چكيده
هزاران سال است كه بشر از فعاليتهاي زيست شيميايي موجودات زنده بهره‌برداري مي‌كند و در نتيجه زيست تكنولوژي تا حد زيادي مديون كارهاي نوين است . دانش نوظهور زيست، تكنولوژي را بصورت كاربرد خواص زيستي جانوران و يا فرايندهاي گوناگون در صنايع توليدي يا خدماتي تعريف مي‌كند. 

استفاده از علوم گوناگون زيستي به نفع بشريت اغلب از نوآوريهاي اخير تصور مي‌شود ولي درك عميق مكانيسم و كنترل تبديلات زيست شيميايي موجود را ميسر مي‌سازد . 

توانايي بشر در تغيير ويژگي جانداران به روش خاص دستكاري ژنها است و زيربناي شاخه‌هاي مختلف علوم زيستي تكنولوژي (ژنتيك) ، ابداع روشهاي جديد ژني است كه امكان هدايت جانداران را به انجام تبديلات خاص و يا توليد محصولات معين فراهم مي‌كند .و كاربرد تكنولوژي كه سمبل آن كامپيوتر است در بررسي و به ثمر رساندن يافته‌هاي تئوري و مشاهده‌اي متخصصين اين علوم به ذخيره و بازيابي ومقايسه وبه اشتراك گذاشتن اطلاعات دريافتي نقش بسزايي در پيشرفتهاي شگرف دارد . 

استفاده مداوم از يك منبع همچنين بستگي به اثرات وارده از استخراج آن بر محيط زيست دارد حتي اگر تهيه يك منبع از نظر اقتصادي به صرفه باشد استفاده از آن با توجه به بررسيهاي مختلف شاخه‌هاي علوم زيستي در خصوص نقش آن بر ژن و چه تأثير آ‌ن بر اكولوژي محيط زيستي و چه در رشد و بقاي جانداران ، ممكن است حداقل و گاهي حذف شود . پس تعريف يك منبع و موارد دسترسي به منابع بستگي به تغييرات تكنولوژيكي و اقتصادي و اثرات بررسي شده آن و اثرات منتجه از بهره‌برداري آن بر محيط زيست را دارد . 

بطور عملي آنچه در بقاي محيط زيست حائز اهميت است كه استفاده اقتصادي از تمامي جنبه‌هاي مختلف علوم زيستي را قابل دسترسي و براي بهره‌برداري با هزينه‌هاي منطقي ميسر سازد .

مقدمه 

حذف علوم زيستي نوينه درك و توجيه خصوصيات موجودات زنده بر حسب ساختار عناصر تشكيل‌دهنده آنها است و علوم زيستي از مهم‌ترين مباحث مورد تحقيق و بررسي كنگره‌ها و مجامع علمي است زيرا تأثير آنها در بهبود شرايط حيات و تداوم بقاي موجودات زنده از اهميت بسزايي برخوردار است . 

در اين راستا كتب و مقالات علمي بسياري به نگارش درآمده و گردهمايي‌هاي زيادي در ارتباط متقابل بين اين علوم باعلوم ديگر و بخشهاي متفاوت بين آنها ارائه گرديده است .

با توجه به حجم بالاي اين اطلاعات و نياز به دسترسي سريع به آنها استفاده از ابزار رسانه‌اي جديد كه بتواند با ذخيره‌سازي و اطلاع رساني سريع اين مهم را بر عهده گيرد بسيار حائز اهميت است . 

رايانه ابزاري قدرتمند براي تحقق آن است و با پيشرفت تكنولوژي روز دنيا دسترسي به شبكه گسترده وسيع اينترنت نيز دسترسي سريع و بروز و نوين را تسهيل نموده است .

نرم‌افزارهاي كاربردي علوم زيستي كه با تحقيق و تفحص دانشمندان متخصص ارائه گرديده است كمك شاياني به روند تكاملي و رو به گسترش شاخه‌ها وزمينه‌هاي مختلف بررسي‌ها و نتايج صاحبنظران نموده است و با اطمينان مي‌توان گفت كه با ادامه تحقيقات و ارائه نرم‌افزارهاي جديد توصيفي ، انسان خواهد توانست ويژگي‌هاي اساسي تشكيل‌دهنده حيات را بطور كامل تشريح نمايد.

كاربرد گسترده كامپيوتر در علوم زيستي
اطلاعات تكنولوژي درباره كاربرد نرم افزارها، كه سبب افزايش حجم اطلاعات و سرعت اطلاع رساني شده است، علوم زيستي را دگرگون كرده است. اين مقاله مختصري است از برخي پيشرفتهاي بيولوژيكي در عقايدي كه براي اين علوم محوريت دارد. همچنين درك خواهيم كرد كه كاربرد وسيع كامپيوتر چه نقش بزرگي را براي پيشرفت علوم زيستي باز مي كند. مقالات اين نشريه بيشتر از جعبه IBM و ژورنال همراه آن، استخراج شده و شرحي است از تحقيقات و پيشرفتهاي تكنولوژي كه منجر به فهم بهتر است ملكولي حيات شده و در نهايت به درمان بيماريها و بهبود شرايط انساني مي انجامد

چه چيزي ما را تبديل به انسان مي كند؟ ژنوم هر انسان مواد ژنتيكي است كه صفات انسان از آن ناشي مي شود ژنوم شامل 23 جفت كروموزم است كه از ملكولهاي لزاكسي رمپوئوكلينك اسيد (DNA) تشكيل يافته اند. ملكولهاي DNA يك مارپيچ مضاعف شده را شكل ميدهد كه مانند يك نردبان پيچ خورده به نظر مي رسد. تركيب ملكولهاي قند و فسفات نرده هاي نردباني را شكل مي دهد كه پله هاي آن بازهاي آلي هستند. بازهاي آلي نوكلئوتيدها 4 نوع اصلي هستند: گوانين ،‌آنين ،‌سترزين و تيمين كه با علائم اختصاري T,C.A.G نشان داده مي شود.

در هر پله يك زوج باز آلي وجود دارد كه به صورت G-C ( يا ) C-G يا T-A يا A-T وجود دارد. ژنوم انسان شامل حدود 3 ميليون جفت باز مي باشد كه همان پله هاي نردباني مي باشد. DnA موجود در سلولهاي بدن انسان تقريباً مشابه است. كدهاي DNA در ژنوم انسان همان اطلاعاتي هستند كه ما را به انسان تبديل مي كنند.

اني كدها اطلاعاتي را فراهم مي كنند كه بدن ما را به عنوان جنين شكل مي دهد و عملكردهاي بيولوژيكي ها را در طول زندگي كنترل مي كند. در فوريه 2001 ژورنالهاي علوم و طبيعت هر دو مقالاتيرا درباره ژنوم انسان منتشر كردند كه موفقيتهاي انسان در كامل كردن اولين طرح كامل توالي DNA (نقشه ژني انسان) در آن توصيف شده بود. البته كار سنگين تر و با ارزش تر تجزيه و تحليل و استفاده از اين اطلاعات مي باشد و با پيشرفت بيشتر تكنولوژي  به كار گيري آن در شناخت ژنوم گونه هاي گياهي و جانوري مي باشد.

اين مقاله براي نخستين بار خلاصه اي از پيشرفتهاي زيست شناسي و عقايدي كه سهم بسزائي در پيشرفت اين علم داشته اند را ارائه مي كند. سپس درون آن مقالاتي از سيستم ژورنالهاي IBM و نشريه همراه IBM در باره اين پيشرفتها بيان مي شود. دورنماي پيشرفتهاي علوم زيستي و عقايدي كه پيرامون شيمي سلول و محيط درون آن شكل گرفته با DNA شروع مي شود و به طرف پروتئين ها و داروها كشيده مي شود، بايد از نقش اساسي كاربرد نرم افزارها، ابزار آلات ، وسايل مطالعات فراساختاري و … كه نقش اساسي و پيشرفت علوم زيستي داشته اند، غافل نماند  و بهمين منظور تاريخچه اي از آن ذكر ميشود.

تصوير 1: بيانگرتجلي ژنهاست. همچنين تاخوردگي پروتئينها و داروهائي كه مراحل بيوشيميائي را كوتاه مي كنند. 

واژه هاي به كار رفته در مقاله در ارتباط است با انواع نرم افزارهاي به كار رفته براي اين تجزيه و تحليل ها و ترتيب به كارگيري آنها، كدهاي ژنتيكي موجود در DNA با توجه به ترتيب اسيدهاي آمينه انواع پروتئينهارا ايجاد مي كند. اين اسيدهاي آمينه پشت سر هم پيچ و خم مي يابد ، تا مي خورد و ساختمان سه بعدي خاصي را ايجاد ميكند كه ارتباط آن را مي رساند. داروها با پروتئينها واكنش ميدهد و روي عملكرد آنها اثر مي كند و اغلب نوعي پيوند با بخشي از جايگاه پروتئين ايجاد مي كند كه مانع توانائي پروتئين در انجام وظيفه طبيعي اش مي شود.

كاربرد گسترده نرم افزارهاي كامپيوتري ، براي ديناميك ملكولها،‌(MD) ، شيمي كوانتوم (QC) و ارتباطات ساختماني (QSAn) به مطالعه اين سيستم هاي ملكولي كمك نموده اند ..
ژنها و پروتئينها: تقريباً هر يك از اعضاي يك گونه مقدار مساوي DNA دارد. اما سه ميليون جفت باز آلي كه ژنوم انسان را شكل مي دهد، فقط در حدود 1% پروتئينها را، كد 
مي كند. تنوع اعضاي مختلف يك گونه به دليل تفاوتهاي كم اهميت در DNA آنها رخ ميدهد. براي انسانها اين تفاوت ناشي از يك جفت باز از هر 1300 تا مي باشد. يا درباره 1% از يك درصدي كه پروتئينها راكد مي كند.

براي نمايش كل اطلاعات ژنتيكي يك فرد چه تعداد ديسك لازم است؟

از آنجائيكه بازهاي آلي هر پيچ DNA در قطعه جا مي گيرد بنابراين 2 ميليون جفت باز مي تواند ذخيره شود در نزديك به 750 مگابايت ( فقط براي نواحي كد كننده پروتئينها) و اگر فقط اطلاعات موجود روي كروموزمهاي جنسي ذخيره شوند، نتيجه مي تواند جاسازي شود در 5/7 كيلوبايت . سرانجام و خيلي مهم اينكه هر يك از ما 2 كپي از ژنوم انسان در سلولهاي خود داريم. يكي از پدر و ديگري از مادر كه جفت كروموزمهاي ما را شكل مي دهد. و براي اين مقدار ما نياز داريم به 15 كيلوبايت . البته موقعيت از اين پيچيده تر است. براي مثال چندين بيماري وجود دارد كه در آن بخشهائي از مواد ژنتيكي براي پروتئينها S نمي شود. اما اگر  DNA در يك موجود زنده اطلاعاتي را كد مي كند كه دستگاههاي درون سلول از ان براي ساختن پروتئين استفاده مي كنند. در مقابل DNA كه اطلاعات لازم براي ساختن پروتئين هاست، پروتئينها ملكولهايي هستند كه عملكرد روزانه سلول را بيرون مي برند. فعاليت پروتئينها اعمالي نظير: جنبشهاي متابوليسمي، جفت شدن سلولها،‌انتقال سيگنال از يك سلول به ديگري و توليد مثل سلولي را در بر مي گيرد. هر يك از بخشهاي كنترل كننده ژنوم در زمانهاي بخصوصي براي توليد پروتئينهاي مخصوصي و متفاوت فعال است. پروتئينها زنجيرهاي طويلي هستند كه واحد ساختماني آنها از 20 نوع امينو اسيد مي باشد. دستور و نحوه قرار گيري آمينو اسيدها نهايتاً ساختمان سه بعدي و عملكرد بيولوژيكي پروتئينها را تعيين مي كند.

اگر چه DNA در سلولهاي مختلف بدن مشابه است، تفاوتهاي آشكاري بين سلولهاي بينايي، عصبي و سلولهاي كبد وجود دارد .

اين چگونه ممكن است در حاليكه هر سلول همان DNA را دارد؟ جواب در اين حقيقت نهفته است كه اين سلولها تركيبات مختلفي از پروتئينها را درون خود دارند.

اين سلولها بدليل تجلي متفاوتي از ژنها ايجاد مي شوند. تفاوت در بخشهائي از همان ژنوم – در هر نوع از سلولها. تجلي ژنها مرحله اي است از استفاده از اطلاعات كد شده در DNA براي ساختن يك واحد سازنده آن آمينو اسيد مي باشد. نوع ژنهايي كه تجلي مي يابند نه فقط از اين يك نوع سلول به ديگري متفاوت است بلكه به عواملي مانند: سن سلول و فشارها يا بيماريهائي كه ممكن است در آن وجود داشته باشد وابسته است. تجلي ژنها متشكل از چندين مرحله در واسط از ايجاد ملكولهاي RNA بنام mrna ( RNA پيامبر) ميباشد. مراحل كپي برداري از DNA براي ساختن mRNA ترانس كريپت ناميده مي شود. آزمايشاتي براي تسخير و تجزيه MRNA در سلول انجام گرفته كه محصولات تجلي ژنها را نشان مي دهد. استفاده از تنظيم تجلي ژنها در حال رايج شدن است بخصوص در تعدادي از مؤسسات تحقيقات بيولوژيك . در آينده اين تكنولوژي احتمالاً يك كليد تشكيل دهنده تشخيصهاي پزشكي و حتي درمانهاي فردي مي باشد كه با درمانهاي داروئي يا داروهائي متناسب با آزمايش ژنتيكي فرد و شرايط پزشكي از تطبق مي كند. هنگامي كه اطلاعات ژنتيكي بيان مي شود MRNA توليد شده ، به ساختمانهاي سلولي خاصي بنام ديپوزدم منتقل مي شود. ديپوزدم يك جايگاه توليد سلولي است كه در اينها آمينو اسيد را درون پروتئين انباشته مي كند، دستور قرار گيري آمينو اسيدها در هر ملكول پروتئين به وسيله mRNA تعيين مي شود، به وسيله آنچه كه كد ژنتيكي نام دارد. همچنانكه در بالا توضيح داده شد بازهاي آلي نوكلوتيدهاي DNA شامل بازهايي نظير T,A,C,G مي باشد. اينها همانند 4 حرف الفبا مي توانند كلمات سه حرفي ايجاد كنند. 4 كلمه سه حرفي ممكن است وجود داشته باشد كه از 4 حرف الفباشكل مي گيرد. هر يكاز اين كلمات از طريق كدهاي ژنتيكي يا يكي از 20 نوع آمينو اسيد ارتباط دارند (بعضي از آمينو اسيدها با بيش از يك كلمه سه حرفي ارتباط دارند و بعضي كلمات به عنوان يك نشانه عمل مي كنند) در سالمترين ديدگاه به ما گفته مي شود كه هز ژن از نظر محتواي ژنتيكي شامل اطلاعاتي براي پروتئينهاي بخصوصي ديگري كنترل ميشود كه تغييرات را كنترل مي كند . تعداد زيادي از دانشمندان پذيرته اند كه بين 25000 تا 40000 پروتئين وجود دارد و بعضي قبول دارند كه تعداد پروتئين ها تكيه مي كنند بر پروتئينهاي ديگري براي تجلي خودشان . بعضي از پروتئينها كمك مي كنند تا خوردگي ديگر پروتئينها . پروتئينهائي وجود دارند كه واقعاً دوبله مي شوند (پروتئين زوج مي شود از بعضي ژنهاي ياقي بيش از دو تا . بهمان اندازه كه دورنماي توصيف ژنوم مشكل است مي بينيم كه توصيف چهره پروتئينها مشكل تر 
مي‌باشد.

انتخاب پروتئينهائي كه از يك ژن معلوم ساخته مي شود به وسيله پروتئينهاي ديگري كنترل ميشود. شماره اين پروتئينها براي ژنوم  انسان از 5000 تا 40000 مي باشد. مقداري از دانشمندان اكنون باوردارند كه پروتئينها مي تواند بيش از 1 ميليون باشد.

مطالعه پروتئينهاي ويژه ، مسيرهاي شيميائي كه آنها را در بر مي گيرد و فعاليتهاي آنها يك بخش كليدي را در مطالعات بيوشيميايي ملكولهاي زيستي شكل مي دهد.

اما مطالعه تمام مجموعه هاي پروتئيني در سلول و پيچيدگي روابط آنها ، يك رشته پويا و كاملاً قابل درك مي باشد. پروتئينها عملكردشان را به طور گسترده ا به ساختارهاي بعدي خود مديون هستند كه شكل پيچيده اي يافته اند. اين اشكال به پروتئينها اجازه مي دهد كه بطور مطلوبي با هم تركيب شود.

بعنوان مثال هنگام ارتباط متقابل پروتئين ها، بنابر اني به منظور درك عملكرد پروتئينها ما دوست داريم اطلاعات كاملي بدست آوريم  ارتباط جايگاههاي اتمها در ملكولهاي پروتئيني . دو تا از معمولي ترين ابزار تجربي را براي قادر ساختن ما به تحليل اطلاعات اتمي ساختار و پروتئينها ، اسپكتروسكپي با اشعه X و اسپكتروسكپي رزنانس مغناطيسي (NMR) 
مي‌باشد. به طور معمول شناسائي سطح اتمها فقط درباره صدر 15000 پروتئين ميسر 
مي‌باشد. اين پرتئينها پروتئينهايي هستند كه تعدادي از ارگانيسمهائي را شكل مي دهند كه همه آنها مربوط به انسان نمي باشد. اسپكتروسكپي با اشعه X خيلي متداول مي باشد. قابليت تكثير بالا و روشهاي برگزينده توسط دانشمندان به طور معمول اطلاعات مربوط به ساختمان سه بعدي پروتئينها را بيان مي كند. اما توليد   دينانسهاي اتمي به وسيله تكنيكهاي اشعه X مدت زيادي را در بر مي گيرد. بعضي از پروتئين ها نمي توانند به طور كامل كريستاليزه شوند و بعضي فقط تحت شرايط آزامايشي بخصوص كريستاليزه 
مي‌شوند. با وجود اينكه پروتئينها به سختي كريستاليزه مي شوند رده هاي كاملي از پروتئينها شناسائي شده نظير پروتئينهاي غشاء و ساير رشته هاي پروتئيني كه بطور گسترده اي توسط مطالعات اشعه X انجام شده . شرايط بخصوص كريستاليزه شدن : PH و در جه حرارت و ساير عوامل خاص پروتئيني نيست . بهر حال آزمايشات مي تواند ارائه روشهاي بدون ابهام مشكل باشد. تعدادي از پروتئينهاي متراكم و رسوبات غليظ براي اين تكنيك مناسب هستند. بعلاوه حتي اگر پروتئينها به اندازه كافي محلول باشند، تفسير تجزيه NMR از پروتئينهاي درشت مشكل يا غير ممكن مي باشد.

از آنجائيكه تعداد زيادي از تواييهاي آمينو اسيد قابل دسترسي است به عنوان يك توليد مهم از طرح    و از آنجا ئيكه آزمايشات تعيين ساختمان كامل پروتئينها بسيار مشكل است دو تا از مهمترين طرحهاي رايج امروزي عبارتند از : 

1) تعيين ساختمان سه بعدي پروتئينها و تعيين دقيق توالي آمينو اسيدها.

2)  مراحلي كه توسط آنها پروتئينها شكل مي گيرند و براي وظايفشان متناسب مي شوند.

اين 2 طرح اغلب ناميده ميشود «طرح پيچ خوردگي پروتئينها» كه تشكيل ميدهد بدنه اصلي يك مبارزه جدي تحقيقاتي را كه مرا به مدت 50 سال به خودش مشغول و علاقمند نموده است. و اين علاقه اخيراً به دليل كاربرد گسترده سيستمهاي كامپيوتري تشديد شده است . براي تهيه بهترين مدلهاي پروتئيني ، قابل آزمايش ترين دايوها و تهيه مقادير بي شماري از نقشه هاي ژنوم انساني .

پيشرفتهاي ژنتيكي 

يكي از فوائدي كه اميدواريم كسب كنيم از بررسي ژنوم انسان توانائي علاج بيماريهاي انساني مي باشد . داروها به عنوان واكنش دهنده با پرتئينهائي عمل مي كنند كه خودشان از بعضي جنبه ها با بيماريها و امراض درگير ميشوند. براي مثال ، يك دارو ممكن است اثر يك پروتئين ضروري را براي ترانسفورماسيون ويروسها كاهش دهد و اثر پروتئيني را كه به سيستم ايمني سلولها براي مبارزه با بيماريها كمك مي كند افزايش دهد. مرحله كليدي در مبارزه با بيماريها و پيشرفت داروها، شناسائي و انتخاب پروتئينها ئي است كه به عنوان هدف داروها مي باشند. اين مرحله معمولاً مربوط مي شود به جايگاههاي ملكولي بسيار كوچكي كه در مسير بيماري، با ميكروبها درگير ميشوند، از ميان پروتئينهايي كه وارد مسير مي شوند، يك داروي هدف انتخاب مي شوند، يك داروي هدف انتخاب مي شود و مشخص مي گردد. هدفها نبايد فقط روي نقاط بحراني مسير بيماري باشند بلكه بايد بتوانند وارد عمل شده و به ملكولهاي دارو بپيوندند. (شناسائي هدف – انتخاب هدف و درستي هدف).

ژنومها- بيان تجلي ژني و تمام وابستگيهاي زماني و مديريت تكنولوژي بطور مشابهي به كار گرفته مي شوند براي داشتن بيشترين اثر .

از آنجائيكه هدفهاي داروئي يك يا بيش از يكي هستند، مرحله بعدي در پيشرفت داروئي ، شناسائي تعاريف مهم و بهينه سازي آن مي باشد. طي اين مراحل تعدادي از اين ملكولها براي تعيين مهمترين آنها ، براي واكنش با يك يا بيشتر هدف بالقوه جدا مي شوند. ملكولهائي كه يك درجه موثر از واكنش با سلول هدف را نشان مي دهند، تركيبات پيشرو و يا به سادگي پيشرو ناميده مي شود. 

بيشتر شركتهاي داروسازي بر اين اساس ميليونها دارو ساخته اند طي ساليان گذشته.

اين مقاله اشاره مي كنند به تحقيقاتي كه در اين مورد صورت گرفته است. در مرحله استخراج معمولاً مقدار كمي از اين تحقيقات درگير مي شود براي ايجاد هدف . آزمايش اين طرحها كه محك ناميده مي شود نتيجه اش وابسته به توانائي پيوستن اين تركيبات به ملكولهاي هدف مي باشد. نتيجه خوب نه فقط بايد درجه بالائي از وابستگي به سلول هدف را نشان دهد بلكه بايد نوع پروتئين را تشخيص دهد تركيباتي كه با پروتئينهاي پچيده هدف واكنش نشان ميدهند معمولاً به مقدار زياد و با تأثيرات نامطلوب روي مراحل بيوشيميائي همراه هستند.

تكنولوژي تجربي: طي 10 سال گذشته 2 تكنولوژي عملي در نتيجه مراحل بهينه سازي شكل گرفته است . اين تكنولوژيها با استفاده بالائي از تكنيكهاي كامپيوتري و رباطها‌ را ايجاد مي كند. در آينده دهها فرار ملكول شيميائي داروئي توسط رباطها ساخته شده استخراج مي شوند . براي مثال ممكن است براي تمام آزمايشات شيميائي ملكولهائي ايجاد شوند از يكسري واحدهاي 20 تائي كه جمعاً 205 دومين تكنولوژي مدرن شناخته شده سطح بالا تكنيك HTS مي باشد كه در آن از رباطها و 10 تركيب يا تركيب شيمائي استفاده مي شود. اين يك آزمايش براي تحقيقاتي است كه در راستاي اين هدف صورت گرفته است.

جريان تكنولوژي مي تواند هر روز 10 هزار تا 20 هزارنتيجه اين چنيني ايجاد كند. تركيباتي نظير توليدات Aurora وسايل توليد شده علوم زيستي كه هر روز توانائي 10 هزار سنجش را دارد، يك سطح شناخته شده است كه مافوق تصور مي باشد. البته اين داروها مستلزم طبقه بندي ذخاير، سازماندهي موثر و تجزيه مي باشد. در اين راستا حمايتهائي براي مراحل HTS ضروري است و همچنين مديريتي براي تصميم گيري و حمايت از اين مفاهيم.

شمارش نزديك: امروزه، براي شناسائي و بهيه سازي مراحل چندين تنظيم صورت مي گيرد كه يكي از آنها شمارش نزديك مي باشد.

كه استفاده آموزشي از شمارش شيميائي داروهاي طراحي شده و همچنين شناسائي طراحي داروها مي باشد. اين مسير معمولاً با هدف شناسائي پروتئينها و يا شايد ملكولهائي كه روي جايگاه فعال خود خم شده صورت مي گيرد. اني ويژگيها مخصوصاً شامل ساختمان سه بعدي پروتئينهائي است كه توسطه اشعه X  و  NMRيا شمارش ملكولها صورت مي گيرد. اگر چه از ساير روشها نظير ملكولهاي ديناميك و موتوگارلوهم استفاده مي شود. (براي ذرات فيزيكي و شيميائي كه براي طراحي ملكولي كه به نقاط فعاليت متصل مي شود لازم است).

كاربرد ديگر شيمي كامپيوتري صاف كردن محلولهائي است كه براي تهيه مواد لازم براي ارتباط با يك هدف بخصوص پيش بيني مي شوند. اين تكنيكها بدنبال شمارش شديد ايجاد مي شوند و به مقدار زيادي وابسته به ارقام مي باشد: يكي از مهمترين  پيشرفت تكنيكهائي براي ساده و موثر كردن جستجوي يافتن تركيبات اساسي از ميان نمونه هاي انتخاب شده مي باشد.

شماره ملكولهائي كه مي تواند به وسيله تركيبات شيميايي مشخص شود و فقط تعداد معدودي از آنها براي داروهاي مهم مفيد هستند.

بنابراين براي اشخاص مقتصد اين امر بسيار مهم است (دلايلي براي ميزان كردن سريع تركيباتي كه قابليت هدايت دارند.) اخيراً مترهائي براي اندازه گيري تركيبات اطلاعات گوناگون پيشرفت كرده است. تحقيقات مي توانند اين گوناگوني را توصيف كنند. همچنين آنها مي توانند طراحي كنند تنوع تعادل شيميائي را بر عليه چنين خصوصياتي نظير نوع تحقيقات و ارزش سنتز آنها در كه اولين HTS هاي مهم مورد استفاده قرار مي گرفته اند. سپس بيشترين اطلاعات متمركز شده از ملكولها يا پروتئينهائي كه مشابه بهترين انواع يافت شده مورد استفاده قرار مي گيرد.

علوم زيستي زراعي: اخيراً از موفقيتهاي ايجاد شده در ايجاد ژنوم انساني در اين سطح گسترده ، تجسسي عميق در حقايق و قوانين مربوط به ساير شاخه هاي علوم زيستي (زراعت) نيز بهمان خوبي ميسر شده است. ابزار و تكنيكهاي علوم زيستي از توالي ژنهاي DNA و ميان ژنها تا تركيبات شيميائي توسط سانترينوژهاي با سرعت بالا ، وظايف مهمي را در پيشرفتهاي مربوط به كشاورزي ايفا نموده است. 

اگر چه ملاحظات سياسي وجود دارد اما بايد سرانجام منتظر ديدن گونه هاي جديد گياهي باشيم كه بيشترين مقدار غذا را براي ما فراهم مي كنند، مزه مهمتري دارند و سطح خريد در مزرعه و ‌ را بالا ميبرند. گياهان با دستكاري ژنتيكي پلاستيك و داروها را ارزانتر توليد مي كنند. گياهاني كه مواد شيميايي توليد مي كنند آنها را در مقابل آفات و حشرات مصون مي كند و اين مقاومت ما را در مقابل خطرات مربوط به آفتها افزايش مي دهد و آلودگي محيط را كاهش مي دهد. استفاده از چنين تكنيكهاي پيشرفته اي در ايجاد داروها به ما كمك مي كند كه در مورد داروها بهترين انتخاب و بيشترين تأثير را داشته باشيم و از بيماريهاي حشرات مصون باشين . تصوير ژنوم گياهي بخوبي در زير تصوير شده است.

مزاحل قابل توجهي انجام شده روي برنج – ذرت و دامنه سويا . ژنوم گياهي Arabidopsis thaliana كه مدل ارگانيسم مهمي است بهمان اندازه براي گياه شناسان شناخته شده است كه بيولوژيستهاي جانوري موش را دوست دارند. بدليل چرخه زندگي ساده آن ، AGI براي تعيين ترادف و حاشيه ژنوم مشاركت فعال مي كند. اگر چه هنگامي كه اين فعاليت آغاز شد در سال 1995 با هدف تعيين ترادف DNA تكميل آن تا سال 2004 پيش بيني شده بود اما در سال 2000 تكميل شد.

كاربرد نرم افزارها در ذخيره داده ها
يك فاكتور بسيار مهم در كاربرد كامپيوتر نه تنها قابليت بالاي پاسخ دهي به پرسشهاست بلكه قابليتهاي بالا در شمارش و پخش فوري اطلاعات مي باشد. اينترنت براي شمارش حجم بالائي از اطلاعات آماري و متني مناسب مي باشد. ژورنالهاي معرفي شده در آن و منابع اطلاع رساني عمومي آن براي مثال ژورنال Nuclaic Acid Research (ژانويه 2000) حدود 100 مقاله درباره بازهاي آلي مختلف دارد كه تقريباً تمام آنها از طريق اينترنت قابل دسترسي مي باشد. ديگر فاكتور مهم براي علوم زيستي دسكيتهاي اطلاعاتي ارزان و قابل دسترسي و نرم افزارهاي مؤثري است كه نقش مهمي را در ذخيره حجم بالائي از اطلاعات داده شده دارند. اينها نه فقط شامل داروهاي متني است بلكه داروهاي مرتب شده اي در ارتباط با DNA ، تركيب پروتئينها، تجلي ژنها ، ساختمان شيميائي و خواص داده ها و داده هاي HTS مي‌باشد  سرانجام براي به كار گيري تمام اين داده و تجزيه و بررسي آنها بطور همزمانبه اين تجهيزات نياز مي باشد. نگهداري فوق العاده داروهاي ارائه شده و عمل متقابل آنها توسط MMCIF (فايل اطلاعاتي كريستالهاي ماكرو ملكولي) XML ميسر مي باشد. موضوع اصلي انواع تجهيزات مورد نياز علوم زيستي است از تحقيق تا انتشار و همچنانكه در نرم افزارها نگهداري مي شود ما نيز قادر به ديدن آنها هستيم. ما قادريم پديدار شدن نرم افزار هاي ميانجي نرم افزارهاي محيطي و يا بخشهايي كه پاسخگوي نيازهاي ما باشد را نظاره گر باشيم. اين  نرم افزارها مي توانند از منابع مختلف و پرت محلي داده هاي جديد و كاملي را براي ما استخراج كنند. در سال 1988 ترتيب آمينو اسيدهاي پروتئاز HIVI و نقش آن در پاسخ به ويروس منتشر شد. ساختمان متبلور HIVI  توسط اشعه X در سال 1989 تعيين شد كه در سه شكل ايجاد مي شود. در اين صفحه ساختمان پروتئاز HIVI نشان داده مي شود.

پروتئاز HIVI خودش يك پروتئين متقارن است. دايمري متشكل از دو رشته شناخته شده . HIVI به وسيله اتصال به پلي پيتيد HIV كار مي كند و آن را به محل بخصوصي متصل مي كند، با استفاده از اين ابزار داروهاي ايجاد شده . تعدادي از داروها طراحي شده اند كه به طور محكم به نقاط فعال HIVI پروتئاز مي پيوندند بنابراين روي توانائي تركيب شدن آن با پروتئينها اثر مي گذارند چنين داروهائي به عنوان بازدارنده مؤثرترين رده داروها براي جلوگيري از نفوذ HIV شناخته شده اند. دومين گروه داروهاي موثر مجموعه اي از بازدارنده هاي ترانس كريپ مي باشد كه با همديگر در شكل دادن درمانها استفاده 
مي‌شود.

در طراحي داروها شيميدانها بطور معقول و گسترده اي از كامپيوتر ، در جهت ارائه تصوير سه بعدي براي پروتئينها استفاده مي كنند در همان حال توسط استفاده آزمايشهاي كريستاليزه كردن را انجام مي دهند (براي طراحي ملكولهائي كه محكم به مكانهاي فعال پروتئيني مي چسبند. در اين مراحل نه فقط شكل پروتئاز تعيين مي شود بلكه مجموعه اي از خواص نظير قابليت حلاليت ملكولهاي انتخاب شده تعيين مي شود. مجموعه اي از بازدارنده هاي پروتئاز هاي HIV براي استفاده از اين تكنيكها طراحي شده اند. با اين امكانات پيشرفته و كامپيوتر ما مي توانيم به آساني HIV را نظير يك بيماري قابل درمان كنترل كنيم.

سيستيك فيبروزيس 

داستان بيماري ژنتيكي سيستيك فيبروز (CF) مرتبط است با تكنولوژي هاي توصيف شده از بيماري در ژورنال ( MB سيستم)‌ CF يكي از كشنده ترين بيماريهاي ژنتيكي است كه در بعضي كشورها ظاهر شده و حدود 30 هزار نفر در آمريكا و 25000 نفر در اروپا مبتلا كرده است . اين بيماري با ترشحات ضخيم غير عادي در ريه و مرگ تدريجي به وسيله عفونت تنفسي ظهر پيدا مي كند.

علت اين بيماري يك كمبود ژني است كه در كروموزم شماره 7 رخ مي دهد كه پروتئيني بنام CFTR را كه شامل 1480 آمينو اسيد مي باشد كد مي كند. ژن CF در سال 1989 به وسيله گروهي از محققين شناسائي شده است . پروتئين CF-TR پروتئين ناقلي است كه در غشاء سلول قرار گرفته جائي كه ميانجي انتقال يونهاي كلر و مولكولهاي آب باشد . معمولي ترين عارضه ژن CFTR كمبود يك آمينو اسيد فينل آلانين است كه بدليل يك تغيير در پروتئين CFTN اتفاق افتاده در نقطه اي كه محل جايگزيني طبيعي سلول بدليل نبودن پروتئين CFTR تخريب مي شود و بدرون عشاء راه مي يابد . 

و عملكرد طبيعي سلول را مختل مي كند. درمان CF به طور مشخصي متكي به مكانيسم تا خوردگي و عملكرد پروتئين CFTR مي باشد. بهرحال پروتئين هاي ناقل نظير CFTR غير ممكن است كه كريستاليزه شوند و اين از آزمايشات تبلور شناسي اشعه X براي بررسي ساختمان سه بعدي آن مخالفت مي كند. روشهاي پيشگوئي براساس شباهتهاي ترتيبهاي پروتئين براي شناسائي ساختمان اين ملكول پروتئيني به اندازه كافي گويا نيست. براساس شيوه خالص سازي كامپيوتري در سال 1996 يك ساختمان با 214 آمينو اسيد براي CFTR به عنوان NBD1 (نوكلئوتيد پيوند يافته مجاور آن) نشان داده شده است. 

اين ناحيه شامل 508 آمينو اسيد است كه در بيشتر بيماريهاي CF حذف شده است. در تصوير زير (سمت راست ساختمان آن نشان داده شده است.

تكنيك رزنانس مغناطيسي هسته مي تواند شرحي از ترتيبهاي پيتيدي كوتاه را براي تعيين ساختمان پروتئيني CFTR مشخص كند . همچنين روش مشخص كرده كه آنها 2 پيتيد كوتاه هستند با 25-26 آمينو اسيد. آنكه بلند تر است باقي مي ماند و آنكه كوچكتر است حذف مي شود. ناحيه قرمز رنگ پروتئين و در روش تعيين ساختمان NBDI اين آمينو اسيد را تشخيص ميدهد. اسيدهاي آمينه قبل و بعد از 508 به رنگ زرد نشان داده شده است ( 507 تا 498 ) و سبز براي (523- 509 ) . اين نقص در ساختمان NMR همان چيزي است كه نشان داده مي شود به طور تئوري نيز براي NBD1  نشان داده شده است. بهر حال مواد احاطه كننده محدوده بزرگتر با تثبيت ساختمانهائي كه توسط پتيد هاي كوچكتر نشان داده مي شود نگهداري مي شود.

ايجاد پيوند بين ساختمان تئوري و اين ساختمان اولين مرحله فهم و غلبه بر CF مي باشد . در فوريه سال 2001 يك شركت در اعلام همكاري با تعيين ساختمان ژنوم  11 ميليون دلار بودجه را براي ايجاد يك پروژه 5 ساله برايه فهم كامل ساختمان سه بعدي پروتئين CFTR ابراز كرد. جاي اميدواري است كه اطلاعات ساختماني براي پيشرفت و فهم چگونگي عمل پروتئينها در طراحي روشهاي درماني جديد مؤثر واقع شود.

ايدز: داستان خردمندانه بيماري ايدز در ارتباط است با توصيف تكنولوژي در بيماريها ، ايدز نيز يكي از مخرب ترين بيماريهاي انسان مدرن مي باشد كه به وسيله نقص در سيستم ايمني بدن انسان ايجاد مي شود. ويروس HIV سيستم ايمني بدن انسان را تعطيل مي كند . و سلولها را به عنوان ماشينهائي براي ساختن پروتئينهاي مورد نياز خود بكار مي گيرد. اين پروتئينها (پروتئينهاي ويروسي) به وسيله مواد ژنتيكي سلول كد مي شود و سلول چندين پروتئين ويروسي ميسازد ، و اين زنجيرهاي ايجاد شده پلي پروتئينها را مي سازد . اين پلي پروتئينها سپس تا مي خورند بدرون زنجيره هاي كوچكتر كه بدرون ويروس جديد شكافته مي شود. شكافتن اين پلي پروتئين ها به وسيله آنزيم پروتئاز صورت مي گيرد. 

مبارزه طلبي بزرگ كاربرد كامپيوتر 
همچنانكه توصيف شد ، نزديك بودن سطوح ملكولي به فهم علوم زيستي مسير درازي را پيش پاي ما مي گذارد كه از DNA تا تأثيرات و منافع در اجتماع باشد.

اين روش مي تواند فقط از طريق به كار گيري تكنيكهاي كامپيوتري ايجاد شود . در اين مبحث ژورنال IBM سيستم دو مقاله را به ارائه شده كه از نظر علمي بسيار وسيع و قابل اجرا مي باشند . ابتدا : Wooley – Heed cordon نقش فعال كامپيوتر را در ساختمان و عملكرد ژنومها توضيح مي دهد اين مقاله طرح كلي تحقيقاتي را كه هنوز مورد نياز است براي حركت دنيا به طرف بهره برداري فوق العاده با ارزش از طرح ژنوم انسان و ژنوم ساير موجودات را نشان مي دهد. اين مسئله كار در موضوعات ژنوم را به عنوان كار عملي توضيح مي دهد . 

آناليز داده ها از تجلي ژن چگونگي پيچ خوردن پروتئينها را بيان مي كند، طرح بهم پيوستن اطلاعات شيميائي و تعيين ساختمان آن با استفاده از تابش بالا اشعه X ميسر مي باشد . مقاله دورنماي شگفت انگيزي از ارتباط متقابل تعدادي از علوم زيستي را دارد و تقريباً مي تواند نقشه اي براي يافته هاي عمومي تحقيقات علوم زيستي در يك سطح عمومي ارائه دهد. 

دومين مقاله تقريباً طبقه بندي هاي غير علمي را نقض مي كند اما يك مقاله با زير بناي نرم افزاري و ابزاري را بنا م مي كند. Heasetal Discovery link يك نرم افزار حد وسط نرم افزاري است كه به كاربرد نرم افزارهاي علمي كمك مي كند براي ساده كردن عملكرد داده ها در مواقعي كه يك يا 2 منبع اطلاعاتي وجود دارد.

يك نرم افزار ديسكاوري مي تواند براي ساختن يك سيستم اطلاعاتي استفاده شود كه برنامه هاي علمي را براي كاربردهاي پيچيده تر نسل بعد آماده مي كند. اين نرم افزار مبتلا درعلوم زيستي به كار گرفته شده كه حاوي اطلاعات را تجربيات بيولوژيكي و شيميائي (تركيب آنها) و براي نزديك تر شدن به طراحي داروها نياز به آزمايشها دارد. نرم افزار ديسكاوري مي تواند براي مشكلاتي كه در  علوم زيستي براي تسهيل كاربردهاي پيشرفته است به كار گرفته شود. و از استخراج و تجزيه منابع مختلف مي باشد.

تجزيه و طبقه بندي DNA تركيبات داده هاي اخير از طرح مقدماتي ژنوم انسان به سختي هيجان انگيز است كه چندين مقاله در اين زمينه وجود دارد كه مشخصات پيچ خوردگي و خميدگيهاي DNA را در جلو و عقب مشخص مي كند يكي از پر طرفدار ترين سؤالات اخير اين است چه تعدادي ژن در ژنوم انسان وجود دارد ؟ ، اين موضوع بسيار بحث انگيز بوده و دلايل آن بسيار جالب مي باشد. همچنانكه قبلاً گفته شد اطلاعات ژني كه بدن براي ساختن پروتئينها استفاده مي كند ، شمارش ژنها و پيدا كردن اطلاعات آن درون سه ميليون زوج بازي است كه پروتئينها را كد مي كند. اين سخت تر از آن است كه فقط 1% ژنوم انسان پروتئين كد مي كند. بين مناطق DNA كه پروتئين كد مي كند مناطق فاقد اطلاعات وجود دارد كه DNA بي مصرف ناميده مي شود زيرا هيچ اطلاعاتي درمورد كاربرد آن نداريم. هميشه پيدا كردن ناحيه كد كننده DNA آسان نيست. همچنين واحد كد كننده معمولاً پيوسته نيستند. بين نواحي كد كننده پروتئينها نواحي بدون كد وجود دارد .

يك مقاله در موضوع همراه به وسيله Davison.et.al : ارزيابي نيروهاي فاقد شعور در استفاده از ارزيابي شمارش ژنها وجود دارد كه ارزيابي شمارش ژنها را نشان مي دهد. تعداد محصولات توليد شده بيشتر از حد مورد انتظارات اما اين فقط براي اختلاف در اطراف موضوع مي باشد، پيش بيني شماره ژنها در حدود 30000 است كه معمولاً رقم 25000 تا 40000 ذكر مي شود. بهر حال شناخته شده كه تعدادي از ژنها بيشتر از يكنوع پروتئين را توليد مي كنند و طي مراحل كه به عنوان اتصال متناوب شناخته شده . دنباله هاي ترادف ژني در ارزيابي نظر Davison منعكس كننده اتصال است بنابراين ارتباط ضمني را كه به سادگي بين محصولات هر ژن 3 يا 4 STS واتصال متناوب آنها وجود دارد آشكار مي كند.

يك گروه از محصولات تجزيه DNA براي درك نواحي دروني يك ترادف DNA استفاده مي شود كه از يك فرمول رياضي شناخته شده به عنوان مدل پنهان Makor استفاده مي شود. يك مقاله در تفسير داده ها توسط Hidden marker , Biney طي تجزيه بيولوژيكي اطلاعات مختصري را از اين نزديكي فراهم كرده و كاملاً مفيد است براي اشاره به آثار مجازي ، منابع ژني مختلفي نمايان شده است كه تعدادي از اينها از مطالعات مستقلي كه براساس ارگانيسمهايش نظير E-cali بدست آمده ناشي مي شود، يا اساس آن تحقيقات بيماريهائي نظير سرطان مي باشد. بعضي از اين اطلاعات از طريق اينترنت در دسترس عموم مي باشد. مقايسه و يكپارچگي داده ها در اين مجموعه منابع براي آنايز تعدادي از اين داده ها كه باقيمانده ، بحراني است. بهر حال واقعيت اين است كه منابع داده ها براي مقاصد مختلفي براي تحقيقات پيشرفت پيدا كرده و فنرهاي مختلف يكي بودن داده ها را مشكل مي كند. ابزراهائي نظير IBS و ديسكاوري لينك مي تواند به هماهنگي منابع اطلاعاتي كمك كند . بهر حال اغلب نظرياتي وجود دارد كه نياز به بررسي داشته و بايد با تجمع داده هاي جمع آوري شده از منابع مختلف توضيف شود. مقاله Goble etal به طور آشكاري به منابع بيوانفورماتيك متعدد دست مي يابد. آدرسها قابل پيگيري هستند. 

مقاله هدف TAMBIS را توصيف مي كند. اين است كه تعدادي از مشكلات با استفاده موثر از منابع اطلاعاتي پيشرفته مخصوصاً با توجه به استفاده از واژه ها و مفاهيم موجود در منابع ، قابل حمل مي باشد، هدف بسياري از سازنده ها،‌ارائه مثال جالبي از قلم و مخصوص انتوژني است كه ‌يك طرح كلي جهاني را در مقابل منابع مستقلي كه مورد تحقيق قرار مي گيرد ارائه ميدهد.

اين تحقيقات مورد تأئيد منابع مختلف هستند كه مي تواند به وسيله نرم افزارهاي مختلف به اجرا در بيايد. اين مسئله بايد آشكار شود كه آدرسهاي TAMBIS به اطلاعات زيستي محدود نمي شود و اينكه تكنولوژي بايد بطور گسترده اي قابليت اجرائي داشته باشد.

تعدادي از نرم افزارها كه توصيف كننده هستند به فرد اين اجازه را ميدهد كه داده ها را از منابع مختلف به منظور انجام آناليزه ، تركيب كند. مثال مهم اين گونه توصيفها در مقاله Davidson مي باشد. آزمايشاتي براي دست يابي به تلفيق منابع اطلاعاتي ژنوم k2 تكنولوژي تعيين ژنوم است. Gws يك انبار نزديكي و بارگيري ابزار،‌واضح كردن و متحد و تفسير كردن داده ها مي باشد. با پيدايش متروژنهاي متعدد در هر منابع اطلاعاتي محلي و نياز به تركيب آناليزآنها ، چندين نرم افزار محيطي كاربردي براي تسهيل فهم داده هاي ژنوم تحول يافته اند. 

اين امر ، ميانجي ها و آناليز شده هاي مرتب را تركيب مي كند و همچنين استخراج ابزار براساس web و دسترسي به يك يا بيشتر منابع اطلاعاتي وي اينترنت. سه مقاله از مركز بين المللي براي ژنوم Resources ( NCGR) بيانگر دسترسي به اين نوع قابليتهاست.

يك نكته كليدي از اين مقالات و روشهايي كه براي آنها توصيف مي شود اين است كه اين محدوده نه فقط به منابع اطلاعاتي اينترنتي نيازدارد بلكه به ادغام ابزارهاي كاربردي منابع مختلف اطلاعاتي نيز نياز دارد. نگاه كنيد به مقالات : Iman. Er . al = توصيفي براي ترتيب DNA  و سيستم اساس داده ها و Siepel et .al = يك تركيب پشت سر هم براي نرم افزارهاي كامپيوتري دستورهاي زيستي ‌. سومين مقاله از NCGR (:Maneyealam ژن X يك تجلي ژني گشوده براساس رده ها و تركيب يكسري ابزار مي باشد . اين مقاله سيستمي را توضيح ميدهد كه به ذخيره سازي كمك مي كند. و به بازيابي منظم و تجزيه داده هاي تجلي ژن . كساني كه در اين زمينه كار مي كنند اغلب با اين حقيقت كه هر تكنولوژي توصيف ژن با خودش داده هاي منحصر به فرد،‌نظير ‌ و آناليز را مي آورد مأيوس مي شوند. پيشتر از اين چندمين نوع منبع ژني بخصوص براي تفسير داده اي ژنها وجود دارد كه سيستم داده هاي منحصر به فرد دارند. در اين ميان ويژگي برجسته سيستم ژن X اين است كه از گونه هاي متعدد و تكنولوژيهاي توصيف ژن حمايت مي كند. اين سيستم براساس وب مي باشد كه استفاده هاي سنگيني از استاندارد هاي پديدار شده نظير MAML را براساس XLM دارد. مدل داده ها براي بيان ژن و پيوستن ذخاير ژني در ژن x ضروري است با يك ارتباط سيستم مديريت اساسي داده ها شامل حمايت گسترده از توصيف شرايطي كه تحت آن ژن بيان مي شود. براي تشكيل داده ها و ذخيره بخش مهمي از سيستم ژن X ابزار در مانگر است كه از اصطلاحات كنترل شده حمايت مي كند. اگر كسي بخواهد براي ايجاد داده هاي پر معني مختلف ارگانيسمها كار كند، تكنولوژيهاي توضيح ژن و ژن X نه فقط داده ها را حمايت مي كند بلكه يك رويا روئي براي ايجاد آن در كاربردهاي جديد و آناليز آماري داده هاي جابجا شده و قابليتهاي آشكار سازي دارد.

آناليز و طبقه بندي ترتيب پروتئينها:‌ مهمترين نرم افزارهاي نهم ترتيب DNA و پروتئين ابزارهاي تنظيم كننده اي نظير BIAST مي باشد. اين ابزارها به فرد اين امكان را ميدهد كه يك ترتيب ناشناخته را با يك ترتيب بهتر فهميده شده از ساير ارگانيسمها مقايسه كند. خوشبختانه طبيعت قابليت استفاده مجدد از ارگانيسمهاي ساده اي مانند باكتريها را بالا تر از ارگانيسمهاي طراحي شده دارد. براي مثال دانشمندان سالهاست كه از باكتري E-coli استفاده مي كنند و طراحيها بيوشيمي زيادي از مسير بيوشيميائي آن انجام داده اند. بنابراين ما اغلب مي توانيم ويژگي هاي پروتئينهاي عمل كننده انسان را با عمل شبيه ترين داده هاي ژني از باكتريها تصميم بدهيم. تحقيق BLAS براي اين منظور ابداع شد. مقاله Florutos. Etal «طرح اساسي روش ‌ ترتيبهاي مشابه » پيشرفتي را در شناخت شباهتهاي مهم بيولوژيك فراهم مي كند. بر اين اساس يكسري طرحهاي مشخص براساس داده هاي موجود از يك روش همزمان كامپيوتري شكل مي گيرد. اين طرحها تحقيقات منظمي هستند كه هنگام آماده بودن براي سيستم ديگر قابليت مفيد تحقيقات پژوهشي و تكنيكهاي مقايسه اي را ندارند. Robson: اين مقاله راه مشخص كردن ترتيب پروتئينها را براي دستيابي به عملكرد و ساختمان ژن ميسر مي كند. اين ويژگي ها به آساني كامپيوتري مي شود و يك داده ساختماني و ساختماني معمولي است كه بايد به آن داده شود. براي توصيف تكنيكهاي پيشرفته مورد استفاده در PIR . براي ارائه ويژگي پروتئينها متد آنها تعريف مي شود واز سيماي پروتئينها به عنوان داده هاي شبكه جهاني استفاده مي كند و پروتئينها را طبقه بندي مي كند. و ارزيابي  را از راه مقايسه ها با ساير طبقه بنديها از پروتئين ارائه ميدهد كه براساس آن تنظيم ترادف آن كابل پيش بيني است.

ديگر مقالاتي كه حاوي مطالبي براي طبقه بندي پروتئينها هستند: Cali fano و lin . در طبقه بندي ساختماني پروتئينها به وسيله طرح تجسس» اين مقاله مقدمه اي دارد در عدم نظارت تكنيك خوشه اي كه ارتباط عمومي پروتئينها و فقدان  عملكرد آنها را به وسيله ارتباط با يك طرح آماري نشان ميدهد. چارچوبي براي طرح تجسس و يك متد پالايش يافته براي  مدل ماركواست.

نقشه جالب ديگر در مقاله اي از hizary lee توصيف شده . سيستم ژنتيكي Cm/PA اين مقاله بيان مي كند كه ژن – يك سيستم اطلاعاتي است كه استفاده كننده را مطيع مي كند و يك ترتيب پروتئيني ايجاد مي كند. سيستم سپس اين ترتيب را به يك تعداد از تواليهاي آناليز شده كه روي اينترنت نگهداري مي شود توصيف مي كند. و نتايج جمع آوري شده از آن مي تواند در حد قابل اعتمادي تفسير مناسبي را براي ما ارائه كند.

اين مدل جالبي است بخصوص كه اعتبار ناقصي از بعضي  منابع متكي به شبكه بدست ميهد. اما آنچه بايد در آينده استنتاج شود اين است كه هر كسي به آناليزهاي علمي اين مجموعه دسترسي دارد كه با كامپيوتر فراهم مي شود.

يك مطالعه خيلي جالب كه در ارتباط با ساختمان پروتئينهاست: al.et.jarisica مي باشد – كه تصميم هوشمندانه اي براي رشد كريستالهاي پروتئيني را حمايت مي كند. اين مقاله بيان مي كند كه يك كاربرد قدرتمند با آنكه به ابزارها براي توليد كريستالهاي پروتئيني استفاده از اشعه X مي باشد. نرم افزار مخصوص توصيف مي شود و نتايج مثبت و منفي حمله كريستالها را براي ساختن پروتئنها توضيح مي دهد. 

چندين مقاله براي پايان دادن به مشكلات پروتئينها ارائه شده. فراهم كردن توصيفات يا رؤياي رسيدن . يك مرور سريع از پروتئينهاي شمارش شده توسط kollman , Duan انجام شده اين نويسنده ها بايد شناخته شوند ، آنها در سال 1998 در يك مقله علمي خيلي معروف كه مربوط ديناميك ملكولي از ساختمان دوم يك پيتيد كوچك بود به شرح كامپيوتر آن پرداختند.

و اين بزرگترين آرزوئي است كه اجرا شده است. تحقيق IBM كوشش خود را براي مطالعه مراحل ساختن پروتئينها به كار برد است. اين پروژه به وسيله ژن آبي شناخته شد، و در دسامبر 1999 اعلام شده و دارد يكي از مهم ترين جنبه هاي ساخت يك Detaflap كامپيوتري ( 105   پالس در ثانيه) مي شود. اين پروژه شامل اهداف علمي ، جنبه هاي مهم كاربرد نرم افزار و سخت افزار مي باشد. ژن آبي بينشي براي استفاده از ابر كامپيوتر پنتافلاب در كشف پروتئين است. تقريباً پروژه ژن آبي از تام جنبه ها قابل توجه است .

قابليتهاي كاربرد سخت افزاري 10 بار بيشتر از ابر كامپيوتر هاي امروزي مي باشد. نرم افزار شكل دهنده خيلي با دقت طراحي خواهد شد و كاربردهاي علمي به آكادميك و آزمايشگاهي خواهد داشت. يكي از تغييرات توصيف شده در مقاله ژن آبي در روزنامه به وسيله MCCaman , Straatsma  مشخص شده و در اين مقاله ؟؟؟ مختلف كاربرد ديناميك ملكولي براي IBM توضيح داده مي شود. كاربردها و تغييرات براي استفاده از نرم افزار سرعت عمل كننده و مشاركت سرعتها را بالا ميبرد. چندين مقاله وجود دارد كه شايد كمتر اب مراحل پيچ خوردگي پروتئين مرتبط هستند و بيشتر با شماره و مقدار آن مرتبط است.

اولين اينها Eastwood et – al تئوري پيشگوئي انرژي مصرفي براي پيشگوئي ساختمان پروتئينها است. اين مقاله تعدادي از گروههاي تحقيقاتي بالا را در زمينه تئوري پيچ خوردگي پروتئينها ارائه ميدهد و بيان مي كند كه عملكرد انرژي براي پيشگوئي پيشرفت پروتئينها بايد با استفاده از خواصي كه تئوري چشم انداز انرژي تأمين مي شود سنجيده شود اين تئوري براي توصيف مشاهدات مربوط به پيچ خوردگي پيشرفت كرد و در توصيف تصوير تيغي شكلي از پيچ خورگي خيلي موفق بوده است. مقاله از مفروضات قبلي كه عملكرد طبيعي پروتئينهاست شروع مي كند و سپس دلايلي را ارائه مي كند كه بدليل غير واقعي بودن پذيرفته نمي شود. مقاله ديگر از بزرگداشت گروههاي تحقيقاتي كه سهم از ؟؟؟ در پيشگوئي ساختمان پروتئينها دارند شروع مي كند و سپس تعيين تفاوتهاي ساختماني گسترش هيدروژني يك پروتئين گلبولي. و سپس ماهيت و عملكرد پيشگوئي ساختمان سه بعدي پروتئينها را توصيف مي كند.

يك مقاله رايج kumaretal «واكنشهاي متقابل اكترواستاتيك و قابليت انعطاف پروتئين » درباره قابليت انعطاف پروتئينها بحث مي كند. قابليت انعطاف پروتئينها يك جنبه از كليد واكنش پروتئين به پروتئين و پروتئين به داروهاي اثر كننده مي باشد. اين به اين دليل است كه بارز شدن اغلب مربوط مي شود به تطابق با تغييرات پروتئينها ، اين مقاله در باره نقش واكنشهاي الكتروستاتيكي پروتئين در قابليت انعطاف پروتئين بحث مي كند. ديگر مقاله رايج از همان گروه تحقيقاتي به وسيله et – al : Tsai براساس يك سلسله مراتب بلوكهاي ساختماني كامپيوتري Scheme است. مقاله توصيف مي كند يك روند را براي پيشگوئي ساختان پروتئين ها كه براساس شناخت از قلمرو پروتئينهاي جامد مي باشد. چنين تعريفي از آناليزهاي داده اي براي تعيين ساختمان پروتئينهاست، اين قلمرو سپس بهمان خوبي در يك مقاله خيلي مهيج در مورد پيشگوئي پروتئينها Fischer , siew  تكامل همگراي ساختمان پروتئينها و كامپيوتر قهرمان شطرنج را ارائه داده اند. 

اين مقاله شباهت بين مسابقات شطرنج قهرماني انسان و كامپيوتر را با رقابت براي تشخيص روش پيشگوئي ساختمان پروتئينها مقايسه مي كند . ما ترجيح مي دهيم از اين كامپيوتر به عنوان راهي براي ترسيم نمودارهاي پيشرفته در تكنولوژي كامپيوتر استفاده كنيم. بهرحال يكي از نقطه نظرهاي مقاله اين است كه ما بطور همزمان در حال راه اندازي تكنولوژي كامپيوترهاي پيشرفته هستيم از طريق دو تا از مهمترين نرم افزارها در فهم دقيق تر داده ها. مفهوم آن اين است كه ما فقط در يك روش بسيار بالاي اتوماتيكي مي توانيم ساختمان ميليونها پروتئين را براي تعيين ترادف آنها بدست آوريم و از طريق آن ژنوم انسان و ساير موجودات در دسترس باشد.

طراحي داروها: بيشتر روشهاي ايجاد شده براي مطالعه سيستمهائي نظير ملكولهاي داروها و تركيات پروتئيني داروئي با استفاده از روشهاي ماشين كوانتومي ميسر بوده است. بهرحال تكيه بر روشهاي با مصرف بالاي كوانتوم خيلي گران است و معمولاً به سيستم هاي ملكولي تعداي  محدود مي شود. بيرون از نياز بدليل اين قانون جالب كه جالبترين سيستمهاي بيولوژيكي حداقل صدها اتم دارند از تكنيكهاي كلاسيك برا تخمين واكنش بين اتمها استفاده مي شود. حتي هنگامي كه واكنشها مورد علاقه نيستند توضيحات داده شده در مورد متد هاي كلاسيك نظير انتقال بارها و پولاديزاسيون و پيشرفت نظريات هيبريد در اين مقاله ارائه شده است . در Moro kumat . et . al مطالعات ساختاري درباره فعال سازي و عمل متقابل مكانيسمهاي متالوآنزيمها مشاهدات فردي از كار در به كار گيري كوانتوم براي حل مشكلات بيولوژيكي مخصوصاً آنهايي كه با متالو آنزيمها در ارتباطند . (مونواكسيژاز = دو گازهاي اسيد ريبوز كلينك) مقاله ديگري نيز جزئيات توصيفي و كاربردي از ديدگاه آنيوم را كه يك روش سيستماتيك براي تركيب همان ديدگاههاي كامپيوتري با درجات متفاوت باشد ارائه داده . اين ديدگاه به عنوان مثال مي تواند از براي تركيب ديدگاههاي كد سيكي همراه با مقادير زيادي كوانتوم به كار رود. اين مشابه يكي از روشهاي پركار برد متدهاي اكتشافي در آينده اتس كه براي فهم واكنشهاي شيميائي مانند آنزيم به كار ميرود.

مقاله An dreoniesal براساس ديناميك ملكولي به عنوان ابزاري براي تركيبات بيولوژيكي : خلاصه برخي تجربياتي كه نويسندگان با كاربرد تئوري عمل يداشته اند DFT متد هايي براي مشكلات جامعه بيولوژيكي . كه شامل استفاده از ملكولهاي ديناميك هدايت شده توسط گراديانهاي DFT به عنوان ديدگاههاي تازه كه شامل يك سيستم مجزاي مطالعه باشند. و تا گروه قلمرو و مكانيك كلاسيك و كوانتومي را در بر مي گيرد. اين نوع مخلوط شدن قابليتهاي كوانتوم و مكانيك به طور گسترده اي كشف شده با ديگر متدهاي شيمي كوانتوم . اما استفاده از اين تكنيك براساس طرح موجود روشهاي DFT يك قدم مهم به طرف توانائي غلبه يافتن بر مشكلات بيولوژيكي است ، مقاله Huany et . al كريستال شناسي كوانتوم محدوده پيشرفته اي از گسترش شيمي براي ماكرو ملكولها بحث مي كند براساس تجربيات نويسنده گاني كه متدهايي را براي استفاده داروها از اسپكتروسكپي اشعه X براي توليد تراكم الكترون كه اساس مكانيكي دارد ، داشته اند. اين نتايج مي تواند استفاده داده ها از اسپكتروسكپي اشعه X براي توليد تراكم الكتروني كه اساس مكانيكي دراد ، داشته اند. اين نتايج مي تواند استفاده شود براي محدوده ذوب از استفاده كامپيوتر در تعيين اتمي . تأكيد روي دانستيه الكتروني با توجه به مقاله was ztoweys براي جستجوي نواحي بيرون از ژنوم ، دور نماي خوبي از روشهاي كامپيوتري كه كمپانيهاي سازنده دارو از آن برخوردارند را دارد.

كه در حال پيشرفت و توسعه يك كيس مهم مطالعاتي از يك روش محاسباتي براي نمايش واقعي تركيبات داروئي طراحي شده است مقاله Ayrafistis : بحث درباره اينكه چگونه چندين فاكتور بدرون مطالعات كتابخانه اي و تحقيقاتي مي آيد. تكنيكهاي شيميائي ايجاد كرده و از يك كارگاه تكنولوژي در طراحي داروها مدرن را و هسته تركيبات كليدي از طريق برنامه هاي نمايشي مي باشند همچنانكه قبلاً گفته شد، اين تكنيك اجازه مي دهد به ساختن صدها از هزاران ملكول به طور همزمان با استفاده از تكنيكهاي رباطي . اگر چه ميليونها تركيب مي تواند ساخته شود اما عمده تعداد محدودي ايجاد شده است مقاله ديگر Platt . et. Al توصيفي از آناليزهاي و گرسيون را به عنوان كاربرد معمولي ابزار در زمينه طراحي داروهائي كه اغلب استفاده مي شود به عنوان فرمولهاي رياضي و در ارتباط با ساختمان كوانتومي فعال داشته اند. QSAR براي مطالعات ساختماني ملكولي با فعاليتهاي بيوشيمائي است اما اين تكنيكها بيش از آنچه براي طراحي داروها لازم است مي توان به كار گرفته شود، و يا تجزيه ژنها و پيشگوئي پيچ خوردگي پروتئينهاست اين مقاله ارتباط جديدي بين QSAR و تركيبات اساسي آناليزه شده بررسي مي كند.

مقاله AYTON.et.al مقاله ديناميك ملكولي مستمر ديناميك كوانتومي كامپيوتر . به طرف كاربرد براي اعضاي زيستي و پيش رفته و توصيف مي كند شيوه اي را كه نمايش زا برابر وزن فضايي دارد. مثالي از آن در اعضاي بيولوژيكي است كه رفتارهاي ميكروسكپي را نشان ميدهد.

منابع و ماخذ 

هافمن ـ كارل ، ورنوي ـ مارك ، ورنوي ـ حوديت روان شناس عمومي ، مترجم مهرداد پژهان ، چاپ حيدري ، زمستان 1378 . 

كرباسي . عبدالرضا ، رحيمي . نسترن ، نقش رايانه در علوم زيستي

كرباسي ، عبدالرضا ، بيگدلي ، بررسي عوامل تاثير گذار در زيستگاه

اينترنت

فهرست

كاربرد گسترده كامپيوتر در علوم زيستي
پيشرفتهاي ژنتيكي 

كاربرد نرم افزارها در ذخيره داده ها
سيستيك فيبروزيس 

مبارزه طلبي بزرگ كاربرد كامپيوتر 
منابع و ماخذ 

عنوان :

كامپيوتر در علوم زيستي

گردآورنده :

زهرا نعيمي مقيمان

پاييز84
موضوع :

كامپيوتر در علوم زيستي

دبير مربوطه :

جناب آقاي باصفا

گردآورنده :

مهدي شهري مقدم

بهار84
PAGE  
31

