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胰岛素六聚体在水溶液中的稳定性研究  
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摘要   用分子动力学（MD）模拟方法设计了两个模拟时间为600ps的对比计算机模拟 实验，研究了R6
态的胰岛素六聚体在水溶液中的稳定性以及苯酚和锌离子对结构稳 

定性的影响。通过对MD模拟所得到的轨迹的分析发现，在维系胰岛素六聚体稳定性 的因素中，
静电相互作用和氢键起着主要的作用。对于包含锌离子和苯酚的体系。 
胰岛素六聚体的稳定性得到了增强；对不含锌离子和苯酚的关系，胰岛素六聚体的 稳定性明显减弱，
在这种情况下，胰岛素六聚体还表现出解聚的倾向。这些模拟结 果与实验观测结果相吻合。 
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