚțȒ țĮĲĮȞȠµȒ.  

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.61  ȆȐȞȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ıĲȘ 

µȓĮ įȚȐıĲĮıȘ. 

ȂİıĮȓĮ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ įȪȠ 
eigenvectors (įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ). 
ȀȐĲȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ 
eigenvectors (ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ). 



 109

ǺȜȑʌȠȣµİ ȜȠȚʌȩȞ, ʌȦȢ sufficient sampling įİȞ ȑȤİȚ İʌȚĲİȣȤșİȓ ȖȚĮ ĲȠȞ ʌȡȫĲȠ 
eigenvector, țĮȚ İȓȞĮȚ İȣįȚȐțȡȚĲȘ Ș įȘµȚȠȣȡȖȓĮ įȪȠ cluster, İț ĲȦȞ ȠʌȠȓȦȞ ĲȠ ȑȞĮ 

ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ĮʌȠĲİȜİȓĲĮȚ Įʌȩ ʌȠȜȪ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ĮȡȚșµȩ ıȘµİȓȦȞ. ǹȣĲȩ ĮʌȠĲİȜİȓ 
ȑȞįİȚȟȘ ȩĲȚ ȓıȦȢ įİ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȠȣȢ eigenvectors țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ 

ȠȜȩțȜȘȡȠȣ ĲȠȣ trajectory. ǼĳȩıȠȞ Įʌȩ ĲȘ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ ĮȞȐȜȣıȘ ȑȤİȚ ʌȡȠțȪȥİȚ ʌȦȢ 
ıĲȠ µȩȡȚȠ ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ țȐʌȠȚİȢ İȣįȚȐțȡȚĲİȢ ĮȜȜĮȖȑȢ ıİ țĮșȠȡȚıµȑȞĮ ıȘµİȓĮ ĲȠȣ 
trajectory, ȓıȦȢ ȞĮ ȑȤİȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȞȩȘµĮ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȚȢ țȚȞȒıİȚȢ ʌȠȣ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ, ıİ İʌȚµȑȡȠȣȢ ĲµȒµĮĲĮ ĲȠȣ (ȕȜ. ǼȞȩĲȘĲĮ 4.3.1, ǼȞȩĲȘĲĮ 

4.3.3 țĮȚ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.3.5). ȅȚ İʌȩµİȞȠȚ įȪȠ eigenvectors, ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ µȓĮ 

țĮĲĮȞȠµȒ ʌȠȣ ʌȜȘıȚȐȗİȚ ĮȡțİĲȐ ĲȘȞ țĮȞȠȞȚțȒ.  

 ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.62 ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ 
ʌȡȠȕȠȜȫȞ ĲȦȞ įȪȠ ʌȡȫĲȦȞ eigenvector µİ ȕȐıȘ ĲȘȞ ʌȣțȞȩĲȘĲĮ (ĮȡȚșµȩ) ĲȦȞ 
ıȘµİȓȦȞ (distribution of density of points). Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µĮȪȡȠ 
(0) ıİ țȓĲȡȚȞȠ (60) ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘȞ ĮȪȟȘıȘ ıĲȘȞ ʌȣțȞȩĲȘĲĮ ĲȦȞ ıȘµİȓȦȞ. ǹʌȩ ĲȘȞ 
İȚțȩȞĮ ĮȣĲȒ ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ĲȠ įİȪĲİȡȠ cluster ʌİȡȚȑȤİȚ ıȘµĮȞĲȚțȐ µȚțȡȩĲİȡȠ ĮȡȚșµȩ 
ıȘµİȓȦȞ. ȈĲȘȞ İʌȩµİȞȘ İȞȩĲȘĲĮ (ȠµĮįȠʌȠȓȘıȘ įȠµȫȞ ĲȠȣ trajectory), șĮ µİȜİĲȘșȠȪȞ 
ĲȩıȠ ȠȚ ȠµȐįİȢ įȠµȫȞ ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗȠȞĲĮȚ, ȩıȠ țĮȚ Ƞ ȤȡȩȞȠȢ ʌĮȡĮµȠȞȒȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ıİ 
țȐșİ µȓĮ Įʌȩ ĮȣĲȑȢ ĲȚȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ. 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.62 ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĮȞȐ ȗİȪȖȘ eigenvectors 

ȕȐıȘ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ ıȘµİȓȦȞ. 
 

ǹȞ İʌĮȞĮȜȐȕȠȣµİ ĲȘȞ įȚĮįȚțĮıȓĮ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ ʌĮȡĮʌȐȞȦ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ 
ȣʌȩȥȘ ȑȞĮ ĲµȒµĮ µȩȞȠ ĲȠȣ trajectory, ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ, ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȠ ĮȞ ȑȤȠȣµİ 
sufficient sampling, įȚĮĳȠȡȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ. ȈĲȚȢ ǼȚțȩȞİȢ 4.63 țĮȚ 4.64 ȕȜȑʌȠȣµİ ĲȘȞ 
ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ İȚțȩȞĮ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲİȚ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ țĮȚȞȠȪȡȖȚĮ eigenvectors țĮȚ 
eigenvalues ȖȚĮ ĲĮ frame 6000 - 20000 (įȘȜĮįȒ Įʌȩ 2.4ns µȑȤȡȚ 8ns). ȉĮ frame ĮȣĲȐ 
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ĮʌȠĲİȜȠȪȞ ĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ĲµȒµĮ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ıĲĮ ȩȡȚĮ ĲȦȞ 
ȠʌȠȓȦȞ ʌĮȡĮĲȘȡȒșȘțĮȞ ȠȚ ȑȞĲȠȞİȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ. Ǿ İʌȚȜȠȖȒ 

ȑȖȚȞİ µİ ȕȐıȘ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ ʌȡȠȑțȣȥĮȞ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȠ frame-to-frame 

rmsd (ǼȞȩĲȘĲĮ 4.2.6) țĮȚ İʌȚȕİȕĮȚȫȞȠȞĲĮȚ Įʌȩ ĲȠ cluster analysis ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșİȓ. Ȃİ 
ĮȣĲȩȞ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ʌȦȢ ȣʌȐȡȤİȚ sufficient sampling țĮȚ ȖȚĮ ĲȠȣȢ ĲȡİȚȢ 
eigenvectors ıİ ĮȣĲȩ ĲȠ įȚȐıĲȘµĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ țĮșȫȢ ȕȜȑʌȠȣµİ țĮȞȠȞȚțȑȢ 
țĮĲĮȞȠµȑȢ țĮȚ ıĲȚȢ ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ.  
 

 

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.63  ȆȐȞȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ıĲȘ 

µȓĮ įȚȐıĲĮıȘ ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 2.4ns µȑȤȡȚ 8ns. 

ȂİıĮȓĮ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ įȪȠ 
eigenvectors (įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 2.4ns µȑȤȡȚ 8ns. 

ȀȐĲȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ ĲȡȚȫȞ  
eigenvectors (ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 2.4ns µȑȤȡȚ 8ns. 



 111

 
ǼȚțȩȞĮ 4.64 ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĮȞȐ ȗİȪȖȘ eigenvectors 

ȕȐıȘ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ ıȘµİȓȦȞ ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 2.4ns µȑȤȡȚ 8ns. 

 

ǹțȠȜȠȪșȦȢ ȣʌȠȜȠȖȓıĮµİ eigenvalues țĮȚ eigenvectors ȖȚĮ ĲĮ frame 21000-

25000 (įȘȜĮįȒ Įʌȩ 8.4ns µȑȤȡȚ 10ns). Ǿ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȫȞ ĲȠȣȢ 
ĳĮȞİȡȫȞİȚ ʌȦȢ ȤȡİȚĮȗȩĲĮȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȠȢ ȤȡȩȞȠȢ ȖȚĮ ȞĮ µİȜİĲȘșİȓ ȠȜȠțȜȘȡȦµȑȞĮ Ș 

țȓȞȘıȘ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ʌȡȠȢ ĲȠ ĲȑȜȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ǼȚțȩȞĮ 4.65). ǼȞȫ įİȞ 
ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ ʌȡȩȕȜȘµĮ ȩıȦȞ ĮĳȠȡȐ ĲȠ sufficient sampling, ȖȚĮ ĲȠȞ įİȪĲİȡȠ 

țĮȚ ĲȡȓĲȠ eigenvector, ȖȚĮ ĲȠȞ ʌȡȫĲȠ İȓȞĮȚ țĮȚ İµĳĮȞȒ ĲȡȓĮ cluster. ǵʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ 
ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.66, țĮȚ ĲĮ ĲȡȓĮ cluster ʌİȡȚȑȤȠȣȞ ıȘµĮȞĲȚțȩ ĮȡȚșµȩ ıȘµİȓȦȞ. ǹȣĲȩ 

ıȘµĮȓȞİȚ ȩĲȚ Ƞ ȤȡȩȞȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ įİȞ ȒĲĮȞ İʌĮȡțȒȢ ȖȚĮ ȞĮ µİȜİĲȘșİȓ 
ȠȜȠțȜȘȡȦµȑȞĮ ĲȠ µȩȡȚȠ ĮȣĲȩ.  

 

 
ȈȣȞȑȤİȚĮ ĲȘȢ İȚțȩȞĮȢ ıĲȘȞ İʌȩµİȞȘ ıİȜȓįĮ 
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ǼȚțȩȞĮ 4.65  ȆȐȞȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ĲȡȚȫȞ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ıĲȘ 

µȓĮ įȚȐıĲĮıȘ ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 8.4ns µȑȤȡȚ 10ns. 

ȂİıĮȓĮ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ įȪȠ 
eigenvectors (įȪȠ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 8.4ns µȑȤȡȚ 10ns. 

ȀȐĲȦ ıİȚȡȐ ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ıĲȠ İʌȓʌİįȠ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ ĲȡȚȫȞ 
eigenvectors (ĲȡİȚȢ įȚĮıĲȐıİȚȢ) ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 8.4ns µȑȤȡȚ 10ns. 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.66 ȆȡȠȕȠȜȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĮȞȐ ȗİȪȖȘ eigenvectors 

ȕȐıȘ ʌȣțȞȩĲȘĲĮȢ ıȘµİȓȦȞ ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ Įʌȩ 8.4ns µȑȤȡȚ 10ns. 
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ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.67 ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ȖȡĮĳȚțȒ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ ʌȠȣ 
ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚİȓ ĲȠ µȩȡȚȠ ȕȐıȘ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ eigenvector. ȅ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȑȖȚȞİ ȖȚĮ 

ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ trajectory. Ǿ įȚĮȕȐșµȚıȘ ĲȠȣ ȤȡȫµĮĲȠȢ Įʌȩ µʌȜİ ıİ țȩțțȚȞȠ ĳĮȞİȡȫȞİȚ 
ĲȠ İȪȡȠȢ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ. ǺȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ȠȚ ıĲȡȠĳȑȢ ĲȦȞ įȪȠ µȠȞȠµİȡȫȞ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ıİ 
ıȘµĮȞĲȚțȐ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ȕĮșµȩ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ȣʌȩȜȠȚʌȠ µȩȡȚȠ. ǼȓȞĮȚ ĮȟȚȠıȘµİȓȦĲȠ 
ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ țĮȚ ȠȚ įȪȠ ȑȜȚțİȢ ĲȠȣ ǹ µȠȞȠµİȡȠȪȢ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ĲȠȣ 
ȓįȚȠȣ İȪȡȠȣȢ, ıİ ĮȞĲȓșİıȘ µİ ĲȘȞ ʌȡȫĲȘ ȑȜȚțĮ ĲȠȣ Ǻ µȠȞȠµİȡȠȪȢ, ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ 
ʌȠȜȪ µȚțȡȩĲİȡȠ İȪȡȠȢ. ǹȣĲȩ ȑȡȤİĲĮȚ ıİ ıȣµĳȦȞȓĮ µİ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ʌȠȣ 
ʌȡȠȑțȣȥĮȞ Įʌȩ ĲȠȞ ʌȓȞĮțĮ variance-covariance (ȕȜ. ǼȞȩĲȘĲĮ 4.2.7). ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 

4.44 İȓįĮµİ ĲȘȞ ĮʌİȚțȩȞȚıȘ ĲȠȣ ʌȡȫĲȠȣ ȗİȪȖȠȣȢ eigenvalue – eigenvector 

ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ țĮĲȐ ĲȠȞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩ ȩȜĮ ĲĮ ȐĲȠµĮ. ȈĲȘȞ İȚțȩȞĮ ĮȣĲȒ ĳĮȓȞİĲĮȚ 
țȣȡȓȦȢ Ș țȓȞȘıȘ ĲȦȞ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȫȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ țĮȚ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ, 
İȞȫ ȖȚĮ ĲȠ ȣʌȩȜȠȚʌȠ µȩȡȚȠ įİȞ ĳĮȓȞİĲĮȚ ĮȞ țȐʌȠȚȠ ĲµȒµĮ İµĳĮȞȓȗİȚ µİȖĮȜȪĲİȡȠ 
İȪȡȠȢ ıĲȘ țȓȞȘıȒ ĲȠȣ. ȆĮȡĮȜİȓʌȠȞĲĮȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ȖȞȦȡȓȗȠȣµİ İț ĲȦȞ 
ʌȡȠĲȑȡȦȞ ȩĲȚ țȚȞȠȪȞĲĮȚ ıİ µİȖȐȜȠ ȕĮșµȩ İʌİȚįȒ įİ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıİ țȐʌȠȚĮ ıĲĮșİȡȒ 

įȠµȒ (ȕȜ. ĮȡȤȒ ǼȞȩĲȘĲĮȢ 4.2) µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ İıĲȚȐıȠȣµİ țĮȜȪĲİȡĮ ıĲȘ țȓȞȘıȘ ĲȠȣ 
ȣʌȩȜȠȚʌȠȣ µȠȡȓȠȣ. ǲĲıȚ ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮĲĮȚ țĮȜȪĲİȡĮ ĲȩıȠ Ș țȓȞȘıȘ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ ȩıȠ 
țĮȚ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ. 

 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.67 Stereo ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȘȢ țȓȞȘıȘȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ ʌȠȣ ʌİȡȚȖȡȐĳİĲĮȚ 
Įʌȩ ĲȠ ʌȡȫĲȠ ȗİȪȖȠȢ eigenvalue – eigenvector. ȉĮ ʌȡȫĲĮ ʌȑȞĲİ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ țȐșİ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ȑȤȠȣȞ ĮĳĮȚȡİșİȓ. Ǿ ȓįȚĮ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȖȚĮ ĲȠ 
ʌȜȒȡȠȣȢ µȒțȠȣȢ µȩȡȚȠ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.44. 
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ȅȜȠțȜȘȡȫȞȠȞĲĮȢ ĲȘȞ µİȜȑĲȘ ĲȦȞ eigenvectors, µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ ĲȘȞ 
țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȠȣ țȐșİ eigenvector ĮȞȐ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ 
ĮȣĲȩ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ĲȘȢ ʌȠıȩĲȘĲĮȢ ĲȦȞ ıȤİĲȚȗȩµİȞȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȠȣ 
eigenvector µİĲĮȟȪ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.68 ȕȜȑʌȠȣµİ ĮșȡȠȚıĲȚțȐ ĲȘȞ 
įȚĮțȪµĮȞıȘ ĲȦȞ ʌȑȞĲİ ʌȡȫĲȦȞ eigenvectors ȖȚĮ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. ǹȣĲȒ Ș ĮșȡȠȚıĲȚțȒ 

įȚĮțȪµĮȞıȘ ıȣµĳȦȞİȓ µİ ĲĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ Įʌȩ ĲȠ rmsf (ȕȜ. ǼȞȩĲȘĲĮ 4.2.3, ǼȚțȩȞĮ 

4.54). ȂİȖȐȜȘ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ 
țĮșȫȢ țĮȚ ıĲĮ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ țĮȚ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.69 ȑȤȠȣµİ 
ĮȞĮȜȣĲȚțȐ ĲȘȞ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ȖȚĮ țȐșİ ȑȞĮȞ eigenvector ȟİȤȦȡȚıĲȐ.  

 

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.68 ǹȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȘȢ ĮșȡȠȚıĲȚțȒȢ įȚĮțȪµĮȞıȘȢ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ 5 eigenvector ĮȞȐ 

țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.69 ǹȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ ĲȦȞ įȚĮțȣµȐȞıİȦȞ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ 5 eigenvector ĮȞȐ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
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4.2.9 Cluster analysis Ǖǐǖ trajectory 

 

ǵʌȦȢ İȓįĮµİ țĮȚ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.9, ȩĲĮȞ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȠȪµİ cluster analysis ĲȠȣ 
trajectory, țĮĲĮȡȤȒȞ įȘµȚȠȣȡȖȠȪµİ ȑȞĮ įȑȞįȡȠ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĮȞĮʌĮȡȚıĲȐ ĲȚȢ įȠµȑȢ ʌȠȣ 
ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ȕȐıȘ ĲȠȣ rmsd ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ 
(ǼȚțȩȞĮ 4.70). Ȃİ ȕȐıȘ ĮȣĲȩ ĲȠ įȑȞįȡȠ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ıȣȞȐȖȠȣµİ ĲȠȞ ĮȡȚșµȩ ĲȦȞ 
țȣȡȓĮȡȤȦȞ cluster įȠµȫȞ. ǲȞĮȢ ʌȚȠ ĮȟȚȩʌȚıĲȠȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ ȖȓȞİȚ ĮȣĲȩ İȓȞĮȚ ȕȐıȘ 

İȞȩȢ ıĲĮĲȚıĲȚțȠȪ ʌȡȠȖȡȐµµĮĲȠȢ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ ĲĮ ıĲĮĲȚıĲȚțȐ 

ıȘµĮȞĲȚțȐ clusters. 

  
ǼȚțȩȞĮ 4.70 ǻİȞįȡȩȖȡĮµµĮ ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ȕȐıȘ ĲȠȣ rmsd. 



 117

ǵʌȦȢ ĳĮȓȞİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.71 ȣʌȐȡȤȠȣȞ ĲȡİȚȢ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ȠµȐįİȢ įȠµȫȞ. 
ȅ ĮȜȖȩȡȚșµȠȢ ʌȠȣ ȤȡȘıȚµȠʌȠȚȒșȘțİ ıĲȠȣȢ ʌĮȡĮțȐĲȦ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪȢ ȒĲĮȞ Ƞ pam. 

ǲȞĮ ıȘµĮȞĲȚțȩ ʌȜİȠȞȑțĲȘµĮ ĲȘȢ ȤȡȒıȘȢ ĲȘȢ ıĲĮĲȚıĲȚțȒȢ ıĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ, İȓȞĮȚ Ș 

įȣȞĮĲȩĲȘĲĮ ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȪ ʌȠıȠıĲȫȞ ȖȚĮ ĲȠ țȐșİ cluster. Ȃİ ĲȘ µȑșȠįȠ ĮȣĲȒ 

µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȖȞȦȡȓȗȠȣµİ µİ ĮțȡȓȕİȚĮ ıİ ʌȠȚȠ cluster įȠµȫȞ ĮȞȒțİȚ ĲȠ țȐșİ frame. 

ǲĲıȚ ʌȡȠțȪʌĲİȚ ʌȦȢ ĲȠ ʌȡȫĲȠ cluster ʌȠȣ ĮʌȠĲİȜİȓ ĲȠ 16% ĲȦȞ įȠµȫȞ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 
ĲĮ frame 1-3870 (įȘȜĮįȒ ȑȦȢ ĲĮ 1.5ns). To įİȪĲİȡȠ cluster ĮʌȠĲİȜİȓ ĲȠ 51% ĲȦȞ 
įȠµȫȞ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲĮ frame 3880-16900 (įȘȜĮįȒ ȑȦȢ ĲĮ 6.8ns) țĮȚ ĲȠ ĲȡȓĲȠ cluster 

ʌȠȣ ĮʌȠĲİȜİȓ ĲȠ 33% ĲȦȞ įȠµȫȞ, ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ ĲĮ frame 16910-25730 (įȘȜĮįȒ ȑȦȢ 
ĲĮ 10.29ns). ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ĮȣĲȐ ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ țĮȚ Įʌȩ ĲȠ frame-to-frame rmsd, 

ǼȚțȩȞĮ 4.58.  

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.71  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters. 

  ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ įȠµȫȞ ıĲĮ ĲȡȓĮ clusters țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ. 
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ǹțȠȜȠȪșȦȢ ʌȡȠıįȚȠȡȓıĲȘțĮȞ ȠȚ µȑıİȢ įȠµȑȢ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ Įʌȩ ĲȠ įİȪĲİȡȠ 
țĮȚ ĲȡȓĲȠ cluster ʌȠȣ ĮʌȠĲİȜȠȪȞ ĲȚȢ ıĲĮĲȚıĲȚțȐ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ȠµȐįİȢ įȠµȫȞ țĮȚ 
țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ ĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ĲµȒµĮ ĲȠȣ trajectory. ȈĲȚȢ ǼȚțȩȞİȢ 4.72, 4.73 țĮȚ 
4.74 ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ ȖȓȞİĲĮȚ ıȪȖțȡȚıȘ ĲȦȞ įȠµȫȞ ĮȣĲȫȞ ĲȩıȠ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ ȩıȠ țĮȚ 
µİ ĲȘȞ įȠµȒ Įʌȩ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıĮȞ. Ȉİ țȐșİ ʌİȡȓʌĲȦıȘ Ș ıĲȠȓȤȚıȘ ȑȖȚȞİ ȕȐıİȚ ĲȘȢ 
ʌȡȫĲȘȢ ȑȜȚțĮȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ (ĮȡȚıĲİȡȐ). ȅȚ µȑıİȢ įȠµȑȢ ʌȠȣ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ ȖȚĮ 

ĲĮ įȪȠ cluster ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ĲĮȚȡȚȐȗȠȣȞ ĮȡțİĲȐ țĮȜȐ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ. Ǿ µȩȞȘ ıȘµĮȞĲȚțȒ 

ĮʌȩțȜȚıȘ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ, İȓȞĮȚ ıĲȠ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ, ȩʌȠȣ țĮȚ 
ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȠĳİȓȜİĲĮȚ Ș ĮȪȟȘıȘ ıĲȘ ĲȚµȒ ĲȠȣ rmsd (ıțĮȜȠʌȐĲȚ) ʌȠȣ ȕȜȑʌȠȣµİ ȖȪȡȦ 

ıĲĮ 8ns (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 4.47) ĮȜȜȐ țĮȚ ĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȘ ĲȚµȒ rmsd ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ ıİ 
ıȤȑıȘ µİ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 4.48).  

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.72 Stereo ıȪȖțȡȚıȘ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µʌȜİ 
ȤȡȫµĮ) µİ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ ĲȡȓĲȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ). 

 

Ǿ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ cluster ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ țȠȞĲȐ ıĲȘ įȠµȒ 

Įʌȩ ĲȘȞ ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıİ, țȐĲȚ ʌȠȣ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ȕȐıİȚ ĲȦȞ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ 

ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ. ȂȚțȡȑȢ ĮʌȠțȜȓıİȚȢ ıȣȞĮȞĲȐµİ ıĲĮ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ țĮȚ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ 

ȐțȡĮ țĮȚ ĲȦȞ įȪȠ µȠȞȠµİȡȫȞ țĮșȫȢ țĮȚ ıĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ.  
ȅȚ ʌȚȠ İµĳĮȞİȓȢ įȚĮĳȠȡȑȢ İµĳĮȞȓȗȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıĮ ıĲȘ µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ ĲȡȓĲȠȣ 

cluster țĮȚ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ trajectory. ȊʌȐȡȤİȚ ĮʌȩțȜȚıȘ ıĲȘ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ 
ıĲȡȠĳȒȢ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ ĮȜȜȐ țĮȚ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ, ȩʌȦȢ İʌȓıȘȢ țĮȚ ıĲĮ ȃ-

ĲİȜȚțȐ țĮȚ C-ĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ. ȍıĲȩıȠ, ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ țĮĲȐ ĲȘ 

įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ µİȖȐȜȘ ĮʌȩțȜȚıȘ ıĲȚȢ ȑȜȚțİȢ, ıĮȞ 
ıȣµʌĮȖȒ ıȫµĮĲĮ, ȚįȚĮȓĲİȡĮ ıĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ (ȑĲıȚ įȚțĮȚȠȜȠȖİȓĲĮȚ țĮȚ Ș ȣȥȘȜȩĲİȡȘ 

ĲȚµȒ rmsd).  
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ǼȚțȩȞĮ 4.73 Stereo ıȪȖțȡȚıȘ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ įİȪĲİȡȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µʌȜİ 
ȤȡȫµĮ) µİ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ trajectory (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µȦȕ ȤȡȫµĮ). 

 

ȅȚ İȚțȩȞİȢ ĮȣĲȑȢ İȟȘȖȠȪȞ ıİ ȚțĮȞȠʌȠȚȘĲȚțȩ ȕĮșµȩ ĲȚȢ įȠµȚțȑȢ ĮȜȜĮȖȑȢ ʌȠȣ 
ıȣµȕĮȓȞȠȣȞ ıĲȠ µȩȡȚȠ țĮȚ ıĲȚȢ ȠʌȠȓİȢ ȠĳİȓȜȠȞĲĮȚ ȠȚ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ 
ʌĮȡĮµȑĲȡȦȞ ʌȠȣ µİȜİĲȒșȘțĮȞ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ. īȚĮ ĲȘȞ ĮʌȠıĮĳȒȞȚıȘ ĲȘȢ ĮțȡȚȕȠȪȢ 
ĳȪıȘȢ ĲȦȞ ĮȜȜĮȖȫȞ ĮȣĲȫȞ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ȖȓȞİȚ ıİ ȕȐșȠȢ įȠµȚțȒ µİȜȑĲȘ țĮĲȐ ĲȘȞ 
ȠʌȠȓĮ, Ș ʌȡȠıȠȤȒ µĮȢ șĮ İʌȚțİȞĲȡȦșİȓ ıİ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ, ĲȚȢ 
ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ʌȠȣ ĮȞĮʌĲȪııȠȞĲĮȚ țĮȚ ʌȦȢ ĮȣĲȑȢ µİĲĮȕȐȜȜȠȞĲĮȚ. ȆȐȞĲȦȢ ıİ 
ȖİȞȚțȑȢ ȖȡĮµµȑȢ, Įʌȩ ĲȘ µİȜȑĲȘ ĲȦȞ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ, ĳĮȓȞİĲĮȚ ʌȦȢ Ƞ 
ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȩȢ ȤȡȩȞȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮȣĲȠȪ įİȞ ȒĲĮȞ İʌĮȡțȒȢ 
ȖȚĮ ȞĮ ȖȓȞİȚ ȠȜȠțȜȘȡȦµȑȞȘ µİȜȑĲȘ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ µİ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ.   

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.74 Stereo ıȪȖțȡȚıȘ ĲȘȢ µȑıȘȢ įȠµȒȢ ĲȠȣ ĲȡȓĲȠȣ cluster (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ ȤȡȫµĮ) µİ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ĲȠȣ trajectory (ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ µȦȕ ȤȡȫµĮ). 



 120

4.2.10 ƣǎƽǌǖǔǈ ǅǀǆǅǒǚǎ ǄǚǎǊǟǎ (Ȥ-value) 
 
Ȉİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ, ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȣµİ, ȩʌȦȢ ĮȞĮĳȑȡșȘțİ ıĲȘȞ ĮȡȤȒ ĲȠȣ ȀİĳĮȜĮȓȠȣ, 
įȓİįȡİȢ ȖȦȞȓİȢ ʌȜİȣȡȚțȫȞ ȠµȐįȦȞ ȩȜȦȞ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ȜİȣțȓȞȘȢ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ 
ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.75 

ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ȑȞĮ įȣıįȚȐıĲĮĲȠ ȖȡȐĳȘµĮ ĲȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ. Ȃİ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȣĲȩȞ 
įȘµȚȠȣȡȖȠȪȞĲĮȚ clusters (ȠµȐįİȢ) Įʌȩ ıȣȞįȣĮıµȠȪȢ ĲȚµȫȞ ȖȚĮ ĲȚȢ ȖȦȞȓİȢ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 

ʌȠȣ ĮȞĲȚıĲȠȚȤȠȪȞ ıĲĮ țȣȡȓĮȡȤĮ rotamers. 
 

 
 

ǼȚțȩȞĮ 4.75 ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ȖȚĮ 

ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ trajectory. Ȃİ țȩțțȚȞȠ ȡȩµȕȠ ıȘµİȚȫȞİĲĮȚ ĲȠ rotamer Įʌȩ ĲȠ ȠʌȠȓȠ ȟİțȓȞȘıİ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ. 
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ȀĮĲĮȡȤȒȞ țĮȚ ȖȚĮ ĮȣĲȩ ĲȠ µȩȡȚȠ, ĲĮ rotamer ĲĮ ȠʌȠȓĮ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ 

ĲȘȞ įȚȐȡțİȚĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ȑȡȤȠȞĲĮȚ ıİ ıȣµĳȦȞȓĮ µİ ĲĮ rotamer ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ 
ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ ıĲȚȢ įȚȐĳȠȡİȢ įȠµȑȢ. (ǼȚțȩȞĮ 4.1). ȉȠ 
ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ıȣµȕȐȜȜİȚ ıĲȘȞ ĮȟȚȠʌȚıĲȓĮ ĲȦȞ ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ Įʌȩ 
ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ. īȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ, ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.76 ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ, 
ĮșȡȠȚıĲȚțȐ, Ș țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ ȖȚĮ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

ȜİȣțȓȞȘȢ  ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.76 ǹșȡȠȚıĲȚțȒ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ ȖȚĮ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ȩʌȦȢ ʌȡȠȑțȣȥĮȞ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ. 
 

ȀĮȚ ıİ ĮȣĲȩ ĲȠ µȩȡȚȠ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ įİȞ «ʌĮȖȚįİȪĲȘțĮȞ» ıĲȠ rotamer Įʌȩ ĲȠ 
ȠʌȠȓȠ ȟİțȓȞȘıĮȞ (țȩțțȚȞȠȢ ȡȩµȕȠȢ). ǺȜȑʌȠȣµİ țĮȚ İįȫ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ʌȠȣ İȞȫ ȑȞĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌȠ ȟİțȓȞȘıİ Įʌȩ ĲȠ ʌȚȠ ıȣȤȞȩ rotamer, ʌȑȡĮıİ țĮȚ ıİ ȑȞĮ ȜȚȖȩĲİȡȠ ıȣȤȞȩ 
(ȩʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 15Ǻ, 29ǹ, 29Ǻ, 8Ǻ), țĮșȫȢ țĮȚ ĲȠ ĮȞĲȓıĲȡȠĳȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ, 
įȘȜĮįȒ İȞȫ ȟİțȓȞȘıİ Įʌȩ ȜȚȖȩĲİȡȠ ıȣȤȞȩ rotamer, ĮȣĲȩ įİȞ ĲȠ İµʌȩįȚıİ ȞĮ ʌİȡȐıİȚ 
țĮȚ ıĲȠ ʌȚȠ ıȣȤȞȩ (ȩʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 15ǹ, 22ǹ, 22Ǻ, 34ǹ, 41ǹ, 8ǹ). Ǽįȫ 

ȕȜȑʌȠȣµİ ĮȡțİĲȑȢ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ȩʌȠȣ ĲȠ ĮȡȤȚțȩ rotamer ȒĲĮȞ ȚįȚĮȓĲİȡĮ ıʌȐȞȚȠ, 
ȦıĲȩıȠ ıĲȘ ʌȠȡİȓĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ țĮĲȑȜĮȕĮȞ ĲȚȢ ıȣȞȒșİȚȢ 
įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ ĲȠȣȢ țĮȚ ʌĮȡĮĲȘȡȒșȘțĮȞ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ cluster ıȣȞįȣĮıµȫȞ įȓİįȡȦȞ 
ȖȦȞȚȫȞ (ȩʌȦȢ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 34Ǻ, 41Ǻ, 48ǹ, 48Ǻ, 56ǹ).  ȉȑȜȠȢ, ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56Ǻ, 

ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȣµʌİȡȚĳȑȡİĲĮȚ µİ ȑȞĮ µȠȞĮįȚțȩ ĲȡȩʌȠ, ıİ ıȤȑıȘ µİ ȩȜĮ ĲĮ ȐȜȜĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ țĮȚ ĲȦȞ įȪȠ µȠȡȓȦȞ µİ ĲȚȢ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ 
ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ, įȘµȚȠȣȡȖȫȞĲĮȢ ȑȞĮ µȩȞȠ cluster. ȉȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ 
İȜȐȤȚıĲİȢ ıʌȠȡĮįȚțȑȢ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ʌȠȣ ĮʌȠțȜȓȞİȚ Įʌȩ ĲȠ cluster ĮȣĲȩ ıȣȞȚıĲȐ 

ȑȞįİȚȟȘ ȩĲȚ įİȞ İȓȞĮȚ ʌĮȖȚįİȣµȑȞȠ ıİ ĮȣĲȒȞ µȩȞȠ ĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ. ȆȡȠțİȚµȑȞȠȣ ȞĮ 

įȚİȣțȡȚȞȚıĲİȓ Ƞ ȜȩȖȠȢ ĮȣĲȒȢ ĲȘȢ ʌȡȠĲȓµȘıȘȢ, įȘȜĮįȒ İȐȞ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ įȘµȚȠȣȡȖİȓ 
țȐʌȠȚĮ ĮȜȜȘȜİʌȓįȡĮıȘ µİ țȐʌȠȚȠ ȐȜȜȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ Ȓ İȐȞ ĮʌȜȐ İȓȞĮȚ İȞİȡȖİȚĮțȐ 
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ʌİȡȚııȩĲİȡȠ İȣȞȠȧțȒ Ș ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ, ȤȡİȚȐȗİĲĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ İȞįİȜİȤȒ 

µİȜȑĲȘ ĲȘȢ ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐȢ ĲȠȣ țĮĲĮȜȠȓʌȠȣ ĮȣĲȠȪ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. 

ȈĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.10, ȩʌȠȣ ȑȖȚȞİ µİȜȑĲȘ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 

µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ʌĮȡĮĲȘȡȒıĮµİ ʌĮȞȠµȠȚȩĲȣʌȠ ʌȡȩĲȣʌȠ ıĲȘȞ 
țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ȖȚĮ ĲĮ ȓįȚĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȠ țȐșİ µȠȞȠµİȡȑȢ. ȂȐȜȚıĲĮ ĲȠȞȓıĲȘțİ 
ȩĲȚ ĲȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ ȒĲĮȞ ĮȡțİĲȐ ȚıȤȣȡȩ, ȫıĲİ ȞĮ ȚıȤȪİȚ ȖȚĮ ȩȜĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ, ʌĮȡȐ ĲȠ 
ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲĮ ȓįȚĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȐ µȠȞȠµİȡȒ 

İȓȞĮȚ ĮʌȠµĮțȡȣıµȑȞĮ ıĲȘ įȠµȒ. ȉȠ ȓįȚȠ ĳĮȚȞȩµİȞȠ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ țĮȚ ıĲȘȞ 
[Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ĮȜȜȐ İȓȞĮȚ ȜȚȖȩĲİȡȠ ȚıȤȣȡȩ țĮȚ ȜȚȖȩĲİȡȠ ȖİȞȚțİȣµȑȞȠ. 
ǲĲıȚ ȣʌȐȡȤȠȣȞ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ ʌĮȞȠµȠȚȩĲȣʌȠ ʌȡȩĲȣʌȠ, ȩʌȦȢ ȖȚĮ 

ʌĮȡȐįİȚȖµĮ, ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 15ǹ-15Ǻ, 34ǹ-34Ǻ, 41ǹ-41Ǻ, 8ǹ-8Ǻ, ȩʌȠȣ ĲȠ 
ʌȡȩĲȣʌȠ įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ ĮȞİȟȐȡĲȘĲĮ Įʌȩ ĲȠ ĮȡȤȚțȩ rotamer. ȍıĲȩıȠ, ȣʌȐȡȤȠȣȞ țĮȚ 
țȐʌȠȚİȢ įȚĮĳȠȡȑȢ ıĲȠ ȤȡȩȞȠ ʌĮȡĮµȠȞȒȢ ıĲȠ țȐșİ rotamer (residence times, ȕȜ. 
ʌĮȡĮțȐĲȦ).  Ȉİ ĮȣĲȩ ĲȠ µȩȡȚȠ, ȩµȦȢ, µİȡȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ µİȖĮȜȪĲİȡȠ 

ĮȡȚșµȩ Įʌȩ cluster ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ ĮȞĲȓıĲȠȚȤȠ ıĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ, ȩʌȦȢ ȖȚĮ 

ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 22ǹ-22Ǻ, 29ǹ-29Ǻ, 48ǹ-48Ǻ, 56ǹ-56Ǻ. ȃĮ 

ȣʌİȞșȣµȓıȠȣµİ ȩĲȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȣĲȐ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȠȣ ȓįȚȠȣ 
İʌȚʌȑįȠȣ ıİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 3.11). ǼȐȞ įİȤșȠȪµİ ĲȘȞ ȣʌȩșİıȘ ĲȦȞ 
Levy et al. ȩĲȚ ıĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8 ȣʌȐȡȤİȚ µȓȖµĮ ĲȦȞ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȚȫȞ 
ĲȩĲİ ĮȣĲȩ ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪµİ ʌİȚȡĮµĮĲȚțȐ İȓȞĮȚ ȠȚ µȑıİȢ șİȡµȠįȣȞĮµȚțȑȢ țĮȚ 
țȚȞȘĲȚțȑȢ ȚįȚȩĲȘĲİȢ. ȈĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĮȣĲȒ țĮșȓıĲĮĲĮȚ ʌȚȠ įȪıțȠȜȠ ȞĮ įȚĮʌȚıĲȫıȠȣµİ 
țĮĲȐ ʌȩıȠ Ș ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ȑȤİȚ İʌȓįȡĮıȘ 

ıĲȘȞ țȚȞȘĲȚțȒ Ȓ ĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ.  
ȈĲȚȢ ǼȚțȩȞİȢ 4.77 – 4.84 ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİĲĮȚ µȓĮ ıĲĮĲȚıĲȚțȒ 

ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ įȓİįȡȦȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ ĲȠȣ țȐșİ țĮĲĮȜȠȓʌȠȣ, ĮȞȐȜȠȖȘ µİ 
ĮȣĲȒ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐıĲȘțİ ȒįȘ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.10 țĮĲȐ ĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ĲȚµȫȞ ĲȦȞ 
įȓİįȡȦȞ ȖȦȞȚȫȞ, Ȥ1 țĮȚ Ȥ2, ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ 
[Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȈĲȘȞ țȐșİ İȚțȩȞĮ ʌĮȡĮĲȓșİȞĲĮȚ ĲĮ 

ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ ȖȚĮ ĲȠ ȓįȚȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ țĮȚ ȖȚĮ ĲĮ įȪȠ µȠȞȠµİȡȒ (ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ), ȖȚĮ ȜȩȖȠȣȢ ıȪȖțȡȚıȘȢ µİ ȩıĮ 

ʌȡȠĮȞĮĳȑȡșȘțĮȞ. ǼʌȓıȘȢ ĮȞĮĳȑȡȠȞĲĮȚ ĲĮ ʌȠıȠıĲȐ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ ȖȚĮ ĲȠ țȐșİ 
cluster. ǲĲıȚ ȑȤȠȣµİ µȓĮ ȐʌȠȥȘ ȖȚĮ ĲȠȞ ȤȡȩȞȠ ĲȠȞ ȠʌȠȓȠ ʌȑȡĮıİ ĲȠ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 

ıİ țȐșİ rotamer, ĲȠ ȠʌȠȓȠ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȪİĲĮȚ Įʌȩ ȑȞĮ cluster (residence times). ȉĮ 

ʌȠıȠıĲȐ ĮȣĲȐ șĮ µʌȠȡȠȪıĮȞ ȞĮ ıȣµȕȐȜȜȠȣȞ ıİ µȓĮ ʌȡȩȕȜİȥȘ ȖȚĮ ĲȠ rotamer ĲȠ 
ȠʌȠȓȠ ĮȞĮµȑȞİĲĮȚ ȞĮ ʌĮȡĮĲȘȡȘșİȓ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ Ȓ µİ ĳĮıµĮĲȠıțȠʌȓĮ 

ʌȣȡȘȞȚțȠȪ µĮȖȞȘĲȚțȠȪ ıȣȞĲȠȞȚıµȠȪ (NMR, Nuclear Magnetic Resonance 

spectroscopy). ȈĲȘȞ İʌȩµİȞȘ İȞȩĲȘĲĮ ʌȠȣ ȖȓȞİĲĮȚ ıȣȖțȡȚĲȚțȒ µİȜȑĲȘ ĲȦȞ įȪȠ µȠȡȓȦȞ 
µİ ĲȚȢ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ, ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİĲĮȚ țĮȚ ȑȞĮȢ ıȣȖțİȞĲȡȦĲȚțȩȢ ʌȓȞĮțĮȢ µİ 
ĲĮ rotamer ʌȠȣ ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ȖȚĮ țȐșİ țĮĲȐȜȠȚʌȠ țĮȚ ĲȠȣȢ ȤȡȩȞȠȣȢ ʌĮȡĮµȠȞȒȢ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.77  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15Ǻ. 
                    ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 15Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.78  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 22Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.79  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 29Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.80  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 34Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.81  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 41Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.82  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 48Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.83  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 56Ǻ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.84  ȆȐȞȦ ȆȡȠıįȚȠȡȚıµȩȢ ĲȦȞ clusters ĲȚµȫȞ Ȥ1 țĮȚ Ȥ2 ȖȦȞȚȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8Ǻ. 
                     ȀȐĲȦ ȀĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamers țĮȚ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ʌȠıȠıĲȫȞ, ĮȡȚıĲİȡȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8ǹ țĮȚ įİȟȚȐ ȖȚĮ ĲȠ țĮĲȐȜȠȚʌȠ 8Ǻ. 
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4.2.11 ƣǎƽǌǖǔǈ ǅǆǖǕǆǒǐǕǂǄǐǞǓ ǅǐµƿǓ 
  
ǼȓįĮµİ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 4.1.11, ȩĲȚ ȑȞĮȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȩȢ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ ĲȚȢ ĳ 

țĮȚ ȥ ȖȦȞȓİȢ, İȓȞĮȚ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȫȞĲĮȢ ĲȘ įȚĮĲȒȡȘıȘ ĲȦȞ ıĲȠȚȤİȓȦȞ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ 
įȠµȒȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ, İĳȩıȠȞ, ȠȚ ȖȦȞȓİȢ ĮȣĲȑȢ țĮșȠȡȓȗȠȣȞ ĲȠ ʌȫȢ ıȣȞįȑȠȞĲĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ. 
 

 

 
ǼȚțȩȞĮ 4.85 ȂİĲĮȕȠȜȒ ĲȘȢ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ įȠµȒȢ ȖȚĮ țȐșİ șȑıȘ ĲȘȢ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮȢ. 
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ȂȓĮ ĲȑĲȠȚĮ ĮȞĮʌĮȡȐıĲĮıȘ µİ ȤȡȒıȘ logo ʌĮȡȠȣıȚȐȗİĲĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.85, 

ȩʌȠȣ µİ H (Helix) ĮȞĮʌĮȡȓıĲĮȞĲĮȚ ȠȚ Į-ȑȜȚțİȢ, µİ C (Coils) ȠȚ İȜİȪșİȡİȢ șȘȜȚȑȢ țĮȚ 
µİ ȉ (Turn) ȠȚ ıĲȡȠĳȑȢ. ȀȐșİ ıİȚȡȐ ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİȚ 20 șȑıİȚȢ ĲȘȢ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮȢ. 
ǺȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ȠȚ įȠµȑȢ ȑȜȚțĮȢ įȚĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠȣ ĲȠȣ 
trajectory țĮȚ İʌȠµȑȞȦȢ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıĲĮșİȡȑȢ. ǵʌȦȢ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞĮ ĲĮ 

ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ, ĲĮ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ țĮȚ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ țĮȚ ĲȦȞ 
įȪȠ µȠȞȠµİȡȫȞ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ ıĲĮșİȡȫȞ ıĲȠȚȤİȓȦȞ įİȣĲİȡȠĲĮȖȠȪȢ 
įȠµȒȢ, ĮȜȜȐ ʌĮȓȡȞȠȣȞ ʌȚȠ İȜİȪșİȡİȢ įȠµȑȢ. ȆȚȠ ıȣȖțİțȡȚµȑȞĮ, ĲĮ 6 ʌȡȫĲĮ 

ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ, ĮµĳȚĲĮȜĮȞĲİȪȠȞĲĮȚ ĮȞȐµİıĮ ıĲȚȢ ĲȡİȚȢ 
įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory. Ǿ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȘȢ ıĲȡȠĳȒȢ (țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

28-32) ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ ȣȚȠșİĲİȓ ıİ µİȖĮȜȪĲİȡȠ ʌȠıȠıĲȩ įȠµȒ șȘȜȚȐȢ, ĮȜȜȐ 

ıȤȘµĮĲȓȗİȚ țĮȚ ıĲȡȠĳȒ (ȉ) ȩʌȦȢ țĮȚ Ș ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ ʌİȡȚȠȤȒ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ 

(țĮĲȐȜȠȚʌĮ 27-31). ȉĮ ĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ǹ (56-60) İȓȞĮȚ 
ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ĮʌȠįȚĮĲĮȖµȑȞĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲĮ ĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ Ǻ 

(56-57), țȐĲȚ ĲȠ ȠʌȠȓȠ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ įİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ ȖȚĮ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ ȑȤİȚ 
ʌȡȠıįȚȠȡȚıșİȓ µİȖĮȜȪĲİȡȠȢ ĮȡȚșµȩȢ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ, ĲĮ ȠʌȠȓĮ įİȞ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ 
ıȤȘµĮĲȚıµȩ ıĲĮșİȡȒȢ įȠµȒȢ.  
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4.3 ƴǖǄǋǒǊǕǊǋƿ µǆǌƾǕǈ ǂǎƽµǆǔǂ ǔǕǈǎ [Ala2Leu2]8 
µǆ native (Rop-like) ǋǂǊ µǆ syn ǕǐǑǐǌǐǄǀǂ 

 
ȈĲȚȢ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞİȢ įȪȠ İȞȩĲȘĲİȢ ʌİȡȚȖȡȐĳȘțİ µȓĮ ıȣȞȠȜȚțȒ µİȜȑĲȘ ȖȚĮ ĲȠ țȐșİ 
įȚµİȡȑȢ. ȈțȠʌȩȢ ĲȘȢ µİȜȑĲȘȢ įȪȠ ȠµȠįȚµİȡȫȞ µİ įȚĮĳȠȡİĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ ȒĲĮȞ, ȩʌȦȢ 
İȓįĮµİ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 3.2, ȞĮ İȟİĲĮıșİȓ Ș ȠȡșȩĲȘĲĮ ĲȘȢ ȣʌȩșİıȘȢ ʌȠȣ įȚĮĲȣʌȫșȘțİ 
Įʌȩ ĲȠȣȢ Levy et al. ĮȞĮĳȠȡȚțȐ µİ ĲȚȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲȠȪȞ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ 
ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ (variants) ĲȘȢ ROP. ȈĲȘȞ İȞȩĲȘĲĮ ĮȣĲȒ șĮ İʌȚȤİȚȡȘșİȓ µȓĮ ıȪȖțȡȚıȘ ĲȦȞ 
ĮʌȠĲİȜİıµȐĲȦȞ ʌȠȣ ʌȡȠȑțȣȥĮȞ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ĮȣĲȫȞ ĲȦȞ ıȣıĲȘµȐĲȦȞ. Ǿ 

ıȪȖțȡȚıȘ įİȞ șĮ İʌİțĲĮșİȓ ıİ ȩȜȘ ĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțİ, ĮȜȜȐ șĮ 

ʌİȡȚȠȡȚıĲİȓ ıİ țȐʌȠȚİȢ ıȘµĮȞĲȚțȑȢ ʌĮȡĮµȑĲȡȠȣȢ, İȞįİȚțĲȚțȑȢ ĲȘȢ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ. 
 Ǿ ʌȡȫĲȘ ĮȞȐȜȣıȘ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțİ ȩʌȦȢ İȓįĮµİ, ȒĲĮȞ Ș µİȜȑĲȘ ĲȠȣ 
rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ ĲĮ ȐĲȠµĮ ĲȠȣ ıțİȜİĲȠȪ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
(ǼȚțȩȞİȢ 4.2 țĮȚ 4.47). īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ İȓįĮµİ 
ĲȚµȑȢ rmsd Įʌȩ 1.3Å µȑȤȡȚ 1.5Å, İȞȫ ȣʌȒȡȤĮȞ įȪȠ țȣȡȓĮȡȤĮ cluster įȠµȫȞ (47.8% 

țĮȚ 47.4%), ʌȠȣ ĲȠ țĮșȑȞĮ țĮĲĮȜȐµȕĮȞİ ʌİȡȓʌȠȣ ĲȠ µȚıȩ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 4.26). īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ Ș ĲȚµȒ ĲȠȣ 
rmsd țȣµĮȓȞİĲĮȚ ȖȚĮ ĲȠ µİȖĮȜȪĲİȡȠ µȑȡȠȢ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ıĲĮ 1.5Å 

țĮȚ ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ ĮȣȟȐȞİĲĮȚ ıĲĮ 1.6Å – 1.7Å. Ȉİ ȖİȞȚțȑȢ ȖȡĮµµȑȢ İµĳĮȞȓȗİȚ İȜĮĳȡȫȢ 
ȣȥȘȜȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ rmsd. Ǽįȫ ȣʌȐȡȤȠȣȞ ĲȡȓĮ ıȘµĮȞĲȚțȐ cluster įȠµȫȞ (16%, 51% țĮȚ 
33%), µİ ĲȠ įİȪĲİȡȠ ȞĮ İȓȞĮȚ ĲȠ țȣȡȓĮȡȤȠ (ȕȜ. ǼȚțȩȞĮ 4.71).  

 ǵıȦȞ ĮĳȠȡȐ ĲȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ, µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ įȠȪµİ ʌȦȢ 
µİĲĮȕȐȜȜİĲĮȚ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory ĲȠ rmsd Įʌȩ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ, 

ȜĮµȕȐȞȠȞĲĮȢ ȣʌȩȥȘ ĲȚȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ ȠțĲȫ 

İʌȓʌİįĮ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ (ǼȚțȩȞİȢ 4.4 țĮȚ 4.49). īȚĮ ĲȘȞ 
[Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȠ rmsd țȣµĮȓȞİĲĮȚ ıĲĮ 1.8Å, 

ʌĮȡȠȣıȚȐȗȠȞĲĮȢ µȚțȡȑȢ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ. īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĮȡȤȚțȐ 

ȠȚ ĲȚµȑȢ İµĳĮȞȓȗȠȞĲĮȚ ĮȡțİĲȐ ȣȥȘȜȑȢ, ȖȪȡȦ ıĲĮ 2.5Å țĮȚ ĮȡȖȠȪȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȞĮ 

ıĲĮșİȡȠʌȠȚȘșȠȪȞ ıĲĮ 1.7Å µİ 1.8Å, İȞȫ ȠȚ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ İȓȞĮȚ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ȑȞĲȠȞİȢ. 
ȀĮȚ ıĲȚȢ įȪȠ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ, ȦıĲȩıȠ, ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ Ǻ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ µİȖĮȜȪĲİȡȘ 

țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ǹ (ȕȜ. ǼȚțȩȞİȢ 4.5 țĮȚ 4.50). 

 ȂȓĮ ĮțȩµĮ ıȘµĮȞĲȚțȒ ʌĮȡȐµİĲȡȠȢ İȓȞĮȚ Ș µİĲĮȕȠȜȒ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ ĲȠ 
rmsd Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ țĮĲȐ ĲȘ įȚȐȡțİȚĮ ĲȠȣ trajectory (ǼȚțȩȞİȢ 4.6 țĮȚ 4.51). ǵĲĮȞ 
Ș ĲȚµȒ ĮȣĲȒ İȓȞĮȚ ıĲĮșİȡȒ ıȘµĮȓȞİȚ ȩĲȚ ĲȠ µȩȡȚȠ įİȞ ĮʌȠțȜȓȞİȚ ıȘµĮȞĲȚțȐ Įʌȩ ĲȘ 

µȑıȘ įȠµȒ ĲȠȣ țĮȚ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ ıȣȞȚıĲȐ ȑȞįİȚȟȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ. īȚĮ ĲȘȞ 
[Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȠ rmsd Įʌȩ ĲȘ µȑıȘ įȠµȒ 

ıĲĮșİȡȠʌȠȚİȓĲĮȚ ȖȪȡȦ Įʌȩ ĲȘȞ ĲȚµȒ 0.7Å. īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȠȚ 
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ĲȚµȑȢ rmsd İȓȞĮȚ İʌȓıȘȢ ĮȡțİĲȐ ȤĮµȘȜȑȢ, ıĲĮ 0.6Å – 0.7Å, ĮȜȜȐ ȠȚ įȚĮțȣµȐȞıİȚȢ 
İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ʌȚȠ ȑȞĲȠȞİȢ. 
 ǵıȦȞ ĮĳȠȡȐ ĲȠ rmsf, ĳĮȓȞİĲĮȚ ȩĲȚ İȓȞĮȚ țȠȚȞȑȢ ȠȚ ʌİȡȚȠȤȑȢ ʌȠȣ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ 
µİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮțȪµĮȞıȘ țĮȚ ıĲĮ įȪȠ µȩȡȚĮ, įȘȜĮįȒ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲĮ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ 

țĮȚ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȐ ȐțȡĮ țĮșȫȢ țĮȚ ıĲȚȢ ʌİȡȚȠȤȑȢ ĲȦȞ ıĲȡȠĳȫȞ (ǼȚțȩȞİȢ 4.9 țĮȚ 
4.54). ǺȑȕĮȚĮ ȠȚ ĲȚµȑȢ ȖȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ İȓȞĮȚ ıȘµĮȞĲȚțȐ 

ȣȥȘȜȩĲİȡİȢ. 
 ȉȘȞ µİȖĮȜȪĲİȡȘ įȚĮĳȠȡȐ ĲȘ ıȣȞĮȞĲȐµİ ıĲȘȞ ĲȚµȒ ĲȠȣ RG (radius of gyration) 

(ǼȚțȩȞİȢ 4.10 țĮȚ 4.55). īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ Ș ĲȚµȒ 

ĮȣĲȒ țȣµĮȓȞİĲĮȚ ıĲĮ 14.5Å - 14.6Å, İȞȫ ȖȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ıĲĮ 

14.1Å - 14.2Å. Ǿ ĲȚµȒ ĮȣĲȒ ȖȚĮ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ʌȡȠȑțȣȥİ ȤȦȡȓȢ ȞĮ ȜȘĳșȠȪȞ 
ȣʌȩȥȘ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıĲȠ ĮµȚȞȠĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ. ȉĮ ĮʌȠĲİȜȑıµĮĲĮ įȚĮĳȠȡȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ 
ıȘµĮȞĲȚțȐ ĮȞ Ƞ ȣʌȠȜȠȖȚıµȩȢ ȖȓȞİȚ ȖȚĮ ȠȜȩțȜȘȡȠ ĲȠ µȩȡȚȠ, įȓȞȠȞĲĮȢ ĲȚµȑȢ ȖȪȡȦ ıĲĮ 

14.6Å - 14.7Å, įȘȜĮįȒ țĮȚ ʌȐȜȚ İȜĮĳȡȫȢ ȣȥȘȜȩĲİȡİȢ Įʌȩ ĲȚȢ ĮȞĲȓıĲȠȚȤİȢ ĲȘȢ native 

(Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮȢ. ȍıĲȩıȠ, ȠȚ ĮʌȠțȜȓıİȚȢ ıĲȚȢ ĲȚµȑȢ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ µȚțȡȑȢ țĮȚ įİȞ 
ȣʌȐȡȤİȚ țȐʌȠȚĮ ıȘµĮȞĲȚțȒ ȑȞįİȚȟȘ ȩĲȚ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ įİȞ µʌȠȡİȓ ȞĮ 

ȠįȘȖȒıİȚ ıİ ıĲĮșİȡȠʌȠȚȘµȑȞȠ µȩȡȚȠ. 
ǹȟȓȗİȚ ȞĮ ıȘµİȚȦșİȓ ȩĲȚ ȕȜȑʌȠȞĲĮȢ ĮșȡȠȚıĲȚțȐ ĲȘ ıȣȞİȚıĳȠȡȐ ĲȦȞ ʌȡȫĲȦȞ 

ʌȑȞĲİ eigenvector ĮȞȐ țĮĲȐȜȠȚʌȠ țĮȚ ıĲĮ įȪȠ µȩȡȚĮ µİ ĲȚȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ 
(ǼȚțȩȞİȢ 4.23 țĮȚ 4.68) ȕȜȑʌȠȣµİ ȩĲȚ ıĲȚȢ ıĲȡȠĳȑȢ țĮȚ ıĲĮ ȐțȡĮ ĲȦȞ µȠȡȓȦȞ Ș 

ıȣȞİȚıĳȠȡȐ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ıȘµĮȞĲȚțȒ. ǵµȦȢ ıĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ Ƞ ĮȡȚșµȩȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤİȚ ıĲȘȞ țȓȞȘıȘ İȓȞĮȚ µİȖĮȜȪĲİȡȠȢ. ȅȚ µȚțȡȩĲİȡİȢ ĲȚµȑȢ ʌȠȣ 
ʌĮȡĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ ȠĳİȓȜȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ ȑȤȠȣȞ ʌĮȡĮȜȘĳșİȓ ĲĮ İȣțȓȞȘĲĮ 

ĮµȚȞȠĲİȜȚțȐ țĮĲȐȜȠȚʌĮ.  

ǲȞĮȢ ĮțȩµȘ ĲȡȩʌȠȢ ȖȚĮ ȞĮ įȠȪµİ ʌȠȚĮ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ İȓȞĮȚ 
İȞįİȤȠµȑȞȦȢ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȒ, İȓȞĮȚ ȣʌȠȜȠȖȓȗȠȞĲĮȢ ĲȘȞ ȑțĲĮıȘ ĲȘȢ İʌȚĳȐȞİȚĮȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ ʌȠȣ İȓȞĮȚ ʌȡȠıȕȐıȚµȘ (accessible surface area, ASA) ıĲĮ µȠȞȠµİȡȒ țĮȚ ıĲĮ 

įȚµİȡȒ. Ǿ ȜȠȖȚțȒ İȓȞĮȚ ʌȦȢ Ș įȚĮĳȠȡȐ ĮȞȐµİıĮ ıĲȠ ȐșȡȠȚıµĮ ĲȘȢ ASA ĲȦȞ įȪȠ 
µȠȞȠµİȡȫȞ țĮȚ ĲȘȢ ASA ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ, İȓȞĮȚ Ș İʌȚĳȐȞİȚĮ Ș ȠʌȠȓĮ «șȐȕİĲĮȚ» (buried 

surface) țĮĲȐ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ ĲȠȣ ıȣµʌȜȩțȠȣ. ǵıȠ ʌİȡȚııȩĲİȡȘ İʌȚĳȐȞİȚĮ șȐȕİĲĮȚ, 
ĲȩıȠ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ ıĲĮșİȡȩ İȓȞĮȚ ĲȠ ȠµȠįȚµİȡȑȢ (ĮĳȠȪ ĮȣȟȐȞİĲĮȚ Ș İʌȚĳȐȞİȚĮ İʌĮĳȒȢ 
ĲȦȞ µȠȞȠµİȡȫȞ). Ǿ ʌĮȡĮʌȐȞȦ įȚĮįȚțĮıȓĮ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțİ ȖȚĮ ĲȚȢ µȑıİȢ įȠµȑȢ țĮȚ 
ĲȦȞ įȪȠ ȠµȠįȚµİȡȫȞ µİ ĲȚȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ (ȆȓȞĮțĮȢ 4.1). ǵȜȠȚ ȠȚ 
ȣʌȠȜȠȖȚıµȠȓ ȑȖȚȞĮȞ µİ ĲȠ ʌȡȩȖȡĮµµĮ areaimol, Įʌȩ ĲȠ ʌĮțȑĲȠ ʌȡȠȖȡĮµµȐĲȦȞ CCP4 

(Kabsch et al., 1994). īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțİ µȓĮ ıȣȞȠȜȚțȒ İʌȚĳȐȞİȚĮ 6452 Å2. Ǿ ĲȚµȒ ĲȘȢ ASA ȖȚĮ ĲȠ ǹ µȠȞȠµİȡȑȢ 
İȓȞĮȚ 4511 Å2 țĮȚ ȖȚĮ ĲȠ Ǻ µȠȞȠµİȡȑȢ 4556 Å2. ǼʌȠµȑȞȦȢ Ș İʌȚĳȐȞİȚĮ ʌȠȣ șȐȕİĲĮȚ 
Įʌȩ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮĲȐ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ ĲȠȣ 
ıȣµʌȜȩțȠȣ İȓȞĮȚ (4511 + 4556) – 6452 = 2615 Å2. īȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn 
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ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțİ µȓĮ ıȣȞȠȜȚțȒ İʌȚĳȐȞİȚĮ 6597 Å2. Ǿ ĲȚµȒ ĲȘȢ ASA ȖȚĮ ĲȠ ǹ 

µȠȞȠµİȡȑȢ İȓȞĮȚ 4719 Å2 țĮȚ ȖȚĮ ĲȠ Ǻ µȠȞȠµİȡȑȢ 4455 Å2. ǼʌȠµȑȞȦȢ Ș İʌȚĳȐȞİȚĮ ʌȠȣ 
șȐȕİĲĮȚ Įʌȩ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ țĮĲȐ ĲȘ įȘµȚȠȣȡȖȓĮ ĲȠȣ ıȣµʌȜȩțȠȣ 
İȓȞĮȚ (4719 + 4455) – 6597 = 2577 Å2. ǺȜȑʌȠȣµİ ȜȠȚʌȩȞ ʌȦȢ țĮȚ ıĲĮ įȪȠ įȚµİȡȒ 

șȐȕİĲĮȚ ıȤİįȩȞ Ș ȓįȚĮ İʌȚĳȐȞİȚĮ, µİ İȜĮĳȡȫȢ ȣȥȘȜȩĲİȡȘ ĲȚµȒ ȖȚĮ ĲȘȞ [Ala2Leu2]8 µİ 
native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȃĮ ıȘµİȚȦșİȓ ıĲȠ ıȘµİȓȠ ĮȣĲȩ ȩĲȚ Ș ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ 

İʌȚĳȐȞİȚĮ ʌȠȣ șȐȕİĲĮȚ Įʌȩ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ İȓȞĮȚ µȩȜȚȢ 1344.5 Å2. ǻȘȜĮįȒ Ș 

[Ala2Leu2]8 ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȒ, țȐĲȚ ĲȠ ȠʌȠȓȠ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ 
ĮȞ ıțİĳĲİȓ țĮȞİȓȢ ȩĲȚ ıĲȠ ʌĮțİĲȐȡȚıµĮ ĲȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ 

ȣįȡȩĳȠȕĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘ ĳȣıȚțȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ. 
 

 ASA ǹ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ 

ASA Ǻ 
µȠȞȠµİȡȠȪȢ 

ASA 
ȠµȠįȚµİȡȠȪȢ 
(ıȪµʌȜȠțȠ) 

Buried 
Surface 

[Ala2Leu2]8 µİ native 
(Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

4511 Å2 4556 Å2 6452 Å2 2615 Å2 

[Ala2Leu2]8 µİ syn 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

4719 Å2 4455 Å2 6597 Å2 2577 Å2 

 

ȆȓȞĮțĮȢ 4.1 
 

ȆȡȚȞ ȠȜȠțȜȘȡȫıȠȣµİ ĲȘȞ ıȪȖțȡȚıȘ ĲȦȞ įȪȠ İȞĮȜȜĮțĲȚțȫȞ ĲȠʌȠȜȠȖȚȫȞ, 
ĮȟȓȗİȚ ȞĮ İȟİĲȐıȠȣµİ țĮĲȐ ʌȩıȠ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ʌȠȣ țĮĲȑȤȠȣȞ 
ĲȘȞ ȓįȚĮ șȑıȘ, įȘȜĮįȒ ȕȡȓıțȠȞĲĮȚ ıĲȠ ȓįȚȠ İʌȓʌİįȠ, ıĲĮ įȪȠ µȩȡȚĮ, ıȣµʌİȡȚĳȑȡȠȞĲĮȚ 
µİ ʌĮȡȩµȠȚȠ ĲȡȩʌȠ. ȈĲȠȞ ȆȓȞĮțĮ 4.2 ȕȜȑʌȠȣµİ ĲȘȞ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ ʌȠıȠıĲȫȞ ĲȦȞ 
rotamer ȖȚĮ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ, ȩʌȦȢ ȣʌȠȜȠȖȓıĲȘțĮȞ 
ıĲȘȞ ʌȡȠȘȖȠȪµİȞȘ İȞȩĲȘĲĮ. Ǿ ʌȜİȚȠȥȘĳȓĮ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ țĮĲĮȜĮµȕȐȞȠȣȞ 
ĮȞĲȓıĲȠȚȤȘ șȑıȘ ıİ țȐșİ İʌȓʌİįȠ ıĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ įİȞ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ 

ıȣµʌİȡȚĳȑȡİĲĮȚ µİ ʌĮȡȩµȠȚȠ ĲȡȩʌȠ. ǲĲıȚ ıĲȚȢ ʌİȡȚııȩĲİȡİȢ ʌİȡȚʌĲȫıİȚȢ ĲĮ 

ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ ĲȩıȠ įȚĮĳȠȡİĲȚțȩ ĮȡȚșµȩ Įʌȩ ʌȚșĮȞȐ rotamer ȩıȠ 
țĮȚ įȚĮĳȠȡİĲȚțȠȪȢ ȤȡȩȞȠȣȢ ʌĮȡĮµȠȞȒȢ. ǼȟĮȚȡȑıİȚȢ ĮʌȠĲİȜȠȪȞ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 34ǹ – 

34ǹ, 15Ǻ – 41Ǻ țĮȚ 48ǹ – 48ǹ ıĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ ĮȞĲȓıĲȠȚȤĮ.  
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  [Ala2Leu2]8 µİ native 
(Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

 [Ala2Leu2]8 µİ syn 
ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ 

75 %  

67.5 % 7 % 

 

29 ǹ 

32.5 % 

 

29 ǹ 

18 % 

4 % 39 % 

42 % 

 

 

 

L1  

56 Ǻ  

96 % 

 

29 Ǻ 

19 % 

 9.5 % 70 % 

12.5 % 20 % 

 

34 ǹ 

78 % 

 

34 ǹ 

10 % 

34.2 % 9 % 

17.2 % 15 % 

 

 

 

L2  

8 Ǻ 

48.6 % 

 

34 Ǻ 

76 % 

38 % 32 % 

8 % 30 % 

24 % 

 

 

22 ǹ  

54 % 

 

 

22 ǹ 

14 % 

18 % 85 % 

 

 

 

L3 

 

48 Ǻ 82 % 

 

22 Ǻ 15 % 

57 % 

12 % 

 

55 % 

8 % 27 % 

 

 

41 ǹ 

23 % 

 

 

41 ǹ 

18 % 

35 % 55 % 

46 % 27 % 

 

 

 

 

L4 
 

15 Ǻ 

19 % 

 

41 Ǻ 

18 % 

46.7 % 65 % 

30 % 20 % 

 

15 ǹ 

23.3 % 

 

15 ǹ 

15 % 

4 % 

87 % 

 

28 % 

3 % 

 

 

 

 

L5 
 

 

41 Ǻ 

6 % 

 

 

15 Ǻ  

72 % 
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84 % 

 

76 % 

 

48 ǹ 

16 % 

 

48 ǹ 

24 % 

48.5 % 50 % 

15 %  

44.5 % 12 % 

 

 

 

L6  

 

22 Ǻ 

7 % 

 

 

48 Ǻ 

23 % 

64 %  

62 % 13 % 

 

8 ǹ 

38 % 

 

8 ǹ 

23 % 

3.5 % 52 % 

12 %  

90 % 32 % 

 

 

 

L7  

 

34 Ǻ 

6.5 % 

 

 

8 Ǻ 

4 % 

5 % 80 % 

6 % 

 

56 ǹ  

95 % 

 

56 ǹ 

14 % 

10 % 

5 % 

 

 

L8 

 

29 Ǻ 

85 % 

 

56 Ǻ 

 

100 % 

 

ȆȓȞĮțĮȢ 4.2 ȆȠıȠıĲȚĮȓĮ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȦȞ rotamer ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ȜİȣțȓȞȘȢ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ 
ʌȣȡȒȞĮ ȖȚĮ ĲĮ įȪȠ µȩȡȚĮ µİ ĲȚȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ. Ǿ ıİȚȡȐ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ 
ĮțȠȜȠȣșİȓ ĲȘ ıİȚȡȐ ʌȠȣ țĮĲȑȤȠȣȞ ıĲȘ įȠµȒ (įȘȜĮįȒ ĲȠ İʌȓʌİįȠ ıĲȠ ȠʌȠȓȠ ĮȞȒțȠȣȞ). 

 

ǼʌȠµȑȞȦȢ Įʌȩ ĲȘȞ µȑȤȡȚ ĲȫȡĮ ĮȞȐȜȣıȘ, µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ ȚıȤȣȡȚıĲȠȪµİ ȩĲȚ, Ș 

ȣʌȩșİıȘ ĲȦȞ Levy et al., ȩĲȚ ȠȚ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ ROP ʌȠȣ ȑȤȠȣȞ ʌİȡȚȖȡĮĳİȓ țĮĲȐ 

țĮȚȡȠȪȢ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ȜȐȕȠȣȞ ȠʌȠȚĮįȒʌȠĲİ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ, 
µʌȠȡİȓ ȞĮ ȚıȤȪİȚ, ĲȠȣȜȐȤȚıĲȠȞ ȖȚĮ ĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȘȢ [Ala2Leu2]8, țĮșȫȢ įİȞ ȣʌȐȡȤİȚ 
țȐʌȠȚĮ ȚıȤȣȡȒ ȑȞįİȚȟȘ ʌȠȣ ȞĮ ȣʌȠįİȚțȞȪİȚ țȐʌȠȚĮ «ʌȡȠĲȓµȘıȘ» ʌȡȠȢ ĲȘ µȓĮ 

ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ȕĮıȚȗȩµİȞȠȚ ıĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ.  

  
4.5 ƣǎƽǌǖǔǈ ǑǒǐǔǐµǐǀǚǔǈǓ native µǐǎǐµǆǒǐǞǓ  
 
ǼȟĮȚĲȓĮȢ ĲȘȢ įȣıĮȞĮȜȠȖȓĮȢ ĮȞȐµİıĮ ıĲȠ įȚĮșȑıȚµȠ ȤȡȩȞȠ țĮȚ ĲȠȞ ȩȖțȠ ĲȦȞ 
ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȫȞ įİįȠµȑȞȦȞ, ȜİʌĲȠµİȡȒȢ ĮȞȐȜȣıȘ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțİ µȩȞȠ ȖȚĮ ĲĮ įȪȠ 
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ıȣıĲȒµĮĲĮ ĲȦȞ įȚµİȡȫȞ. Ǿ ĮȞȐȜȣıȘ ȖȚĮ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ĲȦȞ µȠȞȠµİȡȫȞ șĮ 

ʌİȡȚȠȡȚıĲİȓ ıİ ĮʌȜȒ ʌĮȡȠȣıȓĮıȘ ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȣĲȚțȫȞ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȦȞ Įʌȩ ĲĮ trajectory 

ıĲȚȢ İȞȩĲȘĲİȢ ʌȠȣ ĮțȠȜȠȣșȠȪȞ.  
ȉȠ native µȠȞȠµİȡȑȢ įİȞ İʌȚįİȚțȞȪİȚ ȚįȚĮȓĲİȡȘ ĮʌȩțȜȚıȘ Įʌȩ ĲȘ įȠµȒ Įʌȩ ĲȘȞ 

ȠʌȠȓĮ ȟİțȓȞȘıİ (ǼȚțȩȞĮ 4.76). ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ 
ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıĲĮșİȡȑȢ, µİ 
İȟĮȓȡİıȘ ĲȘ ȜİȣțȓȞȘ 29, ıĲȘ ıĲȡȠĳȒ ĲȠȣ µȠȞȠµİȡȠȪȢ ĮȜȜȐ țȣȡȓȦȢ ĲȘ ȜİȣțȓȞȘ 56, 

ıĲȠ țĮȡȕȠȟȣĲİȜȚțȩ ȐțȡȠ, Ș ȠʌȠȓĮ İȓȞĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ İȣțȓȞȘĲȘ. ȍıĲȩıȠ, µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ 
ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ (20ns), ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ʌĮȡȑµİȚȞĮȞ ıĲȘ µȠȡĳȒ 

ʌȠȣ ĲȚȢ ıȣȞĮȞĲȐµİ ıĲȠ ȠµȠįȚµİȡȑȢ, įȘȜĮįȒ ıĲȡĮµµȑȞİȢ ʌȡȠȢ ĲȠ ȐȜȜȠ µȠȞȠµİȡȑȢ. 
ǼʌȠµȑȞȦȢ, ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ, ıĲȘ native µȠȡĳȒ ĲȠȣ, įȘȜĮįȒ ȩʌȦȢ ĲȠ ıȣȞĮȞĲȐµİ ıĲȠ 
ȜİȚĲȠȣȡȖȚțȒ µȠȞȐįĮ ĲȠȣ įȚµİȡȠȪȢ, įİȞ µʌȠȡİȓ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓıİȚ Įʌȩ µȩȞȠ ĲȠȣ ȑȞĮ 

İȜȚțȠİȚįȑȢ ıʌİȓȡĮµĮ (coiled coil).  

 

 

ǼȚțȩȞĮ 4.76 

ǹȞĲȚʌȡȠıȦʌİȣĲȚțȐ 

ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ 
native µȠȞȠµİȡȠȪȢ. 
ȀȐĲȦ įİȟȚȐ ıİ 
țȐșİ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ 
ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ƞ 
ȤȡȩȞȠȢ (ıİ frame). 

ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
wireframe. ȅȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ 
ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ 
ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ 
ʌȣȡȒȞĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
sticks. Ȃİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala țĮȚ 
µİ µʌȜİ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Leu.  

 

 

ȈȣȞȑȤİȚĮ ıĲȘȞ 
İʌȩµİȞȘ ıİȜȓįĮ 
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4.6 ƣǎƽǌǖǔǈ ǑǒǐǔǐµǐǀǚǔǈǓ artificial µǐǎǐµǆǒǐǞǓ  

 
ȀĮȚ ıĲȘȞ ʌİȡȓʌĲȦıȘ ĲȠȣ artificial µȠȞȠµİȡȠȪȢ įİȞ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ țȐʌȠȚĮ ȚįȚĮȓĲİȡȘ 

ĮʌȩțȜȚıȘ ıİ ıȤȑıȘ µİ ĲȘȞ ĮȡȤȚțȒ įȠµȒ (ǼȚțȩȞĮ 4.77). Ǿ țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮ ʌȠȣ 
İʌȚįİȚțȞȪİȚ ȠĳİȓȜİĲĮȚ țȣȡȓȦȢ ıĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ʌȡȫĲȠ țĮȚ ȩȖįȠȠ 
İʌȓʌİįȠ. ȀĮȚ ʌȐȜȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ʌĮȡȑµİȚȞĮȞ ıİ ıȘµĮȞĲȚțȩ ȕĮșµȩ țȠȞĲȐ ıĲȘȞ 
ĮȡȤȚțȒ ĲȠȣȢ įȚĮµȩȡĳȦıȘ. 

 

 

 

ǼȚțȩȞĮ 4.77 

ǹȞĲȚʌȡȠıȦʌİȣĲȚțȐ 

ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ 
artificial µȠȞȠµİȡȠȪȢ. 
ȀȐĲȦ įİȟȚȐ ıİ țȐșİ 
ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ 
ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ƞ ȤȡȩȞȠȢ 
(ıİ frame). ȅ 

ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
wireframe. ȅȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ 
țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȠȣ 
ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
sticks. Ȃİ ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala țĮȚ µİ 
µʌȜİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

Leu.  
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4.7 ƣǎƽǌǖǔǈ ǑǒǐǔǐµǐǀǚǔǈǓ opened µǐǎǐµǆǒǐǞǓ  
 
ǵʌȦȢ İȓįĮµİ ıĲȘȞ ǼȞȩĲȘĲĮ 3.7, Ș A31P ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȣȚȠșİĲİȓ µȓĮ ĮȡțİĲȐ ĮȞȠȚțĲȒ 

įȚĮµȩȡĳȦıȘ, ĮĳȒȞȠȞĲĮȢ µİ ĮȣĲȩȞ ĲȠȞ ĲȡȩʌȠ ĮȡțİĲȩ ȤȫȡȠ ıĲȚȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ȖȚĮ ȞĮ 

țȚȞȘșȠȪȞ İȜİȪșİȡĮ. ȅȚ ʌȡȫĲİȢ ȑȟȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ʌȠȣ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ȒĲĮȞ ıȪȞĲȠµȘȢ 
įȚȐȡțİȚĮȢ (2ns). ȅ ıțȠʌȩȢ ȒĲĮȞ ȞĮ µİȜİĲȒıȠȣµİ țĮĲȐ ʌȩıȠ ĲȠ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ ʌȠȣ 
ʌĮȡĮĲȘȡȠȪµİ İȓȞĮȚ İʌĮȞĮȜȒȥȚµȠ (ǼȚțȩȞİȢ 4.78 – 4.83). 

ȉȠ ʌȚȠ ĮȟȚȠıȘµİȓȦĲȠ ȤĮȡĮțĲȘȡȚıĲȚțȩ ȩȜȦȞ ĮȣĲȫȞ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ, ȒĲĮȞ ȩĲȚ ȠȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣµµİĲȑȤȠȣȞ ıĲȠ ıȤȘµĮĲȚıµȩ ĲȦȞ İʌȚʌȑįȦȞ ĲȠȣ 
ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ ıĲȘ native ROP, țȚȞȠȪȞĲĮȚ ʌȠȜȪ ȖȡȒȖȠȡĮ. ǲĲıȚ ȠȚ įȪȠ ȑȜȚțİȢ 
ʌȜȘıȚȐȗȠȣȞ ȖȡȒȖȠȡĮ µİĲĮȟȪ ĲȠȣȢ țĮȚ ȠȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȠȪȞ (ȩʌȦȢ țĮȚ ıĲĮ 

İʌȓʌİįĮ ĲȘȢ native ʌȡȦĲİǸȞȘȢ), ıĲĮșİȡȠʌȠȚȫȞĲĮȢ ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ıİ ĮȣĲȒ ĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ. Ǿ 

țȓȞȘıȘ ĮȣĲȒ, ĮȞ ȜȐȕȠȣµİ ȣʌȩȥȘ ĲȘȞ țĮĲĮȞȠµȒ ĲȠȣ ĳȠȡĲȓȠȣ ıĲȘȞ țȐșİ ȑȜȚțĮ µİ ȕȐıȘ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Įʌȩ ĲĮ ȠʌȠȓĮ ıȣȞȓıĲĮĲĮȚ, ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ĲȠ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ ȘȜİțĲȡȠıĲĮĲȚțȫȞ 
ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȦȞ. ǳįȘ Įʌȩ ĲȘ ĳȐıȘ ĲȠȣ heating (ĲĮ ʌȡȫĲĮ 730 frame), ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ĲĮ 

ʌȑȞĲİ ʌȡȫĲĮ «İʌȓʌİįĮ» ȑȤȠȣȞ ıȤȘµĮĲȚıĲİȓ. ȈĲȘȞ ʌȡȫĲȘ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ, ıĲĮ 1000 frame 

ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ȑȤȠȣȞ «țȜİȓıİȚ» țĮȚ ĲĮ ȠțĲȫ İʌȓʌİįĮ, İȞȫ ıĲȚȢ İʌȩµİȞİȢ ĮȣĲȩ ıȣµȕĮȓȞİȚ ȜȓȖȠ 
ĮȡȖȩĲİȡĮ ȖȪȡȦ ıĲĮ 1300 – 1500 frame. ǹțȠȜȠȪșȦȢ țĮȚ µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ ĲȠȣ ȤȡȩȞȠȣ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, ĲȠ µȠȞȠµİȡȑȢ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ıĲĮșİȡȠʌȠȚȘµȑȞȠ ıİ ĮȣĲȒ ĲȘ įȚĮµȩȡĳȦıȘ. Ȉİ 
țȐʌȠȚĮ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ȠȡȚıµȑȞȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ, ȠȚ ȑȜȚțİȢ İµĳĮȞȓȗȠȣȞ µȓĮ ĮȜȜȠȓȦıȘ ıĲȘ 

įȠµȒ ĲȠȣȢ, ȩʌȦȢ ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.78, frame 3000 – 4000 țĮȚ ıĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 

4.81, frame 3000 – 4000. ȈĲȘȞ ǼȚțȩȞĮ 4.80, ıĲȠ frame 3500 ȕȜȑʌȠȣµİ ȑȞĮ ȐȞȠȚȖµĮ 

(țȠȚȜȩĲȘĲĮ), ȜȩȖȦ ĮįȣȞĮµȓĮȢ įȘµȚȠȣȡȖȓĮȢ ĲȠȣ ĲȡȓĲȠȣ «İʌȚʌȑįȠȣ», ĲȠ ȠʌȠȓȠ įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ µȑȤȡȚ 
ĲȠ ĲȑȜȠȢ. ȈĲȘȞ ʌȑµʌĲȘ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ (ǼȚțȩȞĮ 4.82), ĲĮ įȪȠ ĲİȜİȣĲĮȓĮ İʌȓʌİįĮ įİ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ 

įȚĮĲȘȡȠȪȞĲĮȚ µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ. ȈĲȘȞ ȑțĲȘ Įʌȩ ĮȣĲȒȞ ĲȘ ıİȚȡȐ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ, ʌȠȣ 
įȚĮȡțİȓ ȜȓȖȠ ʌİȡȚııȩĲİȡȠ (2.7ns), ȕȜȑʌȠȣµİ µȓĮ ĮȜȜȠȓȦıȘ ıĲȘ įȠµȒ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ ʌȠȣ ȠįȘȖİȓ 
ıİ ȑȞĲȠȞȘ țȣȡĲȩĲȘĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ, Įʌȩ ĲȠ frame 2000 țĮȚ µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ.  

ǹȣĲȒȞ ĲȘȞ ĮȜȜȠȓȦıȘ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ țĮȚ ĲȘȞ ȑȞĲȠȞȘ țȣȡĲȩĲȘĲĮ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ 

ĲȘȞ ʌĮȡĮțȠȜȠȣșȒıȠȣµİ țĮȜȪĲİȡĮ ıĲȘȞ ĲİȜİȣĲĮȓĮ țĮȚ µİȖȐȜȘȢ įȚȐȡțİȚĮȢ (10ns) 

ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘ ĲȠȣ ıȣıĲȒµĮĲȠȢ ĮȣĲȠȪ (ǼȚțȩȞĮ 4.84). ȈĲĮ ʌȡȫĲĮ 1000 frame ȑȤȠȣȞ ȒįȘ 

ıȤȘµĮĲȚıĲİȓ ĲĮ ʌİȡȚııȩĲİȡĮ İʌȓʌİįĮ, µİ İȟĮȓȡİıȘ ĲȠ ȩȖįȠȠ, ȜȩȖȦ ĲȘȢ µİȖȐȜȘȢ 
țȚȞȘĲȚțȩĲȘĲĮȢ ĲȘȢ ȜİȣțȓȞȘȢ 56. ǹʌȩ ĲȠ frame 2000 țĮȚ µİĲȐ ĮȡȤȓȗİȚ ȞĮ İȓȞĮȚ İµĳĮȞȒȢ Ș 

ĮȜȜȠȓȦıȘ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ ʌȠȣ ȠįȘȖİȓ ıİ țȣȡĲȩĲȘĲĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ, İȞȫ ĮʌȠȣıȚȐȗİȚ țĮȚ 
İįȫ ĲȠ ĲȡȓĲȠ İʌȓʌİįȠ. ȈĲȘȞ ʌȠȡİȓĮ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ȕȜȑʌȠȣµİ ʌȦȢ ȤȐȞİĲĮȚ țĮȚ ĲȠ ȑțĲȠ 
İʌȓʌİįȠ (frame 3500 – 5000). ȅȚ ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ıȣȞȚıĲȠȪȞ ĲĮ 

İʌȓʌİįĮ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ İȣțȓȞȘĲİȢ țĮȚ ĲĮ İʌȓʌİįĮ įİȞ µʌȠȡȠȪȞ ȞĮ ıȤȘµĮĲȚıĲȠȪȞ. ǹȣĲȒȞ ĲȘȞ 
ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ ĲȠ µȩȡȚȠ ĲȘȞ ȣȚȠșİĲİȓ µȑȤȡȚ ĲȠ ĲȑȜȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ, µİ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ Ș 

įȠµȒ ĲȠȣ ȞĮ µȘȞ įȚĮĲȘȡİȓĲĮȚ ıĲĮșİȡȒ. 
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ǼȚțȩȞĮ 4.78 
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ǼȚțȩȞĮ 4.79 
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ǼȚțȩȞĮ 4.80 
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ǼȚțȩȞĮ 4.81 
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ǼȚțȩȞĮ 4.82 
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ǼȚțȩȞĮ 4.83 
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ǼȚțȩȞĮ 4.84 

ǹȞĲȚʌȡȠıȦʌİȣĲȚțȐ 

ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ĲȘȢ 
ĲİȜİȣĲĮȓĮȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ 
(10ns) ĲȠȣ opened 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȀȐĲȦ 

įİȟȚȐ ıİ țȐșİ 
ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ 
ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ƞ 
ȤȡȩȞȠȢ (ıİ frame). 

ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
wireframe. ȅȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ 
ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ 
ĲȠȣ ȣįȡȩĳȠȕȠȣ 
ʌȣȡȒȞĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
sticks. Ȃİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala țĮȚ 
µİ µʌȜİ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Leu. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

ȈȣȞȑȤİȚĮ ıĲȘ 
 İʌȩµİȞȘ ıİȜȓįĮ



 149

 



 150

4.8 ƣǎƽǌǖǔǈ ǑǒǐǔǐµǐǀǚǔǈǓ opened P31 
µǐǎǐµǆǒǐǞǓ  

 
ǼȓȞĮȚ ȖİȞȚțȐ ʌĮȡĮįİțĲȩ ȩĲȚ Ș ʌĮȡȠȣıȓĮ İȞȩȢ țĮĲĮȜȠȓʌȠȣ ʌȡȠȜȓȞȘȢ ȠįȘȖİȓ ıİ țȐµȥȘ 

ĲȘȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ ıİ țȡȓıȚµĮ ıȘµİȓĮ ĲȘȢ įȠµȒȢ ĲȘȢ (MacArthur et al., 1991). ȈĲȘȞ 
ǼȞȩĲȘĲĮ 3.8 ĮȞĮĳȑȡșȘțİ ȑȞĮ ĮțȡĮȓȠ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ȩʌȠȣ Ș ʌĮȡȠȣıȓĮ µȓĮȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ ıİ 
µȓĮ ıĲȡȠĳȒ İȞȩȢ 4-Į-İȜȚțȠİȚįȠȪȢ įİµĮĲȓȠȣ ȠįȒȖȘıİ ıİ įȡĮµĮĲȚțȒ ĮȜȜĮȖȒ ıĲȘ įȠµȒ, 

µİ ĮʌȠĲȑȜİıµĮ µȓĮ ʌȡȦĲİǸȞȘ µİ ĲİȜİȓȦȢ įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. ȉĮ µȠȞȠµİȡȒ 

ʌȡȠıĳȑȡȠȞĲĮȚ ȚįȚĮȓĲİȡĮ ȖȚĮ ĲȘ įȚİȡİȪȞȘıȘ ĲȘȢ İʌȓįȡĮıȘȢ ĲȘȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ. Ȉİ ʌȡȫĲȘ 

ĳȐıȘ µʌȠȡİȓ ȞĮ µİȜİĲȘșİȓ Ș ıȣµʌİȡȚĳȠȡȐ țĮȚ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮ ĲȠȣ opened P31 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ µȑıĮ Įʌȩ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ. ǹțȠȜȠȪșȦȢ µʌȠȡİȓ ȞĮ 

ȖȓȞİȚ ıȣȖțȡȚĲȚțȒ ĮȞȐȜȣıȘ µİ ĲȚȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ĲȠȣ opened µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ĬİȦȡȘĲȚțȐ 

țĮȚ įİįȠµȑȞȠȣ ȩĲȚ ȩȜİȢ ȠȚ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȠȪȞĲĮȚ țȐĲȦ Įʌȩ ĲȚȢ ȓįȚİȢ 
ıȣȞșȒțİȢ, ȠʌȠȚĮįȒʌȠĲİ µİȖȐȜȘ ĮȜȜĮȖȒ ĮȞȐµİıĮ ıĲĮ įȪȠ ĮȣĲȐ µȠȞȠµİȡȒ șĮ ʌȡȑʌİȚ 
ȞĮ ȠĳİȓȜİĲĮȚ ıĲȘȞ ʌĮȡȠȣıȓĮ ĲȘȢ ʌȡȠȜȓȞȘȢ. ȆĮȡȐ ĲȠ İȞįȚĮĳȑȡȠȞ ʌȠȣ ʌĮȡȠȣıȚȐȗİȚ Ș 

ıȣȖțİțȡȚµȑȞȘ ĮȞȐȜȣıȘ, ıĲȘȞ ʌĮȡȠȪıĮ İȡȖĮıȓĮ (ȜȩȖȦ ȑȜȜİȚȥȘȢ ȤȡȩȞȠȣ ȖȚĮ ĲȘȞ 
İʌİȟİȡȖĮıȓĮ ĲȩıȠ µİȖȐȜȠȣ ȩȖțȠȣ įİįȠµȑȞȦȞ) șĮ ĮȡțİıĲȠȪµİ ıİ ĮʌȜȒ ʌĮȡȠȣıȓĮıȘ 

ĮȞĲȚʌȡȠıȦʌİȣĲȚțȫȞ ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȦȞ Įʌȩ ĲȠ trajectory.  

 ǼȓȞĮȚ İȞĲȣʌȦıȚĮțȩ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ȩĲȚ țĮȚ ıİ ĮȣĲȩ ĲȠ µȩȡȚȠ ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ Ƞ 
ıȤȘµĮĲȚıµȩȢ ĲȦȞ İʌȚʌȑįȦȞ. ǹʌȩ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ A31P, șĮ ĮȞȑµİȞİ țĮȞİȓȢ ȩĲȚ ĲȠ 
µȠȞȠµİȡȑȢ șĮ ʌȡȑʌİȚ ȞĮ ʌĮȡĮµȑȞİȚ ıĲȘȞ ĮȞȠȚȤĲȒ įȚĮµȩȡĳȦıȘ. ȈȓȖȠȣȡĮ ıȘµĮȞĲȚțȩ 
ȡȩȜȠ įȚĮįȡĮµĮĲȓȗİȚ Ș įȚĮĳȠȡİĲȚțȒ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ µİ țĮĲȐȜȠȚʌĮ ĮȜĮȞȓȞȘȢ țĮȚ ȜİȣțȓȞȘȢ, 
țĮȚ șİȦȡȘĲȚțȐ ʌȚȠ ȚıȤȣȡȐ ʌĮțİĲĮȡȚıµȑȞȠ «ʌȣȡȒȞĮ». ȈĲĮ 1000 frame ȑȤȠȣȞ 
ıȤȘµĮĲȚıĲİȓ ʌİȡȓʌȠȣ ĲĮ µȚıȐ İʌȓʌİįĮ, İȞȫ ȠȚ įȪȠ ȑȜȚțİȢ įİȞ ʌȜȘıȚȐȗȠȣȞ ĮȡțİĲȐ µȑȤȡȚ 
țĮȚ ĲĮ ʌȡȫĲĮ 2000 frame. ȍıĲȩıȠ įİȞ ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ ıȤȘµĮĲȓȗȠȞĲĮȚ ȩȜĮ ĲĮ İʌȓʌİįĮ, 

ȩʌȦȢ ȖȚĮ ʌĮȡȐįİȚȖµĮ ĲȠ ȑțĲȠ țĮȚ ĲȠ ȑȕįȠµȠ µȑȤȡȚ țĮȚ ĲȠ 5000 frame. ǹțȠȜȠȪșȦȢ țĮȚ 
ʌȚșĮȞȩĲĮĲĮ ȜȩȖȦ ĮʌȠȣıȓĮȢ ĲȦȞ İʌȚʌȑįȦȞ ʌȠȣ ıĲĮșİȡȠʌȠȚȠȪȞ ĲȘ įȠµȒ, ʌĮȡĮĲȘȡİȓĲĮȚ 
µȓĮ ĮȜȜȠȓȦıȘ ıĲȚȢ ȑȜȚțİȢ. Ǽįȫ Ș ĮȜȜȠȓȦıȘ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıȘµĮȞĲȚțȒ ȫıĲİ ȞĮ µȘȞ 
µȚȜȐµİ ʌȜȑȠȞ ȖȚĮ țȣȡĲȩĲȘĲĮ ĮȜȜȐ ȖȚĮ įȚȐȜȣıȘ ĲȘȢ ĮțİȡĮȚȩĲȘĲĮȢ ĲȦȞ İȜȓțȦȞ țĮȚ țĮĲȐ 

ıȣȞȑʌİȚĮ ĲȠȣ µȠȡȓȠȣ (frame 15000). ȅȚ ĮȜȜȘȜİʌȚįȡȐıİȚȢ ĮȞȐµİıĮ ıĲȚȢ ʌȜİȣȡȚțȑȢ 
ȠµȐįİȢ įİȞ İȓȞĮȚ ʌȜȑȠȞ țĮȜȐ țĮșȠȡȚıµȑȞİȢ. ȆȡȠȢ ĲȠ ĲȑȜȠȢ ĲȘȢ ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠ 
µȩȡȚȠ ʌĮȓȡȞİȚ ĮțĮșȩȡȚıĲȘ, ıȤİįȩȞ įȚĮȜȣµȑȞȘ įȠµȒ.  

 ǼʌĮȞĮȜȘʌĲȚțȑȢ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ șĮ įİȓȟȠȣȞ țĮĲȐ ʌȩıȠ µʌȠȡİȓ ȞĮ ȣĳȓıĲĮĲĮȚ µȓĮ 

ĲȑĲȠȚĮ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ȖȚĮ ȑȞĮ µȩȡȚȠ µİ ĮȣĲȒȞ ĲȘȞ ĮȜȜȘȜȠȣȤȓĮ Ȓ İȐȞ Ș įȠµȒ įȚĮȜȪİĲĮȚ 
țȐșİ ĳȠȡȐ.  
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ǼȚțȩȞĮ 4.85 

ǹȞĲȚʌȡȠıȦʌİȣĲȚțȐ 

ıĲȚȖµȚȩĲȣʌĮ ĲȘȢ 
ʌȡȠıȠµȠȓȦıȘȢ ĲȠȣ 
opened P31 

µȠȞȠµİȡȠȪȢ. ȀȐĲȦ 

įİȟȚȐ ıİ țȐșİ 
ıĲȚȖµȚȩĲȣʌȠ 
ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ Ƞ 
ȤȡȩȞȠȢ (ıİ frame). 

ȅ ıțİȜİĲȩȢ ĲȠȣ 
µȠȡȓȠȣ 
ĮʌİȚțȠȞȓȗİĲĮȚ µİ 
wireframe. ȅȚ 
ʌȜİȣȡȚțȑȢ ȠµȐįİȢ 
ĲȦȞ țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ĲȠȣ 
ȣįȡȩĳȠȕȠȣ ʌȣȡȒȞĮ 

ĮʌİȚțȠȞȓȗȠȞĲĮȚ µİ 
sticks. Ȃİ 
ʌȠȡĲȠțĮȜȓ 
ĳĮȓȞȠȞĲĮȚ ĲĮ 

țĮĲȐȜȠȚʌĮ Ala, µİ 
µʌȜİ ĲĮ țĮĲȐȜȠȚʌĮ 

Leu, İȞȫ µİ µȦȕ 

ıȘµİȚȫȞİĲĮȚ Ș Pro. 

 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ȈȣȞȑȤİȚĮ ıĲȘ 
 İʌȩµİȞȘ ıİȜȓįĮ
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Ǿ Rop İȓȞĮȚ µȓĮ µȚțȡȒ ʌȡȦĲİǸȞȘ 63 țĮĲĮȜȠȓʌȦȞ ʌȠȣ ȣȚȠșİĲİȓ ȑȞĮ ĮʌȜȩ µȠĲȓȕȠ 4-Į-

İȜȚțȠİȚįȠȪȢ įİµĮĲȓȠȣ. ȆĮȡȐ ĲȘȞ ĮʌȜȩĲȘĲȐ ĲȘȢ, Ƞ µȘȤĮȞȚıµȩȢ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ ĮȣĲȒȢ țĮȚ 
ĲȦȞ įȚȐĳȠȡȦȞ ʌĮȡĮȜȜĮȖȫȞ ĲȘȢ ĮʌȠĲİȜİȓ ĮȞĲȚțİȓµİȞȠ µİȜȑĲȘȢ İįȫ țĮȚ ĮȡțİĲȐ ȤȡȩȞȚĮ. 

ȂȑȤȡȚ ʌȡȩıĳĮĲĮ ȣʌȒȡȤİ Ș ʌİʌȠȓșȘıȘ ȩĲȚ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ ĲȘȢ șĮ ȣȚȠșİĲȠȪȞ 
ĲȘ įȠµȒ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ȍıĲȩıȠ įȪȠ µİĲĮȜȜĮȖµȑȞĮ µȩȡȚĮ, Ș A31P țĮȚ 
[Ala2Ile2]6 įȓȞȠȣȞ įȪȠ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ. ȂȐȜȚıĲĮ Ș ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ [Ala2Ile2]6, 

ʌȠȣ ĮȞĮĳȑȡİĲĮȚ ȦȢ syn, ĳĮȓȞİĲĮȚ ȞĮ İȓȞĮȚ ĮȡțİĲȐ ıĲĮșİȡȒ. ǲĲıȚ ʌȡȠĲȐșȘțİ, ȩʌȦȢ 
ȑȤİȚ ʌȡȠĮȞĮĳİȡșİȓ, ȩĲȚ ȠȚ įȚȐĳȠȡİȢ ʌĮȡĮȜȜĮȖȑȢ µʌȠȡİȓ ȞĮ ĮʌĮȞĲȠȪȞ ıİ µȓȖµĮ ĲȦȞ 
įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȚȫȞ țĮȚ µȐȜȚıĲĮ ȩĲȚ ĲĮ µȩȡȚĮ ʌȠȣ İʌȚįİȚțȞȪȠȣȞ ȖȡȒȖȠȡȘ țȚȞȘĲȚțȒ 

ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ, ȩʌȦȢ Ș [Ala2Leu2]8 șĮ ĲİȓȞȠȣȞ ȞĮ ʌȐȡȠȣȞ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ. 

ǹʌȩ ĲȘȞ ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ µȠȡȚĮțȒȢ įȣȞĮµȚțȒȢ ıİ įȪȠ 
ıȣıĲȒµĮĲĮ ȠµȠįȚµİȡȫȞ, ȑȞĮ µİ ĲȘ native (Rop-like) țĮȚ ȑȞĮ µİ ĲȘȞ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, 

ʌȡȠțȪʌĲİȚ ȩĲȚ țĮȚ ĲĮ įȪȠ ıȣıĲȒµĮĲĮ İȓȞĮȚ İȟȓıȠȣ ıĲĮșİȡȐ. ȈȣȞİʌȫȢ įİ µʌȠȡȠȪµİ ȞĮ 

ĮʌȠțȜȓıȠȣµİ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ įȪȠ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ, ȕȐıȘ ıĲĮșİȡȩĲȘĲĮȢ. ȍıĲȩıȠ, ıİ ȩȜİȢ ĲȚȢ 
ĮȞĮȜȪıİȚȢ ȠȚ ĲȚµȑȢ ȖȚĮ ĲȘ native (Rop-like) ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ İȓȞĮȚ İȜĮĳȡȫȢ ȤĮµȘȜȩĲİȡİȢ. 
Ȃİ ȕȐıȘ ĲȠ ȖİȖȠȞȩȢ ĮȣĲȩ, șĮ İȓȞĮȚ ĮȞĮµİȞȩµİȞȠ ȞĮ ȣʌȐȡȤİȚ țȐʌȠȚĮ ʌȡȠĲȓµȘıȘ ȩȤȚ 
ʌȡȠȢ ĲȘ syn ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, ĮȜȜȐ ʌȡȠȢ ĲȘȞ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ ĲȘȢ ĳȣıȚțȒȢ ʌȡȦĲİǸȞȘȢ. ȅȚ 
ĮʌȠțȜȓıİȚȢ ıĲȚȢ ĲȚµȑȢ ȩµȦȢ İȓȞĮȚ ʌȠȜȪ µȚțȡȑȢ ȖȚĮ ȞĮ ȚıȤȣȡȚıĲȠȪµİ µİ ȕİȕĮȚȩĲȘĲĮ ȩĲȚ 
ĲȠ µȩȡȚȠ șĮ ȑȤİȚ µȩȞȠ µȓĮ Įʌȩ ĲȚȢ İȞĮȜȜĮțĲȚțȑȢ ĲȠʌȠȜȠȖȓİȢ țĮȚ ʌȠȚĮ.  

ǹʌȐȞĲȘıȘ ıĲȠ İȡȫĲȘµĮ ĮȣĲȩ șĮ µʌȠȡȠȪıİ ȞĮ įȠșİȓ µȑıĮ Įʌȩ ĲĮ ıȣıĲȒµĮĲĮ 

ĲȦȞ µȠȞȠµİȡȫȞ. Ȉİ ʌȡȫĲȘ ĳȐıȘ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒșȘțĮȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȚȢ ĮʌȠµȠȞȦµȑȞȦȞ 
µȠȞȠµİȡȫȞ ȟİțȚȞȫȞĲĮȢ Įʌȩ įȚȐĳȠȡİȢ įȚĮµȠȡĳȫıİȚȢ (native, artificial, opened, 

opened P31). Ǿ ĮȞȐȜȣıȘ ĲȦȞ ʌȡȠıȠµȠȚȫıİȦȞ ĲȦȞ ıȣıĲȘµȐĲȦȞ ĮȣĲȫȞ (įİȞ 
ʌİȡȚȜĮµȕȐȞİĲĮȚ ıĲĮ ʌȜĮȓıȚĮ ĲȘȢ İȡȖĮıȓĮȢ ĮȣĲȒȢ, ȜȩȖȦ įȣıĮȞĮȜȠȖȓĮȢ ȩȖțȠȣ 
įİįȠµȑȞȦȞ țĮȚ įȚĮșȑıȚµȠȣ ȤȡȩȞȠȣ) șĮ įİȓȟİȚ ʌȠȚĮ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȐ țĮȚ șĮ ĮȞĮįİȓȟİȚ 
ȣʌȠȥȒĳȚȠȣȢ ȖȚĮ ĲȘȞ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȓȘıȘ, ıĲȘ ıȣȞȑȤİȚĮ, ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȫȞ ıȣȖțȡȠȪıİȦȞ. 
ȂȑıĮ Įʌȩ ĲȚȢ ıȣȖțȡȠȪıİȚȢ µȠȞȠµİȡȫȞ ʌİȡȚµȑȞȠȣµİ ȞĮ ʌĮȡĮĲȘȡȒıȠȣµİ ʌȡĮȖµĮĲȚțȐ 

ȖİȖȠȞȩĲĮ ĮȞĮįȓʌȜȦıȘȢ țĮȚ ȞĮ įȠȪµİ İȐȞ ʌȡȠțȪʌĲİȚ µȩȞȠ Ș µȓĮ ĲȠʌȠȜȠȖȓĮ, Ȓ ıĲȘȞ 
ʌİȡȓʌĲȦıȘ ʌȠȣ ʌȡȠțȪʌĲȠȣȞ țĮȚ ȠȚ įȪȠ, ʌȠȚĮ İȓȞĮȚ ʌȚȠ ıĲĮșİȡȒ. ȃĮ ȣʌİȞșȣµȓıȠȣµİ, 
ȩĲȚ ȖȚĮ ĲĮ ıȣıĲȒµĮĲĮ ĲȦȞ ȠµȠįȚµİȡȫȞ ȟİțȚȞȒıĮµİ Įʌȩ ĲȚȢ țȡȣıĲĮȜȜȠȖȡĮĳȚțȐ 

ʌȡȠıįȚȠȡȚıµȑȞİȢ įȠµȑȢ țĮȚ ʌȡĮȖµĮĲȠʌȠȚȒıĮµİ ȣʌȠȜȠȖȚıĲȚțȐ ĲȚȢ µİĲĮȜȜȐȟİȚȢ. ǲĲıȚ 
įȚĮșȑĲȠȣµİ țĮȚ ȑȞĮ µȑĲȡȠ ıȪȖțȡȚıȘȢ ȖȚĮ ĲĮ įȚµİȡȒ ʌȠȣ șĮ ʌȡȠțȪȥȠȣȞ Įʌȩ ĲȚȢ 
ıȣȖțȡȠȪıİȚȢ ĲȦȞ µȠȞȠµİȡȫȞ.  
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