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오존에 대한 식물 방어 반응으로 페닐알라닌 암모니아 분해효소는 살리실산과 함께 식물 잎

부분에서 생물학적으로 합성되는 것으로 알려져 있다. 오존 방어 작용에 관여된 주요 요소들

은 물, 살리실산, 오존, 그리고 페닐알라닌 암모니아 분해효소를 고려해볼 수 있는데, 본 연구

에서는 이들을 기반으로 전산모사 시스템을 모델링 하였다. 우선 주요 관심사가 될 수 있는 살

리실산으로의 오존 흡착 및 흡수 거동을 분자동역학 방법을 이용하여 조사하였고, 살리실산,

오존, 그리고 물로 이루어진 삼원용액에서의 오존 거동을 연구하였다. 이 연구에서 얻어진 적

절한 삼원 용액으로 페닐알라닌 암모니아 분해효소를 포함한 사성분계 시스템을 구축하여, 살

리실산은 오존을 수용하는 흡수 매체로, 페닐알라닌 암모니아 분해효소는 오존을 밀어내지만

수소결합을 통해 살리실산을 흡수하는 결과를 도출하였다.


