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সো সংটেপ (Abstract)
ট্রিপট োফ্যোন (TRP) স্ব-সংট োজন (self-assembly) যিশ কটযকটি তনউট োতিটজনোট টিি 
য োটগ  তিকোটশ  সটে  ুক্ত। তিতিন্ন কো যক ী গ্রুপ-সিৃদ্ধ (functional moiety-rich) য ৌটগ  
প্রতিট োেক িূতিকো জোনো যগটলও পৃথক কো যক ী গ্রুপগুতল  mechanistic role এখনও অ্স্পষ্ট। 
এই কোটজ িতলকুলো িোযনোতিি (MD) তসিুটলশন িযিহো  কট   যোতনক অ্যোতসি (TA)- োটি 
অ্যোট োটিটিক এিং হোইটড্রোতিল (-OH) উিয গ্রুপই আটে, এিং পতলওল (polyol) ( থো সতিয ল
(SBT) এিং িযোতন ল (MNT)), য গুতলটি যকিল হোইটড্রোতিল গ্রুপ আটে-এ  সটে TRP-এ  
আন্তঃপ্রজোতি তিথতিযো (interspecies interactions) িুলনো ক ো হটযটে। TA পতলওল-এ  
িুলনোয অ্টনক যিতশ কো যক িোটি TRP স্ব-সংট োজন (self-assembly) কিোয; এই পোথযকয 
যকিল িতলতকউলো  সোইজ (molecular size) িো িোতিিযোটলতি (multivalency) তদটয 
িযোখযো ক ো  োয নো। TRP-TA 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকং-এ  স্থোতযত্বকোল (lifetimes) হোইটড্রোটজন-িতডং 
(H-িতডং) স্থোতযত্বকোল-এ  িুলনোয অ্টনক যিতশ এিং 𝛑 − 𝛑 তিথতিযো-এ  সংখযো ও শতক্তই 
ইনতহতিশন (inhibition)-এ প্রেোন।

গটিষণো  উটেশয (Research Objectives)

❑ তিশুদ্ধ তসটস্ট্টি (neat system) এিং তিতিন্ন ে টন ইনতহতি  (inhibitor) অ্ণু উপতস্থতিটি TRP-এ 
অ্যোতিটগশন (একত্রীক ণ) আচ টণ তিটেষণ

❑ তিতিন্ন কো যক ী গ্রুপ (functional groups) কীিোটি TRP-এ স্ব-সংট োজনটক (self-assembly) 

প্রিোতিি কট িো অ্নুসন্ধোন ক ো

❑ TRP ও ইনতহতি  অ্ণুগুটলো িেযকো পো স্পত ক তিথতিযো (interactions) অ্নুেোিন ক ো এিং TRP-এ 
অ্যোতিটগশন প্রতিট োটে অ্যোট োটিটিক ত ং-এ িূতিকো স্পষ্ট ক ো

কতিউট শনোল তিি ণ (Computational Details)

❖ক্লোতসকযোল অ্ল-অ্যো ি MD তসিুটলশন (Classical All-Atom MD 

Simulation)
❖ তসিুটলশন সফ্ ওযযো  (Simulation Software): GROMACS

❖ যফ্োসয তফ্ল্ড (Force Field): GAFF যফ্োসয তফ্ল্ড এিং RESP চোজয

❖ দ্রোিক (Solvent): TIP3P জটল িটিল

 োসোযতনক গঠনসিূহ (Chemical Structures)

তচত্র ২. TRP, TA, SBT এিং MNT-এ   োসোযতনক গঠন।

❑ TA-এ  ইনতহতি ত কো যকোত িো (inhibitory efficacy) পতলওল-এ  িুলনোয অ্টনক 
যিতশ

❑ S10 ও M10 control  ুক্ত কট ও নন-অ্যোট োটিটিক হোইটড্রোতিল-সিৃদ্ধ তসটস্ট্ি TA-
এ  সিিুলয ইনতহতিশন যদখোটি পোট  নো

❑অ্যোট োটিটিক ত ং হটলো TRP একত্রীক ণ (aggregation) ইনতহতিশন-এ  প্রেোন 
িতলতকউলো  তনণযোযক (molecular determinant)

❑ এই ফ্লোফ্ল িতিষযৎ ইনতহতি   তিজোইটন অ্যোট োটিটিক িূল কোঠোটিো (Aromatic 
scaffold) + পত পূ ক যপোলো  (Polar) গ্রুপ িযিহোট   পটে শক্ত প্রিোণ যদয

ফ্লোফ্ল ১ | সিটিোলো তসটস্ট্ি: g(r) ও অ্তলটগোিো িণ্টন

❖ T1, S1 এিং M1 তসটস্ট্ি-এ  
িুলনোয TA (T1)-এ TRP-TRP 
সংট োজন সিটচটয যিতশ কটি

❖ T1-এ g(r)-এ শীষযিোন (peak) 
িীব্রিোটি হ্রোস পোয এিং

িটনোিোট   পপুটলশন 
(population) িৃতদ্ধ পোয

❖ S1/M1 তসটস্ট্ি সিটিোলো  
ঘনিোত্রো-এ পত িিয ন সীতিি

তচত্র ৩. সিটিোলো তসটস্ট্ি-এ  জনয g(r) ও অ্তলটগোিো িণ্টন : S0, T1, S1 
এিং M1.

ফ্লোফ্ল ২ | উচ্চ ঘনিোত্রো তসটস্ট্ি ও S10/M10 তনযন্ত্রণ

তচত্র ৪. উচ্চ-ঘনিোত্রো তসটস্ট্টি অ্তলটগোিো িি-িণ্টন: S0-এ সটে T1, S2, M2, S4, M4, S10 এিং M10-এ িুলনো।

ফ্লোফ্ল ৩ | সিটয সোটথ ক্লোস্ট্ো গঠটন তিিিয ন

তচত্র ৫. S0, T1, S1, M1, S10 এিং M10 তসটস্ট্টি যপ্রোিোকশন  োটন সিয 250 ns অ্ন্ত যনওযো প্রতিতনতেত্বিূলক

তসিুটলশন স্ন্যোপশ ,  ো সিটয সটে িতলতকউলো  সংট োজটন তিিিয ন প্রদশযন কট ।

ফ্লোফ্ল ৪ | TA স্বোিোতিক TRP–TRP 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকংটক দুিযল

কট 

তচত্র ৬. TRP–TRP  অ্ন্তঃপ্রজোতিক (intraspecies) 𝝅 − 𝝅 স্ট্যোতকংটয ওত টযটেশন এিং অ্ট োটকোত টলশন স্থোতযত্বকোল 

(autocorrelation lifetime).

বিতশষ্টয TA SBT/MNT

অ্যোট োটিটিক ত ং আটে যনই

TRP-এ  সটে 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকং শতক্তশোলী ও দীঘযস্থোযী অ্নুপতস্থি

PMF association well ~ − 𝟒. 𝟓 kcal/mol প্রক লতঘষ্ঠ িোন যনই

উচ্চ ঘনিোত্রো ইটফ্ক্ট T1 >> S10/M10 সীতিি ইনতহতিশন

ফ্লোফ্ল ৫ | যকন  যোতনক অ্যোতসি সিটচটয কো যক ী ?

❑ TA-যি িহু হোইটড্রোতিল-গ্রুপ থোকটলও গড় 𝛑 − 𝛑 তিথতিযো  সংখযো H-িড-এ  যচটয যিতশ

❑ TA-TRP আন্তঃপ্রজোতিক স্ট্যোতকং প্রেোনি পযো োলোল-displaced geometry িহণ কট  এিং অ্িস্থোনকোল িৃতদ্ধ কট 

❑ TA-এ  সোতন্নটেয TRP িটনোিো  পপুটলশন িৃতদ্ধ পোয এিং একত্রীক ণ (aggregation) কটি

তচত্র ৭. TA–TRP আন্তঃপ্রজোতিক (inter-species) 𝝅 − 𝝅 স্ট্যোতকং , H-িড এিং  অ্িস্থোনকোল (residence time)-এ  
অ্ট োটকোত টলশন স্থোতযত্বকোল ।

ফ্লোফ্ল ৭ | যপোট নতশযোল অ্ফ্ তিন যফ্োসয (PMF)

তচত্র ৯. আিটব্রলো সযোিতলং (Umbrella-sampling) PMF: TA–TRP-এ  জনয  ~𝟓. 𝟖 Å-এ  ~ − 𝟒. 𝟓 kcal/mol গিী  
এনোতজয  well; SBT/MNT-এ প্রক লতঘষ্ঠ িোন (prominent minimum) যনই।

➢ TA-এ  অ্যোট োটিটিক গযোলটযল ত ং TRP ইটডোল ত ং-যক দীঘযস্থোযী (persistent) 
অ্যোট োটিটিক 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকং দ্বো ো আিদ্ধ (capture) কট 

➢ পত পূ ক H-িতডং এই সংট োজনটক আ ও তস্থতিশীল কট  এিং অ্িস্থোনকোল (residence 
time) দীঘযোতযি কট 

➢ Native TRP-TRP অ্যোট োটিটিক সংট োগ যিটে  োয এিং িৃহৎ অ্তলটগোিোট   পত িটিয  
িটনোিো / েুদ্র অ্তলটগোিো পপুটলশন িৃতদ্ধ পোয

➢ SBT/MNT-এ অ্যোট োটিটিক ত ং নো থোকোয H-িতডং একো TA-এ  সিিুলয ইনতহতিশন 
তদটি পোট  নো

উপসংহো  (Conclusions)

❖  যোতনক অ্যোতসি TRP স্ব-সংট োজন কিোটি সতিয ল ও িযোতন ল-এ  িুলনোয স্পষ্টিই অ্তেক 
কো যক 

❖ এই পোথযকয শুেুিোত্র হোইটড্রোতিল-গ্রুটপ প্রোচু য , িতলতকউলো সোইজ িো িোতিিযোটলতি তদটয 

িযোখযো ক ো  োয নো

❖ দীঘযস্থোযী আন্তঃআণতিক (intermolecular) 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকং-ই TA-িেযস্থ ইনতহতিশন-এ  

প্রেোন যিকোতনতস্ট্ক ড্রোইিো (mechanistic driver); H-িতডং সহোযক 

তস্থতিশীলিো (stabilization) প্রদোন কট 

❖ S10 ও M10 তসটস্ট্িসহ উচ্চ-ঘনিোত্রো তনযন্ত্রণ তসটস্ট্িগুতল যদখোয য নন-অ্যোট োটিটিক

হোইটড্রোতিল-সিৃদ্ধ য ৌগগুতল TA-এ সিিুলয প্রতিট োে েিিো (ইনতহতিশন) প্রদশযটন অ্েি

এই গটিষণো িতিষযৎ কতিউট শনোল তিতনংটয  জনয দুটি কো যক  যিসতিপ্ট  (descriptor) 
প্রস্তোি কট :

❑ TRP-ইনতহতি   িন্ধন শতক্ত (িোইতডং তি এনোতজয )/ PMF তিতনিোি

❑আন্তঃপ্রজোতিক (Interspecies) 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকংটয স্থোতযত্ব / স্থোতযত্বকোল

❑ এই যিসতিপ্ট -গুতল প্রোথতিক প য োটয  (early-stage) অ্তলটগোিো োইটজশন ইনতহতিশন 
িূলযোযটন িযিহো  ক ো য টি পোট 

t
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তচত্র ১. TA পতলওল-এ  িুলনোয  TRP অ্তলটগোিো োইটজশন অ্তেক কো যক িোটি কিোয।

ফ্লোফ্ল ৬ | আন্তঃপ্রজোতিক 𝝅 − 𝝅 স্ট্যোতকং তিনযোস

তচত্র ৮. TA-এ গযোলটযল (galloyl) ও TRP-এ ইটডোল (indole) ত ংটয আন্তঃপ্রজোতিক  𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকং তিনযোস িণ্টন

(configuration population)।

❑ আন্তঃপ্রজোতিক 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকং তিনযোটস পযো োলোল (parallel) ওত টযটেশন প্রেোন; যহত ংটিোন

(herringbone) ও পো টপতডকুলো  (perpendicular) পপুটলশন িুলনোিূলকিোটি কি

❑  পযো োলোল-dominant geometry TRP-TA সংট োজটন দীঘযস্থোতযত্বটক সিথযন কট 

❑ ফ্লস্বরূপ TA, TRP-TRP native অ্যোট োটিটিক পযোতকং-এ  সটে প্রতিট োতগিো কট  এিং স্ব-সংট োজন 
কিোয

❑ T1 তসটস্ট্টি িটনোিো  পপুটলশন উটেখট োগযিোটি িৃতদ্ধ পোয

❑ TRP–TA 𝛑 − 𝛑 স্ট্যোতকংটয স্থোতযত্বকোল প্রোয 1.36 ns; T1 তসটস্ট্টি TRP-TRP 
সংট োটগ স্থোতযত্বকোল উটেখট োগযিোটি হ্রোস পোয

❑ যপোট নতশযোল অ্ফ্ তিন যফ্োসয (PMF) well depth ~ − 𝟒. 𝟓 kcal/mol এিং TA-
এ  অ্িস্থোনকোল (residence time) পতলওল-এ  িুলনোয অ্টনক যিতশ

িুখয পত সংখযোন (Key Findings)

তিজোইন নীতি (Design Principle)

             তিজোইন নীতি     

 
TRP একত্রীক ণ (aggregation) ইনতহতি   তিজোইটন অ্যোট োটিটিক িূল কোঠোটিো

(Aromatic scaffold) + পত পূ ক যপোলো  (Polar) গ্রুপ 

    

    
 সিযোতেক শতক্তশোলী কযোতডটি আতকয ট কচো  (Strongest Candidate Architecture)

 যোতনক অ্যোতসি িনোি পতলওল : প্রিোটণ  সো সংটেপ

গটিষণো  িোৎপ য  (Research Significance) আণতিক প্রতিযো (Molecular Mechanism)

য োগোট োগ (Contacts)
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