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 چکیده

بتالاکتوگلوبولین به عنوان یکی از پروتئین های طبیعی شیر گاو جزو مهمترین آلرژن های آن به شمار می رود. در پژوهش حاضر با استفاده      

کلوین، تأثیر دما بر ویژگی های این مولکول در مقیاس  350و  340، 330، 320، 310، 300از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی در دماهای 

اتمی مورد بررسی قرار گرفته است. یافته های شبیه سازی حاضر نشان می دهند که افزایش دما در ابتدا به صورت پیوسته باعث افزایش جذر 

کلوین به دلیل  340فزایش انرژی جنبشی ذرات می باشد. افزایش دما به میانگین مجذور جابه جایی اتمهای پروتئین می گردد که دلیل آن ا

 نزدیکی به محدوده شروع دناتوراسیون این پروتئین، باعث افزایشی شدید در جذر میانگین مجذور جابه جایی می شود. پارامتر مهم دیگر شعاع

یمی را با افزایش دما نشان می دهد و بیان کننده تدریجی بودن ژیراسیون می باشد که بر خلاف جذر میانگین مجذور جابه جایی، افزایش ملا

بل دناتوراسیون بتالاکتوگلوبولین می باشد. در نهایت، مهمترین پارامتری که خاصیت آلرژن بتالاکتوگلوبولین را نشان می دهد، میزان سطح قا

ن برهمکنش بیشتر بتالاکتوگلوبولین با مولکول های سیستم ایمنی دسترس برای حلال این مولکول می باشد. بالا بودن این سطح نشان دهنده امکا

با بدن و در نتیجه بالاتر بودن خاصیت آلرژن می باشد. نتایج شبیه سازی حاضر نشان می دهد که میزان سطح در دسترس حلال بتالاکتوگلوبولین 

تئین چشمگیرتر است. بنا بر نتایج حاصل، با افزایش دمای شیر تا افزایش دما کاهش می یابد و این مقدار در حدود دمای شروع دناتوراسیون پرو

 کلوین( می توان میزان آلرژن بودن این پروتئین را به مقدار قابل توجهی کاهش داد. 340دمای شروع دناتوراسیون بتالاکتوگلوبولین )حدوداً 
 

 

 اثر دما، شعاع ژیراسیونبتالاکتوگلوبولین، آلرژن های شیر، دینامیک مولکولی،  واژه های کلیدی:

 

 . مقدمه1

امروزه شبیه سازی های کامپیوتری و به ویژه شبیه سازی دینامیک مولکولی کاربردهای بسیاری در زمینه های مختلف علمی و      

ایی نیز باز . در سال های اخیر، استفاده از تکنیک های مختلف شبیه سازی کامپیوتری راه خود را به صنایع غذ]6-1[فنی یافته است 
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. ]7[نموده است. از این تکنیک ها به منظور افزایش ماندگاری و کیفیت تغذیه ای محصولات غذایی فرآوری شده استفاده می شود 

توسعه مدل های ریاضی دقیق امکان شبیه سازی تغییرات مواد غذایی حین فرآوری را بدون استفاده از روش های آزمایشی مرسوم 

 8[ان طراحی بهینه آزمایشات تجربی به منظور کسب اطلاعات دقیق با کمترین زمان و هزینه را فراهم می نماید میسر می سازد و امک

. شیر و محصولات حاصل از آن از مهمترین منابع تغذیه ای انسان می باشند و به همین دلیل فعالیت های پژوهشی زیادی بر روی ]9و 

شیر به صورت عمده به دو دسته پروتئین های آب پنیر و کازئین تقسیم بندی می شوند.  . پروتئین های]14-10[آن انجام می پذیرد 

پروتئین های شیر گاو را تشکیل می دهند و شامل بتا لاکتوگلوبولین، آلفا لاکتوگلوبولین، آلبومین سرم  %20پروتئین های آب پنیر 

. مهمترین مواد آلرژن در شیر گاو عبارتند از بتا ]18-15[ شودلاکتوفرین و پروتئوس پپتین ها میگاوی، ایمنوگلوبولین ها، 

لاکتوگلوبولین، آلفالاکتوگلوبولین و کازئین ها. مطالعات نشان می دهند که از میان پروتئین های ذکر شده، بتالاکتوگلوبولین یکی 

. تغییر حالت ]21-19[یجاد نماید از مهمترین ها می باشد که می تواند در بیماران بسیار حساس، واکنش های آلرژیک شدیدی ا

کنفورماسیونی پروتئین، به عنوان مثال مساحت سطح آن، می تواند باعث کاهش دسترسی به اپیتوپهای آلرژنیک شده و از شدت 

شناخته می شود( دارای وزن  Bو  Aواکنش های حساسیتی بکاهد. بتالاکتوگلوبولین در فرم دی مری خود )که به عنوان زنجیره های 

 . ]22[باقی مانده در هر زنجیره می باشد  162کیلو دالتون و  36مولکولی کل 

یکی از بهترین، سریع ترین، کاربر پسندترین و راحت ترین نرم  )GROMACS( 1نرم افزار گرونینگن برای شبیه سازی شیمیایی

فزار رایگان، دارای کارایی بسیار بالایی در شبیه افزارهای مورد استفاده برای شبیه سازی های دینامیک مولکولی می باشد. این نرم ا

سازی درشت ملکول ها و ساختارهای زیستی است. همچنین، این نرم افزار به کاربر امکان توسعه مدل مجازی ساختار های مولکولی 

دارد. در مطالعه حاضر، از  با میلیون ها اتم را می دهد. در نتیجه امکان شبیه سازی ساختارهای بزرگ زیستی با این نرم افزار وجود

 این نرم افزار برای شبیه سازی اثر دما بر روی پروتئین بتا لاکتوگلوبولین شیر استفاده شده است.
 

 ی محاسباتیهاروش. 2

 TIP3Pبرای مولکول پروتئین و  CHARMدر شبیه سازی دینامیک مولکولی استفاده شده در پژوهش حاضر از میدان نیروی      

از بانک داده پروتئین  B (1b8e.pdb)آب استفاده شده است. ساختار مولکولی مونومر بتالاکتوگلوبولین نوع  برای

(https://www.rcsb.org/structure/1b8e)  و تشکیل دیمر،  159تا  152برداشت شده است. پس از افزودن آمینو اسیدهای شماره

متر )با شرایط مرزی متناوب( قرار داده شد. جعبه شبیه سازی با مولکول آب نانو 1مولکول در جعبه شبیه سازی مکعبی با ابعاد 

نانوثانیه در دمای منتخب از نظر انرژی بهینه گردیده است. در  1مولکول( پر شده است. در ابتدا سیستم برای بازه زمانی  10832)

نانوثانیه انجام پذیرفت و  20ورد نظر برای مدت زمان بار و دمای م 1در فشار  NPTنهایت، شبیه سازی اصلی با استفاده از مجموعه 

 داده های نهایی استخراج گردید.

                                                 
1  Groningen Machine for Chemical Simulations (GROMACS) 
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 . نتایج و بحث 3

کلوین( بر ساختار مولکول  350و  340، 330، 320، 310، 300هدف اصلی در پژوهش حاضر بررسی تأثیرات تیمار دمایی )دماهای 

ای جذر متوسط مجذور جابجایی، شعاع ژیراسیون و سطح قابل دسترس توسط بتالاکتوگلوبولین می باشد. به همین منظور پارامتره

 حلال محاسبه گردیده و مورد بررسی قرار گرفته اند.

 بررسی جذر متوسط مجذور جابه جایی اتم های بتالاکتوگلوبولین نسبت به زمان در دماهای مختلف .1-3

مولکول را در مقیاس اتمی به هنگام قرار گرفتن در معرض تنش میزان تغییرات ساختار  RMSD 1جذر متوسط مجذور جابه جایی

های بیرونی نشان می دهد. این پارامتر با بررسی تغییرات ساختار مولکول پروتئین در مقایسه با مولکول مشابهی که تحت هیچگونه 

 :]22[استفاده قرار می گیرد مولکول پروتئین مورد  RMSD( برای محاسبه 1تنش خارجی نمی باشد، محاسبه می شود. معادله )

(1)  

تعداد کل اتمها در مولکول  Nمختصات اولیه همان اتم و  مختصات نهایی اتم مورد نظر و  در این معادله 

ر دماهای مختلف برای را نسبت به زمان شبیه سازی د RMSDتغییرات  6تا  1پروتئین می باشد. تصاویر نشان داده شده در اشکال 

برای هر دما در طول شبیه سازی نشان داده شده است. بررسی  RMSDمیانگین  7مولکول بتالاکتوگلوبولین نشان می دهد. در شکل 

دیده می شود که دلیل آن شروع به حرکت و  RMSDنشان می دهد که با شروع شبیه سازی در ابتدا تغییرات شدیدی در  1شکل 

نانوثانیه افت و خیزهایی در  20تا  15نانوثانیه و  10تا  5مها از حالت ساکن می باشد. در ادامه در بازه های زمانی تغییر موقعیت ات

RMSD  22[قابل مشاهده می باشد که دلیل این افت و خیزها تغییرات ساختاری رخ داده در مولکول حین شبیه سازی می باشد[ .

 ایجاد می نماید. RMSDتمها انجام می گیرد و همین امر افت و خیزهایی را در روند تغییرات ساختاری با حرکات قابل توجه ا

 
 کلوین 300مولکول بتالاکتوگلوبولین در طول شبیه سازی در دمای  RMSD. تغییرات 1شکل 

                                                 
1 Root Mean Square Displacement (RMSD) 
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سازی تغییرات درجه ای در دمای شبیه  10کلوین نشان می دهد. تغییر  310مولکول بتالاکتوگلوبولین را در دمای  RMSD 2شکل 

ایجاد می نماید. یکی از مهمترین این تغییرات، افزایش مقادیر عددی نمودار در حالت کلی می  RMSDقابل توجهی را در نمودار 

باشد. افزایش دمای محیط باعث افزایش میانگین انرژی جنبشی ذرات شده و در نتیجه سطح نمودار اندکی بالاتر می آید. در عین 

، با افزایش دما تیز تر شده و در بازه زمانی کمتری اتفاق می افتد. 1های تغییرات ساختاری اشاره شده در شکل حال، افت و خیز 

افزایش دما با افزایش انرژی جنبشی ذرات باعث می گردد که اتمها راحتتر بتوانند بر سد انرژی ممانعت کننده به هنگام رخ دادن 

 می گردد.  1باعث مشاهده پیک تیزتری در نمودار در مقایسه با شکل تغییرات ساختاری غلبه کنند و همین امر 

 
 کلوین 310مولکول بتالاکتوگلوبولین در طول شبیه سازی در دمای  RMSD. تغییرات 2شکل 

این  با اقزایش دما، سطح عمومی نمودار بالاتر می آید که نشان دهنده پیروی از روند قبلی می باشد. همانگونه که اشاره شد دلیل

افزایش با افزایش دمای شبیه سازی، افزایش انرژی جنبشی ذرات می باشد که میزان جا به جایی آنها را تحت تأثیر قرار می دهد. 

کلوین نشان می دهند، روند ذکر شده را به  340و  330، 320بتالاکتوگلوبولین را در دماهای  RMSDکه به ترتیب  5تا  3شکل های 

 خوبی نشان می دهند.

 
 کلوین 320مولکول بتالاکتوگلوبولین در طول شبیه سازی در دمای  RMSD. تغییرات 3شکل 
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 کلوین 330مولکول بتالاکتوگلوبولین در طول شبیه سازی در دمای  RMSD. تغییرات 4شکل 

 
 کلوین 340مولکول بتالاکتوگلوبولین در طول شبیه سازی در دمای  RMSD. تغییرات 5شکل 

 RMSDکلوین معکوس می گردد و مقادیر  350به  340به هنگام اقزایش دما از  RMSDافزایش سطح عمومی نمودار روند تغییرات 

قابل مشاهده می باشد. دلیل این تغییرات به ظاهر نا  6کلوین می باشند. این موضوع از شکل 340کلوین کمتر از  350در دمای 

 340کلوین در مقایسه با سایر دماها بر می گردد. محدوده دمایی حدود  340هماهنگ به تغییرات شدید ساختار مولکلول در دمای 

 340در دمای  RMSDو دلیل بالا بودن سطح عمومی نمودار  ]23[کلوین، محدوده دمایی دناتوراسیون بتالاکتوگلوبولین می باشد 

کمتر و بیشتر(  به همین موضوع بر می گردد. با  کلوین در مقایسه با دماهی 340کلوین و افت و خیز های شدید نمودار نیز )در دمای 

، افت و خیزهای کمتری را نیز نشان می دهد. RMSD( علاوه بر کاهش در سطح کمّی نمودار 6کلوین )شکل  350افزایش دما به 

وع این نمودارها در مجموع نشان می دهند شدیدترین تحرکات اتمی در مولکول بتالاکتوگلوبولین در محدوده دمایی شر

 دناتوراسیون رخ می دهد.
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 کلوین 350مولکول بتالاکتوگلوبولین در طول شبیه سازی در دمای  RMSD. تغییرات 6شکل 

نانوثانیه شبیه سازی را در دماهای مختلف نشان می دهد. دقت در این شکل افزایشی مداوم و  20برای  RMSDمیانگین  7شکل 

ول بتالاکتوگلوبولین با افزایش دما را در دماهای کمتر از دمای دناتوراسیون نشان می آهسته در میانگین جا به جایی اتمهای مولک

دهد. این افزایش ملایم حاصل تغییرات در انرژی جنبشی اتم ها با افزایش دما می باشد. وقتی دمای شبیه سازی به محدوده دمایی 

ازنده مولکول ها افزایشی محسوس نشان می دهد که بعداً کلوین(، تحرکات اتمهای س 340شروع دناتوراسیون پروتئین می رسد )

کلوین( می گردد. این تغییرات نشان می دهند که آشفتگی و افت و خیزهای شدیدی به هنگام شروع  350دچار افتی اندک )در 

 دناتوراسیون در ساختار بتالاکتوگلوبولین رخ می دهد که در دماهای بالاتر شدتی کمتر به خود می گیرد.

 
 مولکول بتالاکتوگلوبولین طی شبیه سازی در دماهای مختلف RMSD. میانگین 7شکل 

 
 کلوین 350و  300نانوثانیه در دو دمای مختلف  20. مقایسه شکل صورتبندی مولکول بتالاکتوگلوبولین طی شبیه سازی در طول زمان 8شکل 



 

 

 

 کوپیمجله شیمی کوانتومی و اسپکتروس                                            1403زمستان، 47، شماره دهمچهارسال                                                           54

 
( JQCS ) 

)شکل  300نانوثانیه در دو دمای مختلف  20ازی در طول زمان مقایسه صورتبندی مولکول بتالاکتوگلوبولین طی شبیه س 8در شکل 

A8 شکل  350( و( کلوینB8 نمایش داده شده است. همانطوری که از شکل مشخص است، با افزایش دما از )کلوین،  350به  300

 20یچی مولکول پس از شکل مولکول بتالاکتوگلوبولین به حالت تقارن کروی متمایل می شود و یک تغییر محسوس در ساختار مارپ

بوده و در ارتباط با افزایش  RMSDنانوثانیه شبیه سازی دینامیک مولکولی حاصل می شود که این موضوع هم راستا با نتایج میانگین 

مداوم و آهسته در میانگین جا به جایی اتم های مولکول بتالاکتوگلوبولین با افزایش دما است. احتمال می رود روند باز شدن 

نانوثانیه رخ دهد.  20کلوین، درست بالاتر از دمای دناتوراسیون پروتئین شیر، برای مدت طولانی تری از  340کول پس از دمای مول

نانوثانیه در هر تکرار هنوز برای دستیابی به نتایج قابل توجه کافی  20شاید بتوان گفت که شبیه سازی دینامیک مولکولی کمتر از 

 به صرف بالا بردن هزینه محاسباتی یعنی استفاده از پردازشگرهای محاسباتی قوی تر مقدور باشد. نباشد و ترمیم این نقص 

 شعاع ژیراسیون .2-3

. محاسبه شعاع ]24[عبارت است از توزیع اتم ها در مولکول پروتئین با توجه به مرکز جرم آن  gRشعاع ژیراسیون پروتئین     

ین میزان فشردگی ساختار مولکول پروتئین می باشد. شعاع ژیراسیون کمتر بدین معنی است که تعدادی ژیراسیون روشی برای تعی

 بیشتری از اتمهای پروتئین نزدیک مرکز جرم مولکول گرد آمده اند. برای محاسبه شعاع ژیراسیون از معادله زیر استفاده می شود:

(1)  

تعداد اتم های تشکیل دهنده پروتئین می باشد.  Nمختصات مرکز جرم پروتئین و  ام و iم مختصات ات  2در معادله 

 نانوثانیه شبیه سازی را در دماهای مختلف نشان می دهد. 20میانگین محاسبه شده برای شعاع ژیراسیون بتالاکتوگلوبولین طی  8شکل 

 
 نانو ثانیه شبیه سازی در دماهای مختلف 20توگلوبولین طی . میانگین شعاع ژیراسیون مولکول بتالاک9شکل 

نشان می دهد که با افزایش دمای شبیه سازی، شعاع ژیراسیون بتالاکتوگلوبولین به آرامی و بدون افت و خیز مشخصی  9شکل 

جرم مولکول با افزایش انرژی  افزایش می یابد. دلیل افزایش شعاع ژیراسیون با افزایش دما به دلیل دور شدن تدریجی اتمها از مرکز

جنبشی آنها می باشد. همین پدیده در نهایت به باز شدن ساختار مولکول پروتئین و دناتوراسیون آن می انجامد. با توجه به نبود 
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ی تغییرات ناگهانی در شعاع ژیراسیون در حوالی دمای دناتوراسیون، می توان نتیجه گرفت که باز شدن ساختار مولکول پدیده ا

 .]22[تدریجی و پیوسته می باشد و این اتفاق به صورت ناگهانی رخ نمی دهد 

 سطح قابل دسترس پروتئین برای حلال .3-3

سطح قابل دسترس توسط حلال پارامتر مهمی برای بررسی برهمکنش پروتئین با محیط خود )شامل حلال و سایر مولکول ها( می     

ها وابسته است و تغییرات اندک در ساختار پروتئین آن را تغییر می دهد و در نتیجه به تغییر باشد. این ویژگی به ساختار پروتئین 

برهمکنش ملکول با محیط اطراف خود می انجامد. کاهش این پارمتر برای مولکول پروتئین می تواند به کاهش توانایی آلرژی زایی 

حلال به صورت سطحی تعریف می شود که مرکز مولکول حلال می . سطح قابل دسترس پروتئین برای ]25[آن پروتئین منجر گردد 

قابل محاسبه می  3. این سطح با استفاده از معادله ]26[تواند بدون برهم زدن نظم سایر مولکول های همسایه پروتئین در آن قرار گیرد 

 باشد:

(3    ) 

نشان دهنده  Zاصله بین اتم حلال در موقعیت فعلی با موقعیت نهایی و ف Lشعاع اتم،  Rنشان دهنده میزان سطح،  A، 3در معادله 

فاصله عمودی سطح مولکول پروتئین با مرکز کره پیرامون آن می باشد. این رابطه ساختار مولکول پروتئین را در لحظه محاسبه ثابت 

 و بدون تغییر شکل فرض می نماید.

بتالاکتوگلوبولین در دماهای مختلف نشان می دهد که با افزایش دما این کمیت نتیجه محاسبه سطح در دسترس برای مولکول 

نانو ثانیه شبیه سازی( را با  20تغییرات سطح قابل دسترس بتالاکتوگلوبولین )میانگین گیری شده طی  10کاهش می یابد. شکل 

سترس توسط حلال قابل مشاهده می باشد. اولین افزایش دما  نشان می دهد. با بررسی این شکل سه مرحله در تغییرات سطح قابل د

کلوین می باشد. در این محدوده دمایی با توجه به عدم رخداد تغییرات کنفورماسیون ناگهانی در  330تا  300مرحله تغییر آرام از 

کلوین، افتی نسبتاً  340و  330مولکول پروتئین، سطح قابل دسترس آن برای حلال به آرامی کاهش می یابد. در ادامه بین دماهای 

شدید و ناگهانی در سطح قابل دسترس پروتئین دیده می شود که نشان دهنده شروع دناتوراسیون و تغییرات ساختاری شدید پروتئین 

می باشد. افزایش بیشتر دما هر چند باعث افت بیشتر میزان سطح در دسترس می گردد اما این افت مجدداً حالتی ملایم به خود می 

زیرا با افزایش بیشتر دما میزان پیشرفت دناتوراسیون افزایش می یابد و همین امر سطح در دسترس را کاهش می دهد اما چون  گیرد.

مجدداً مشاهده  340تا  330این تغییرات ساختاری ناگهانی نمی باشند، کاهشی مشابه کاهس سطح در دسترس در محدوده دمایی 

 نمی گردد.



 

 

 

 کوپیمجله شیمی کوانتومی و اسپکتروس                                            1403زمستان، 47، شماره دهمچهارسال                                                           56

 
( JQCS ) 

 
 نانوثانیه شبیه سازی 20ین سطح قابل دسترس مولکول بتالاکتوگلوبولین برای حلال در دماهای مختلف در طی . تغییرات میانگ10شکل 

 نتیجه گیری. 4

بتالاکتوگلوبولین از مهمترین مواد آلرژن در شیر می باشد. داده های تجربی نشان می دهد که افزایش دما می تواند خواص      

د اما بررسی اتفاقاتی که در سطح اتمی در این مولکول در دماهای مختلف رخ می دهد جز با آلرژی زایی این ماده را کاهش ده

 20شبیه سازی دینامیک مولکولی میسر نمی باشد. بررسی یافته های شبیه سازی دینامیک مولکولی بتالاکتوگلوبولین در مدت زمان 

تمهای سازنده پروتئین افزایش می یابد. این افزایش در ابتدا تدریجی و نانوثانیه نشان می دهد که با افزایش دما میانگین جا به جایی ا

کلوین، افزایش میانگین جا به جایی اتم ها به طور  340به دلیل افزایش انرژی جنبشی ذرات می باشد. اما در محدوده دمایی 

کلوین، دناتوراسیون این  340دمای  چشمگیری بیشتر می شود و پیک مشخصی را نشان می دهد. با توجه به اینکه در حول و حوش

پروتئین شروع می شود، پیک موجود در این دما را می توان به تغییرات بزرگ رخ داده در موقعیت اتم های سازنده پروتئین به دلیل 

 شروع دناتوراسیون دناتوراسیون آن منتصب دانست.

ع ژیراسیون آن ها می باشد. نتایج شبیه سازی حاضر افزایش پارامتر مهم دیگر در شبیه سازی دینامیک مولکولی پروتئین ها شعا

پیوسته شعاع ژیراسیون پروتئین را بر اثر افزایش دما نشان می دهد که به دلیل افزایش جا به جایی های اتمی بر اثر افزایش انرژی 

لاکتوگلوبولین نشان دهنده تدریجی بودن جنبشی آنها می باشد. نبود تغییرات شدید شعاع ژیراسیون در نزدیکی دمای دناتوراسیون بتا

 این پدید می باشد.

مهمترین پارمتری که در خاصیت آلرژی زایی بتالاکتوگلوبولین تأثیر دارد، سطح در دسترس حلال این مولکول می باشد. بالا بودن 

مر می تواند به افزایش خاصیت سطح در دسترس حلال توانایی برهمکنش پروتئین را با مولکول های اطراف افزایش داده و همین ا

آلرژی زایی بیانجامد. نتایج شبیه سازی حاضر نشان می دهد که با افزایش دما میزان سطح در دسترس بتالاکتوگلوبولین کاهش می 

ت کلوین که محدوده دمایی شروع دناتوراسیون می باشد، بسیار بیشتر از سایر دماهاست. بدین صور 340یابد و این کاهش در دمای 

می توان نتیجه گرفت که با اقزایش دمای شیر تا محدوده دمایی شروع دناتوراسیون بتالاکتوگلوبولین می توان خواص آلرژی زایی 

 این پروتئین را به میزان قابل قبولی کاهش داد.
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Abstract 

β-lactoglobulin, as one of the natural proteins of cow's milk, is considered one of its most important allergens. In 

the present study, the effect of temperature on the properties of this molecule at the atomic scale was 

investigated using molecular dynamics simulation at temperatures of 300, 310, 320, 330, 340 and 350 K. The 

findings of the present simulation show that increasing the temperature initially continuously increases the root 

mean square displacement of protein atoms, which is due to the increase in the kinetic energy of the particles. 

Increasing the temperature to 340 K, due to its proximity to the starting range of denaturation of this protein, 

causes a sharp increase in the root mean square displacement. Another important parameter is the radius of 

gyration, which, unlike the root mean square displacement, shows a gentle increase with increasing temperature 

and expresses the gradual denaturation of β-lactoglobulin. Finally, the most important parameter that indicates 

the allergen properties of β-lactoglobulin is the amount of solvent-accessible surface area of this molecule. A 

high level of this level indicates the possibility of greater interaction of β-lactoglobulin with molecules of the 

immune system and, as a result, a higher allergen property. The results of the present simulation show that the 

amount of solvent-accessible surface area of β-lactoglobulin decreases with increasing temperature, and this 

amount is more significant around the temperature of onset of protein denaturation. According to the results, by 

increasing the temperature of milk to the temperature of onset of β-lactoglobulin denaturation (approximately 

340 K), the allergenicity of this protein can be significantly reduced. 
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