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ي روشها  توسعه به منظور Xptپروتئيني  مجموعهي ساختاري وعملكردي ويژگيهاارزيابي 
 آفت كشهادر طراحي  نسل جديد مولكولي 
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  ، دانشگاه فردوسي مشهد، پژوهشكده فناوري زيستي، گروه سلولي و مولكوليمشهد 2

  مشهد، دانشگاه فردوسي مشهد، دانشكده علوم، گروه شيمي 3

 16/11/96 :تاريخ پذيرش    7/7/96: تاريخ دريافت

  چكيده

ي دمينها از آگاهي. است موجوداطلاعات كمي  Xpt سموم آفت كشمجموعه ي ساختاري و عملكردي ويژگيهادر خصوص 
ي عملكردي در دمينها ضروري يا قرار دادن هاي ژني جديد با حذف نواحي غير عملكردي و اتصالي در جهت ايجاد سازه

 جهتدر پژوهش حاضر محاسبات زيستي اين مجموعه . توان حائز اهميت است  ي ديگر و توليد سموم چندپروتئينهامجاورت 
، XptA1 ،XptA2هاي  توالي ژني و پروتئيني اين مجموعه شامل زير واحد. ام گرديدي نواحي مختلف آن انجويژگيهاآگاهي از 

XptB1  وXptC1  ساختاري و عملكردي شامل خصوصيات فيزيكوشيميايي، توپولوژي،  بررسي استحصال و ي دادهپايگاههااز
 سيگنال از مستقل ترشح قابليت. ذيرفتهاي رايج محاسباتي صورت پ بعدي توسط برنامه دامنه ميزباني، ساختارهاي ثانويه و سه

توالي نواحي عملكردي منجر به واكاوي . آشكار گرديد دمينها سايرعملكرد كشي و  ي مرتبط با خاصيت حشرهدمينها پپتيد،
دهنده ماهيت هليكسي ناحيه عملكردي   ساختار ثانويه نشان. ي گرم منفي شدباكتريهااز  يطيف وسيع در آنهاآشكارسازي 

XptA1  وXptA2 اي  و صفحهXptC1 قابليت عملكردي مطلوب .  استXptC1 نشان در اتصال به اكتين اجزاء  نسبت به ساير
امكان  Xptاي نواحي مختلف مجموعه سموم  سازي اطلاعات پايه نتايج حاصل از اين تحقيق با آشكار طوركلي، به. داده شد

 .آورد را فراهم مي هاي ژني جديد مبتني بر زيست شناسي سنتزي طراحي سازه

  ، كنترل زيستي، محاسبات زيستيXptپروتئين : كليديواژه هاي 

 a.haddad@um.ac.ir :، پست الكترونيكي 09155187002 :نويسنده مسئول، تلفن* 

  مقدمه
ت ورضر ييغذا يمنيو ا يتامن يدو موضوع اساس اهميت

حشرات به عنوان  يژهبه و يروزافزون كنترل آفات كشاورز
 20، 17، 3(حوزه را باعث شده است  ينعمده در ا يدتهد
اهداف  ينبه ا يلن يبرا يمتعدد يروشها تاكنون. )22و 

با  يستيكنترل زدر اين ميان كه قرار گرفته  مورد استفاده
و محصولات  Bacillus thurengiensis يبر باكتر يهتك

 ينتر مخاطره كم و ينتر از گسترده يكيمشتق شده از آن 
و بروز مقاومت در حشرات  يستز يطمح ايبر روشها

 به امروزه ،حال ينا با.  )24و  12، 7( شود يم لمدادآفت ق
نوع  ينا در )17و  8( كاستيها يوجود و بروز برخ يلدل

و  سازي يتجار يي،با هدف شناسا ييتلاشها شك حشره
 ينيو سموم پروتئ باكتريهااز  يديجد يراستفاده از ذخا

 ييال انجام است، كه منجر به شناسادر ح آنها يكش حشره
شده  يكش حشره يتخاص يدارا يدجد يباكتر ينچند
  يها به گونه توان يم باكتريها يناز جمله ا. است

Xenorhabdus متعلق به  ي،گرم منف يباكتر ينا. اشاره كرد
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با  همزيستو  يارياخت هوازي يب ياسه،خانواده انتروباكتر
روابط . )13 و 6( باشد يم Steinernemaجنس  يها نماتود
 يرنظ يايينماتود به موازات مزا با  يباكتر ينا يهمزيست

و  يععملكرد سر، بالا كارآيي، اثر يفط تر يعمحدوده وس
، عملكرد اختصاصي و نيز )23( مرگ يجادسرعت بالا در ا

 Bt كار نسبت به ينبه پوشش محافظ در ح يازعدم ن
)Bacillus thurengiensis( يل، به دلكشها شرهح يرو سا 

 يستز يبرا ييو عدم توانا يدشد يمانند وابستگ يموارد
 باكتريها يناستفاده از ا يتمستقل در آب و خاك محدود

 يندر ا. )8(داشته است  يكش را در پ به عنوان حشره
 يدارا يآنزيمهاو  ژنها ييبا هدف شناسا ييپژوهشهاراستا 
 يك ييشناسامنجر به  يباكتر يندر ا يكش حشره يتخاص

 Xpt )Xenorhabdus proteinمهم به نام  ينيمجموعه پروتئ

toxin ( شده است)ينيمجموعه پروتئ ينا. )29 و 26، 19 
و  XptA1، XptA2، XptB1 زير واحدمتشكل از چهار 

XptC1 ييبالا يو عملكرد يساختار شباهتو  باشد يم 
در ) Tc )Toxin complex ينينسبت به مجموعه پروتئ

 مشاهده ي،به سبب ماندگار Photorhabdus يباكتر
 دارند E. coliپس از كلون در  ژنها يخواص حشره كش

 xpt يژنها يفيو ك يمتفاوت كم يانب يهپا بر. )21(
مختلف در  يكشندگدز  و يكش حشره يتاختصاص
. )27 و 17، 7(شده است  مشاهده Lepidoptera يلاروها

 يندر ا يستيفعال ز يباتترك يراخ يپژوهشها در
 ياسكلت سلول ياثر بر رو يتبا قابل يسم يها مجموعه

عمل و اندامك  يسممكان يلشده كه به دل شناسايي اكتين
مناسب  گزينهتوانسته آن را به  Btمتفاوت با  يهدف احتمال

 .)25 و 24( يدبدل نما يكروبيم يكشها حشره يندهنسل آ
 يهشب يساختار با قرينه يبخش چهار XptA1واحد  زير

سه  داراي بخشهاهر كدام از . مانند است يبطر ياقفس 
نسبت  تر يكبار ييبا انتها يطول خوردگي يچپ يكو  يندم

 يهساختار ثانو يمحتو بيني پيش. دارد يگرد انتهايبه 
 تواليرا در بخش عمده  كويلهاو  پيچهامار حضور ينپروتئ

 در. )19(نشان داده است  راصفحات  كمترنسبت  و

واحدها  يرز يرسا يسه بعد يا يهار ثانوخصوص ساخت
اين حال به دليل قدمت با  .گزارش نشده است ياطلاعات

اندك شناسايي اين باكتري و توكسين مربوطه همچنان 
اطلاعات اندكي در خصوص خواص اين مجموعه 
پروتئيني و مكانيسم دقيق آن و گيرنده سطح سلولي آن در 

ثر جهت افزايش مؤ هاي كار راهامروزه از . دست است
ي نوتركيب با قابليت عملكرد اختصاصي پروتئينها كارآيي

 يا ي عملگرا وپروتئينهاادغام ، آنها و نيز افزايش عملكرد
در اين . ستپروتئينهاعملكردي مستتر در اين ي دمينها

با افزايش  كارآييافزايش راستا، در حوزه مبارزه با آفات 
 اتصالي مناسب در كناردامنه اثر از طريق قرار دادن دمين 

ي كاتاليتيكي و افزايش قدرت آفت كشي با كنار هم دمينها
تواند مورد  ميي كاتاليتيكي سموم مختلف دمينها قرار دادن

كه خود نيازمند دسترسي به  برداري قرار گيرد  بهره
 با لذا .)25( باشد مي پروتئينهادر مورد اطلاعاتي كامل 

 ي،مولكول يهپا عاتاطلا يشآوردن و افزا فراهمهدف 
مجموعه  ينعملكرد در ا يدارا نواحي يكتفك و ييشناسا
مشابه  يپروتئينهاحامل  يدجد يميزبانها رديابي يني،پروتئ

سموم كاراتر،  يدجهت تول ياحتمالهاي  گزينهعنوان  به
 به منظور يساختار دوم و سه بعد يينو تع بيني يشپ
 يدسل جدن يشترب يساز توسعه و قدرتمند نياز يشپ

  .استبه آن پرداخته  يقتحق اين يستيز يكشها حشره

  روشهامواد و 
مجموعه  يبا هدف شناسايي اعضا: ها واكاوي داده

بررسي منابع و مقالات انجام شد كه  Xptپروتئيني سمي 
و  XptA1 ،XptA2 ،XptB1چهار عضو  دستيابيمنجر به 

XptC1 در اين خانواده پروتئيني شد.  

ي نوكلئوتيدي، پروتئيني و ساختار سه اتواليهاستحصال 
و  ژنها دستيابي به توالي نوكلئوتيدي و پروتئيني: بعدي

با شماره شناسايي  به ترتيبي مورد نظر پروتئينها
AJ308438 هاي دستيابي  و شمارهCAC38401 ،

CAC38404 ،CAC38402  وCAC38403  از پايگاه
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به آدرس  NCBIاطلاعات نوكلئوتيدي و پروتئيني 
http://www.ncbi.nlm.nih.gov)( ميسر شد.  

جهت زير واحد  1vw1ساختارهاي سه بعدي با كد 
XptA1  وXptA2 ،4igl  4وo9x براي زير  به ترتيب

به عنوان ساختارهاي الگو  XptC1و  XptB1واحدهاي 
 RCSBسازي سه بعدي از پايگاه  جهت مدل

)http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do(    استحصال
  .شدند

 Plutellaاز سويي ديگر، توالي پروتئيني اكتين حشره 

xylostalla )ترين حشرات آفت راسته  يكي از مخرب
Lepidoptera  در حوزه كشاورزي و به نمايندگي از ساير

به عنوان اندامك سلولي هدف احتمالي ) ن گروهآفات اي
اين كمپلكس پروتئيني سمي با شماره شناسايي 

AEP25396  از پايگاه دادهNCBI ترين  استحصال و مشابه
گونه  بعدي آن به صورت مونومري و بدون هيچ ساختار سه

به آدرس  Swissmodelليگاندي از پايگاه 
(http://www.swissmodel.expasy.org)   تحت فرمت

pdb  3و با كدb5u.1.N ذخيره شد .  

ي تواليهاي ساختاري و عملكردي ويژگيها بررسي
توالي نوكلئوتيدي از لحاظ طول و محتوي  بررسي: انتخابي

GC توسط پايگاه اطلاعات نوكلئوتيد به آدرس  به ترتيب
)http://www.ncbi.nlm.nih.gov/nuccore/?term(  و

Endmemo  )http://www.endmemo.com/bio ( صورت
ي پروتئيني تواليهاي ساختاري ويژگيهابررسي . پذيرفت

 NCBI انتخابي با استفاده از پايگاه پروتئيني 
)http://www.ncbi.nlm.nih.gov/protein/term( برنامه ،

Protparam  موجود در پايگاهExpasy  به آدرس
)http://web.expasy.org/protparam(  جهت بررسي

 TMHMM، برنامه ي فيزيكوشيمياييويژگيها
)http://www.cbs.dtu.dk/services/TMHMM-2.0(  با

، ها يابي به توپولوژي ساختاري زير واحد هدف دست
با آدرس   Signal peptide predictionبرنامه

)http://sigpep.services.came.sbg.ac.at ( با هدف
، NetNGlycو برنامه هاي ترشحي  پپتيد  آشكارسازي توالي

NetPhos  وSulfinator  ي آدرسهابا
)http://www.cbs.dtu.dk/services/NetNGlyc( ،
)http://www.cbs.dtu.dk/services/NetPhos(  و
)http://web.expasy.org/Sulfinator(  در جهت بررسي

. صورت پذيرفت تواليهاوجود تغييرات پس از ترجمه در 
ي اين خانواده در پروتئينهاي عملكردي دمينها آشكارسازي
و  Conserved Domain  ،Motif scanه سه پايگا

InterProScan 5 ي آدرسهابا  به ترتيب
(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/cdd/) ،

)http://myhits.isb-sib.ch/cgi-bin/motif_scan(  و
(http://www.ebi.ac.uk/interpro/sequence-search)  به

  .ت مجزا انجام گرفتصور

برنامه تحت : تواليهايابي  دامنه ميزباني و قرابت بررسي
با آدرس  Protein Blastشبكه 

)http:blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast(  مبتني بر ماتريكس
PAM250  ي پروتئيني مشابه تواليهاجهت آشكارسازي

هايي نظير  نتايج مناسب بر اساس معيار. استفاده شد
بندي  انتخاب، خوشه همسانيو  همپوشاني ، درصدEارزش

برنامه  Neighbor joiningنتايج براساس الگوريتم 
MEGA6  نسبت به  تواليهاانجام و در نهايت قرابت

  .يكديگر تحت درخت فيلوژنيك مشخص شد

 به منظور: ي پروتئينيتواليهابررسي ساختار ثانويه 
ن آوري اطلاعات در خصوص وجود، ميزا بيني و جمع پيش

و  هليكسهاساختار ثانويه مانند  يو موقعيت قرارگيري اجزا
صفحات و همچنين حضور يا عدم حضور ساختار 

Coiled-coil هاي تحت شبكه  از برنامه به ترتيبPsipred 
با تنظيمات  Dompered ،Paircoil2و  Psipredي روشهابا 

به  MTIDKتحت ماتريكس  COILsفرض و  پيش
، )http://bioinf.cs.ucl.ac.uk/psipred(ي آدرسها

)http://paircoil2.csail.mit.edu/paircoil2.html ( و
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)http://www.ch.embnet.org/software/COILS ( استفاده
   .شد

ي پروتئيني و ارزيابي تواليهابعدي  تعيين ساختار سه
زير واحدهاي  3Dساختار : ي طراحي شدهمدلهاكيفيت 

تعيين  MODELLER 9.15افزار  مورد بررسي توسط نرم
به اين منظور، انتخاب ساختار الگو توسط روش . شدند

صورت پذيرفت، سپس  Pdbپايگاه داده  در يابي همگون
انتخاب و از  همپوشانيو  همسانيبهترين نتيجه از لحاظ 

به آدرس  PDBپايگاه 
)http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do ( ساختار سه

سازي بر پايه  مدل. ذخيره شد Pdbبعدي به فرمت 
بين توالي الگو و هدف انجام، انرژي  سازي همرديف

توسط  dope scoreي طراحي شده براساس معيار مدلها
ترين  افزار محاسبه شدند و بهترين مدل براساس پايين نرم

dope score هاي  سازي ساختار انتخاب و سپس بهينه
. صورت پذيرفت MOEافزار  طراحي شده توسط نرم

با  )28( ابي شيمي فضاييبراساس ارزي مدلهاسنجي  اعتبار
 ProSAافزار تحت وب  استفاده از نرم

)https://prosa.services.came.sbg.ac.at/prosa.php( 
به صورت مجزا  MOEو نمودار راماچاندران برنامه  )30(

  .انجام شد

: به پروتئين اكتين ي انتخابيپروتئينهاارزيابي ميل اتصال 
ي سمي انتخابي ينهاپروتئمولكولي و ميل اتصال  همكنش بر

به هدف درون سلولي احتمالي اكتين بر پايه اصول اشكال 
به آدرس  )Patchdock )11مكمل توسط برنامه تحت وب 

)http://bioinfo3d.cs.tau.ac.il/PatchDock (انجام شد .
 20از ميان ) ACE(اتميپذيري  نتايج براساس انرژي واكنش

راه حل اول با بيشترين اعتبار مورد بررسي قرار گرفتند و 
آشكارسازي صحت . ترين نتايج گزينش شدند مناسب

 Pymol1اتصال در موقعيت مناسب با استفاده از برنامه 
افزار   نرم ينحاصل از ا يرتصاو توسطو  صورت پذيرفت

  .داده شد يشنما

  نتايج
: ي مورد بررسيتواليهاعملكردي  ي ساختاري وويژگيها
ي موردنظر منجربه آشكارسازي تواليهاساختاري بررسي 

 ژنها GCاطلاعاتي در ارتباط با طول ژن و پروتئين، درصد 
شد  پروتئينهااي متفاوت اين  و نيز تغييرات پس از ترجمه

  ). 1جدول (

 و پروتئينيويژگيهاي ساختاري و تغييرات پس از ترجمه تواليهاي ژني  -1جدول 

  سولفوريلاسيون/فسفريلاسيون/گليكوزيلاسيون  سيگنال پپتيد )aa(طول پروتئين GCدرصد طول ژن  نام زيرواحد رديف
1 XptA1 7572 88/40 2523 + +/+/+  
2 XptA2 7617 16/49 2538 - +/+/+  
3 XptB1 3045 14/50 1014 - /+/+ -  
4 XptC1 4206 38/50 1401 - +/+/+  

  

حاصله طويل و بزرگ بودن ژنها و پروتئينها و  مرور نتايج
را نسبت به يكديگر آشكار  ژنها GCتشابه در محتوي 

نتايج ارزيابي تغييرات پس از ترجمه شامل . نمود
گليكوزيلاسيون، فسفوريلاسيون، سولفوريلاسيون هر زير 
واحد به صورت مجزا منجر به آشكارسازي اين 

  ). 2جدول (ها شد مديفيكاسيونها در تمامي زير واحد

ارزيابي در : ويژگيهاي فيزيكوشيميايي تواليهاي پروتئيني
سازي وزن مولكولي بالاي  اين حوزه منجر به آشكار

كيلودالتوني، بار  287تا  110پروتئينها در محدوده 
، 7تا  pI (5(ايزوالكتريك  pH، - 74تا  -1الكتريكي 

 10از ، نيمه عمر بيش - 276/0تا  - 46/0هيدروفوبيسيته 
و شاخص  40تا  30ساعت و شاخص ناپايداري حدود 
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شاخص آليفاتيك حجم نسبي زنجيره آليفاتيك ( آليفاتيك 
هاي آمينه آلانين، والين، لوسين و ايزولوسين يك  در اسيد

باشد كه اثري مثبت در افزايش مقاومت حرارتي  پروتئين مي
شده است  90تا  75.)  باشد پروتئينهاي كروي دارا مي

طور كه در اين جدول نشان داده شده  همان). 2جدول(

بيشترين وزن مولكولي، شاخص  XptA1زيرواحد 
را به  40آليفاتيك، بار منفي و شاخص ناپايداري بالاي 

خود اختصاص داده كه ناپايداري آن را نسبت به ساير 
  .دهد زيرواحدها نشان مي

 ها  ني زيرواحدهاي فيزيكوشيميايي تواليهاي پروتئي مشخصه -2جدول 

  نام پروتئين  رديف
وزن مولكولي

  )دالتون(
  هيدروفوبيسيتي pI  بار الكتريكي

 نيمه عمر
  )ساعت(

شاخص 
  ناپايداري

شاخص 
  اليفاتيك

1 XptA1 9/287002 74- 23/5 319/0-  >10 02/40  03/90  
2 XptA2 6/283997 47- 19/5 276/0-  >10 28/36  40/86  
3 XptB1 4/110257 1- 05/7 336/0-  >10 52/30  36/82  
4 XptC1 4/157736 40- 17/5 463/0-  >10 74/39  18/75  

  

بررسي و : ي مورد بررسيتواليهاي توپولوژي ويژگيها
نظر موقعيت خارج   ي موردتواليهابيني موقعيت سلولي  پيش

و  XptA1 ،XptA2هاي  سلولي و ترشحي بودن زيرواحد
XptC1 واحد  با اين وجود، زير. را آشكار كردXptB1 

دمين گذرنده از  2اي كه  نتايج متفاوتي را نشان داد، به گونه
تا  709و  646تا  620هاي آمينه  غشاء در موقعيت اسيد

آمينه  و همچنين نواحي داخل سلولي از محدوده اسيد 1008
در آن آشكار ) انتهاي پروتئين( 1014تا  736و  726تا  642
ي بودن كليه از سويي ارزيابي ماهيت ترشح. شد

زيرواحدها منجر به آشكارسازي تنها يك توالي احتمالي 
و  52با درصد همساني  87تا  71موردنظر از اسيدآمينه 

در اين حوزه  بررسيها. شد XptA1در زيرواحد  6/21امتياز 
اي در  و ساير زيرواحدها نتيجه XptA1در ساير نقاط توالي 

 .رديابي نشد پي نداشت و سيگنال پپتيد احتمالي ديگري

منجر به  بررسيهااين : ي پروتئينيتواليهاعملكردي بررسي 
آشكارسازي چندين دمين عملكردي با خاصيت 

، XptA1هاي  ي مختلف در زيرواحدطولهاكشي و با  حشره
XptA2  وXptC1 يي با عملكردهاي غيرمرتبط دمينها و نيز

ها و چندين  كشي در تمامي زيرواحد با خاصيت حشره
جدول (شد  XptB1ا عملكرد ناشناخته در زيرواحد دمين ب

3.(  

 ويژگيهاي عملكردي توالي پروتئيني زيرواحدهاي مورد بررسي-3جدول 

  عملكرد  طول موقعيت نام دمين  نام پروتئين رديف

1  XptA1  

Insecticidal_toxin/plasmid_vir 
)Salmonella virulence plasmid 

28.1kDa A protein(  
  جم موفق به سلول ميزبانتها  398  398-1

Hydrogenase 
expression/synthesis hypA family  2087-2074  14  

ورود اتم نيكل به (متالوچپرون 
  )هيدروژنازها

2  XptA2  

Insecticidal_toxin/plasmid_vir 
)Salmonella virulence plasmid 

28.1kDa A protein(  
  تهاجم موفق به سلول ميزبان  284  291-8

oxidase_4-Cu
Multi-copper polyphenol 
oxidoreductase laccase 

1335-1315  21  
تجزيه تركيبات فنلي و آروماتيك و 

  برخي تركيبات غير فنلي
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Flu_NS2
Influenza non-structural protein 
(NS2) 

2249-2234  16  
واسطه خروج هسته اي 

  ريبونوكلئوپروتئيني ويروسي

3  XptB1  

super familyRhs_assc_core  679-652 28  عملكرد نامشخص  
DUF456 826-725 102  عملكرد نامشخص  
RhsA 677-7 671  عملكرد نامشخص  

FlgD
Flagellar hook capping protein  26-7  20  

اسمبل (پروتئين درپوش قلاب فلاژلي
  )قلاب

Borrelia_rep
Borrelia repeat protein 197-180  18  صفاقد عملكرد خا  
Rick_17kDa_Anti
Rickettsia 17 kDa surface antigen 903-860  44  آنتي ژن سطحي ريكتزيا  

4  XptC1  

SpvB 
Salmonella virulence plasmid 
65kDa B protein 

331-28  304  
اثر بر اسكلت (ريبوزيله كردن اكتين
  )سلولي

TcdB_toxin_midN  835-655  181  
ش نق(Rhsمرتبط با توالي تكراري 

  )احتمالي در اتصال به ليگاند

TcdB_toxin_midC  1031-884  148   ناحيه مياني انتهايC  سم حشره كش
TcdB  

VCBS repeat domain 535-474 62  نقش احتمالي در چسبندگي  

FG-GAP repeat  
493-466 28  

  توالي تكراري
544-516 29  

 

رابت ها و تعيين ق پراكنش دامنه ميزباني زيرواحد
ي پروتئيني در تواليهايابي  نتايج همگون: ي پروتئينيتواليها

هر زيرواحد منجر به رديابي تعداد زيادي همولوگ در 
و  همساني(مختلف   همپوشانيو  همسانيمحدوده 
 ،XptA1در زير واحد  درصد 100تا  40 همپوشاني
 درصد 90بالاي  همپوشانيو  درصد 100تا  34 همساني

و   درصد 100تا  47 همساني ،XptA2براي زير واحد 
تا  43 همساني ،XptB1درصد به بالا در  65 همپوشاني

در زير واحد  درصد 100تا  96 همپوشانيو  درصد 100
XptC1 (  و ارزشE  شد ها زير واحدصفر در تمامي .
 منحصراًي مشابه يافت شده در تمامي زيرواحدها تواليها

و هيچ موردي از آنها در  ي گرم منفي بودهباكتريهامتعلق به 
همچنين نتايج مبين حوزه . ي گرم مثبت آشكار نشدباكتريها
ي مورد بررسي نسبت به تواليهاتر پراكنش ميزباني  وسيع

اي كه  باشد، به گونه اند مي يي كه تاكنون ارائه شدهگزارشها
ي همولوگ با تواليهاچندين جنس و گونه جديد داراي 

مناسب در  E و ارزشهمساني و همپوشاني مطلوب 
 Burkholderia pseudomallei ،Trabulsiella يباكتريها

odontotermitis ،Erwinia toletana،Candidatus 

Paraburkholderia kirkii ،Morganella morganii ،
Kosakonia sacchari،Cedecea neteri ،Enterobacter 

cloacae ،Shewanella baltica ،Kosakonia sacchari 

SP1،Vibrio campbellii و Mortierella elongata بودند .
ها با  ي آشكارشده در تمامي زيرواحدتواليهايابي  قرابت

هاي  ، منجر به قرارگيري گونهدرصد 50همساني بالاي 
با  Photorhabdusو  Erwiniaو  Xenorhabdusمختلفي از 

 ).1شكل (ي مورد نظر در يك خوشه شد تواليها

محتوي ساختار دوم : ي پروتئينيتواليهاساختار دوم 
منجربه آشكارسازي عمده  XptA2و  XptA1يرواحدهايز

ساختار آنها به صورت هليكس با توزيع و تراكم بيشتر در 
  . يك سوم ابتدايي و انتهايي توالي شد
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 WP 024062889.1 hypothetical protein Yersinia pseudotuberculosis

 WP 002211013.1 toxin TccC3 Yersinia pestis

 WP 006083171.1 RHS repeat-associated core domain-containing protein Shewanella baltica

 AIA46964.1 RHS repeat-associated core domain-containing protein Serratia sp. FS14

 WP 064055777.1 toxin Salmonella enterica

 EUM24184.1 hypothetical protein L462 04269 Enterobacter sp. BIDMC 26

 ABV39490.1 YD repeat protein Serratia proteamaculans 568

 EIJ18128.1 toxin protein Serratia plymuthica PRI-2C

 EIJ20915.1 toxin protein Serratia plymuthica PRI-2C

 WP 039287475.1 RHS repeat-associated core domain-containing protein Cedecea neteri

 WP 010895736.1 SepC Serratia entomophila

 ABB69941.1 SppC Serratia proteamaculans

 WP 012988079.1 insecticidal toxin complex protein C Xenorhabdus bovienii

 WP 017801826.1 hypothetical protein Erwinia toletana

 CNF36608.1 toxin protein Yersinia kristensenii

 WP 050290687.1 RHS repeat-associated core domain-containing protein Yersinia kristensenii

 WP 053215264.1 hypothetical protein Yersinia nurmii

 WP 036840375.1 toxin Photorhabdus temperata

 WP 046397169.1 toxin Photorhabdus luminescens

 WP 038240572.1 insecticidal toxin complex (Tc) protein C Xenorhabdus szentirmaii

 CAC38402.1 XptB1 protein Xenorhabdus nematophila

 WP 047963134.1 insecticidal toxin complex (Tc) protein C Xenorhabdus khoisanae

 AHJ74049.1 insecticidal toxin SepC/TccC Kosakonia sacchari SP1

 AGN84315.1 hypothetical protein H650 03615 Enterobacter sp. R4-368

 WP 045509058.1 insecticidal toxin SepC/TccC Kosakonia oryzae

 WP 012666693.1 insecticidal toxin complex protein Erwinia pyrifoliae

 WP 049597578.1 virulence protein Yersinia nurmii

 ABG33866.1 YenB Yersinia entomophaga

 WP 049584548.1 virulence protein Photorhabdus luminescens

 WP 045364166.1 virulence protein bacterium endosymbiont of Mortierella elongata FMR23-6

 WP 006033021.1 virulence protein Moritella sp. PE36

 WP 061275686.1 virulence protein Cedecea neteri

 WP 038260449.1 virulence protein Xenorhabdus cabanillasii

 WP 038244833.1 virulence protein Xenorhabdus bovienii

 WP 038240573.1 virulence protein Xenorhabdus szentirmaii

 CAC38403.1 XptC1 protein Xenorhabdus nematophila

 WP 047963133.1 virulence protein Xenorhabdus khoisanae

 WP 050328277.1 hypothetical protein Candidatus Paraburkholderia kirkii

 WP 047963132.1 toxin Xenorhabdus khoisanae

 WP 038190010.1 toxin Xenorhabdus bovienii

 WP 038240574.1 toxin Xenorhabdus szentirmaii

 CAC38404.1 XptA2 protein Xenorhabdus nematophila

 WP 039287478.1 hypothetical protein Cedecea neteri

 WP 063437195.1 hypothetical protein Enterobacter cloacae complex sp. GN04787

 KNC93808.1 hypothetical protein GM31 17845 Trabulsiella odontotermitis

 KZK69313.1 toxin Photorhabdus luminescens

 CAE13266.1 Insecticidal toxin complex protein TcdA5 Photorhabdus luminescens subsp. laumondii TTO1

 WP 012777088.1 toxin Photorhabdus asymbiotica

 AKH65874.1 toxin Photorhabdus temperata subsp. thracensis

 WP 047961416.1 toxin Xenorhabdus khoisanae

 WP 040153365.1 toxin Photorhabdus luminescens

 WP 025263761.1 hypothetical protein Kosakonia sacchari

 KJY05543.1 hypothetical protein Mm0Y 00880 Morganella morganii

 AAP48861.2 putative insecticidal toxin TcYF1 Yersinia frederiksenii

 ACZ05627.1 SppA Serratia proteamaculans

 WP 044491270.1 hypothetical protein Burkholderia pseudomallei

 CAC38401.1 XptA1 protein Xenorhabdus nematophila

 WP 038240571.1 insecticidal toxin complex protein A Xenorhabdus szentirmaii

 WP 038213208.1 insecticidal toxin complex protein A Xenorhabdus bovienii

 WP 034934011.1 hypothetical protein Erwinia mallotivora

 WP 036768631.1 hypothetical protein Photorhabdus asymbiotica

 WP 017801828.1 hypothetical protein Erwinia toletana  
ي است و بيانگر تواليهاي مورد بررس)بولتها ( علائم (هاي يافت شده  قرابت تواليهاي پروتئيني بررسي شده نسبت به يكديگر و همولوگ -1شكل 

 و XptA2:  صورتي - XptC1 يرواحدز: سبز  - XptB1 يرواحدز: آبي(شده است  يبررس يهمگونها به پروتئينها ترين يكنزد ينمب يرنگ هاي شاخه
  .) XptA1: قرمز 

به  XptA2و  XptA1هاي  در زير واحددر همين راستا 
به صفحات بتا اختصاص  تواليهادرصد  7و  9تنها  ترتيب

شترين تراكم اين ساختار در قسمت مياني در دو يافت كه بي
و  XptB1هاي  زير واحد دوم بررسي ساختار. زيرواحد بود

XptC1 كه مقادير  طوري نتايج متفاوتي را آشكار نمود، به
نسبت به هليكس بيشتر  XptB1صفحات بتا در زيرواحد 

كه تراكم آن در نيمه ابتدايي بيشتر ) درصد 5/10(بوده 
بيني شده براي ساختار  چنين مقادير پيشهم. باشد مي
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بسيار اندك در قياس با ساير  XptC1هليكس زيرواحد 
كه در نيمه انتهايي توالي ) درصد 5/5(ها بود  زيرواحد

با اين حال توزيع صفحات . مقدار اين ساختار بيشتر است
بيني  تر پيش بتا در اين زيرواحد نسبت به سايرين يكنواخت

بيني شده حضور  ديگر، نواحي پيش از سويي. شده است
با  Cدر انتهاي  XptA1  در زيرواحد Coiled-coilساختار 

-2256، 2103-2136ي موقعيتهاو  2196- 2240موقعيت 
 .رديابي شد XptA2براي  2257-2273و  2211

هاي سه  سازي سه بعدي و ارزيابي كيفيت ساختار مدل
، XptA1براي زيرواحدهاي  Dope scoreمقادير : بعدي

XptA2 ،XptB1  وXptC1 81250/271933 به ترتيب - ،
 - 87500/142070و  - 06600/64722، - 71875/269717

افزار تحت  توسط نرم مدلهاارزيابي كيفيت كلي . حاصل شد
، A1 ،A2هاي  براي زيرواحد Zمقادير امتياز  ProSAوب 

B1  وC1  و  - 44/2، - 16/18، - 15/17 به ترتيبرا
، A1هاي  اين مقادير براي زير واحد. گزارش كرد -13/12
A2  وB1  علي رغم منفي بودن خارج از محدوه حالت

 NMRآمده توسط روش كريستالوگرافي و  به دستطبيعي 
اين مقدار در  C1در زير واحد  منحصراً. مشاهده شدند

  ). 2شكل ( محدوده طبيعي و مطلوب واقع شده است 

  
نقطه مشكي در (هاي طراحي شده  نمودار انرژي كلي ساختار -2شكل

هر نمودار امتياز به دست آمده و جايگاه قرارگيري در محدوده ساختار 
  .)طبيعي و غيرطبيعي براي زيرواحد موردنظر است

هاي  انرژي ريشه) 3شكل (در نمودارهاي انرژي محلي 
در آمينواسيد اغلب نواحي در طول توالي پروتئيني 

مقادير زير صفر و منفي را به خود  A2و  A1زيرواحد 
اند و تنها تعداد كمي پيك با انرژي بالاتر از  اختصاص داده

در . است  مشاهده شده پروتئينهاصفر در قسمت مياني 
شاهد مقادير  درصد 90حدود  B1خصوص زير واحد 
ميزان  C1در نمودار زير واحد  بوده وانرژي بالاتر از صفر 

شكل ( ي بيشتر در محدوده منفي و مطلوب قرار داردانرژ
تطبيق اين نمودارها با ساختار سه بعدي نمايش داده .  )3

هاي داراي  ريشه 3در شكل  Jsmolافزار  شده توسط نرم
انرژي بالاي صفر را به رنگ قرمز نشان داده در حالي كه 

ين ميزان انرژي و پايدارترين حالت كمتر هاي آمينه با اسيد
  . اند ه رنگ آبي نشان داده شدهب

آمده توسط  به دستهاي راماچاندران  بررسي نمودار
 26و  35، 37، 42نشان دهنده قرارگيري  MOEافزار  نرم
ي پروتئينهادر  به ترتيبآمينه خارج از محدوده مجاز  يداس

XptA1 ،XptA2 ،XptB1و XptC1 است، كه موقعيت و
 .تنظيم شده است 4نوع اين اسيدهاي آمينه تحت جدول 

نتايج : هاي انتخابي به اكتين ارزيابي ميل اتصالي توكسين
اكتين به  همكنش و بررسي ميل اتصال و محل بر

ي طراحي شده مبين وجود چندين ناحيه پروتئينها
پذيري اتمي  ها و انرژي واكنش ي داراي امتيازهمكنش بر

ترين  از اين رو مطلوب. باشند مختلف و قابل قبول مي
،  XptA1واحدهاي  حل اوليه در زير راه 20يجه از بين نت

XptA2 ،XptB1  وXptC1 داراي به ترتيبACE  و امتياز
و  - 53/407، 17112و - 16/214، 14848و  - 12/200

  ).4شكل (حاصل شد  17784و  - 24/527و  23202
 XptC1طور كه در نمودار مشهود است زير واحد  همان
 همكنش بر. برقرار نموده است ين اتصال را با اكتينكمترمح

نشان داده شده  5ها در شكل  و اتصال اكتين با زير واحد
  .است



 1398، 2، شماره 32جلد                                                  )                         مجله زيست شناسي ايران(مجله پژوهشهاي سلولي و مولكولي

مجاز در موقعيت دمين عملكردي  هاي آمينه غير موارد قرمز اسيد(موقعيت و نوع اسيدهاي آمينه غير مجاز بر اساس نمودار راماچاندران -4جدول 
 .)است

  9  8  7  6 5 4 3 2  1 رديف

XptA
1  

ASN216 LEU217 SER299 GLU352 GLU365 ASN375  LYS378 ASN420  PRO421  
SER422  ASP537  ASN621  PHE730  LYS837  MET899  LYS995  ALA112

6  
GLU117

0  
THR138

3  
ASN139

4 
PHE139

8 
ASP144

0 
CYS148

2 
TYR154

8  ILE1550  TYR156
5  

PHE161
2  

LYS165
5  

ASN167
0 ILE1671  ASP167

2 
SER167

5 
ASP174

4  
LYS175

6  
LYS175

9  
MET177

7  
GLY182

8  
ASP184

3 
PRO186

4 
ALA231

8 
THR236

1 
ASN246

4        
 

XptA
2  

SER3  LYS326 TYR340 ASP341 ASN362 THR424  LYS626  ALA794  ASP800  
GLU821  GLN863  SER907  GLU957  MET105

5 
LYS115

4  
ASP131

2  
SER138

7  
SER140

6  
ASP140

7  
TYR142

1 
LEU146

2 
LYS147

8 
PHE149

4 
SER149

6  
SER152

2  
SER155

6  
ASN156

2  
ASP166

8  
GLU167

1 
ASP175

9 
PHE188

7 
PRO196

9 
ALA203

9  
THR233

2  
SER237

6  
ASN248

9  
ASP252

7                  
 

XptB
1  

ASN17  GLN35 THR175 LYS198 ASP199 SER201  SER221  PHE222  ALA278  
HIS287  GLN302 TYR327 ASN350 VAL354 GLN366  THR397  ASP406  SER418  
GLY458  THR489 LYS539 ILE545 ALA550 LYS619  LEU624  ARG720  THR724  
ALA743  GLU775 SER806 GLU860 ARG861         

 

XptC
1  

TYR90  THR120 ALA184 ASP219 ASP260 GLU293  ARG491  SER497  GLU501  
ASP556  HIS559 LEU560 LYS563 HIS605 ALA638  ASP671  THR711  SER813  
ASP989  ASP102

2 
LYS113

8 
THR113

9 
GLU114

9 
ASN129

1  
SER133

4  HIS1395    

  
و  XptA1 ،XptA2 ،XptB1: تصاوير به ترتيب از چپ به راست ( Jsmolنمودار انرژي محلي و ساختار سه بعدي توسط نرم افزار  -3شكل 

XptC1(  
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 ACE  احي شده با اكتين براساسمقايسه ارزش انرژي تماس اتمي پروتئينهاي طر -4شكل 

 

  .)پروتئينهاي سمي با رنگ آبي و اكتين با رنگ سبز نشان داده شده است( ها با مولكول اكتين  همكنش و اتصال زير واحد بر -5شكل 

  بحث و نتيجه گيري
با هدف كنترل جمعيت حشرات آفت همواره براي بشر 

اين رو  است، ازشده امري مهم تلقي مين امنيت غذايي تأ
با اين حال . )8(ي سنتزي به كار گرفته شدند كشها حشره

به دليل اثرات مخرب اين تركيبات، امروزه روش كنترل 
 و محصولات توليد شده توسط باكتريهابه خصوص زيستي 

جايگزين مناسب اين گروه محسوب  Btبه ويژه  آنها
روز مقاومت ه با اين وجود، گزارش ب. )29و8( شود مي

و  باكتريهارا در جهت شناسايي  تلاشهان سموم عليه اي
ي ميكروبي كشها حشرهسموم جديد براي نسل بعدي 

ي همزيست باكتريهابرانگيخت، كه منجر به شناسايي 
و  Tcسموم . نماتود از جمله فتورابدوس و زنورابدوس شد

Xpt  از طريق سازوكار احتمالي متفاوت با  باكتريهااينBt 
در اين . )18و17( شود رو حشره ميمنجر به مرگ سريع لا

به دليل كلون موفق  و  Xptراستا، مجموعه پروتئين سمي 
حفظ عملكرد پس از كلون شدن نسبت به همتاي خود 

اين  با. )27( توانسته توجهات را بيشتر به خود جلب كند
ي مولكولي اندكي در خصوص اين پژوهشهاحال تاكنون 

يد مناسب در كنترل مجموعه پروتئيني كه به عنوان كاند
بنابراين شناخت . شود انجام شده است زيستي محسوب مي

ي ساختاري و عملكردي و دستيابي ويژگيهابررسي دقيق، 
ي فعال اين مجموعه جايگاههابه ساختار سه بعدي و 

تواند  ضمن آنكه مي in silicoي روشهاطبق پروتئيني سمي 
و  سريع تر ،هدفمندتركاري در جهت به كارگيري بهتر،  راه
اين سموم در كنترل زيستي فراهم آورد،  تر هزينه كم
ي تراريخت قدرتمندتر باكتريهاتواند به ايجاد و توسعه  مي

و همچنين گياهان خود محافظ كه بتوانند از سازوكارهاي 
كشي داشته باشند منجر شود، كه در  مختلف قابليت حشره

عه منابع مطال. )1( اين پژوهش در دستور كار قرار گرفت
،  XptA1زير واحد اصلي  4مجموعه پروتئيني داراي 

XptA2  ،XptB1  وXptC1  را براي القا و ايجاد مرگ در
 آنها GCهمچنين محتوي  .)27(حشرات معرفي كرده است 

در حد مياني و بسيار نزديك به همتا خود يعني توالي ژني 
، به تبع اندازه بزرگ ژن). 1جدول ( )8(بود  Tcپروتئين 

وزن مولكولي بالاي زيرواحدهاي پروتئيني نيز مورد انتظار 
به ميزان جزئي داراي شاخص  XptA1پروتئين . بود

با اين حال به دليل . باشد ناپايداري بالاتر از حد معمول مي
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دارا بودن بالاترين شاخص آليفاتيك در بين ساير 
توان آن را پايدار در شرايط محيطي و داراي  زيرواحدها مي

در خصوص ساير . مقاومت دمايي مناسب در نظر گرفت
در محدوه مجاز و مناسب قرار  ويژگيهازيرواحدها اين 

ايزوالكتريك گزارش شده در جدول  pH). 2جدول (دارد 
مبين قرارگيري اين معيار در محدوه اسيدي و خنثي در  2

باشد، از اين رو با نتايج پژوهش قبلي  تمامي زيرواحدها مي
مبني بر پايداري ساختار ثانويه در  XptA1در مورد 

كمي متفاوت به نظر  )19(خنثي و قليايي  pHه دمحدو
ي مورد تواليهاتوان آن را از طريق تفاوت در  رسد كه مي مي

در  pHبررسي در دو تحقيق و همچنين تفاوت در محدوده 
مورد پايداري ساختاري پروتئين و بيشينه عملكرد و 

نتايج توپولوژي . توجيه كرد خاص pHفعاليت پروتئين در 
كننده ماهيت خارج سلولي و غير  تأييد كاملاً حاصل

ي گزارشهاتجمعي اين مجموعه پروتئيني در سلول مشابه 
ي تواليهابا اين حال به دليل آشكار نشدن . )4( باشد قبل مي

، دو XptA1ها به جز  سيگنال پپتيد در تمامي زيرواحد
همانند برخي از  پروتئينهان شود كه اي فرضيه مطرح مي

ي گرم منفي از باكتريهاي تاكنون شناسايي شده در پروتئينها
مسير و مكانيسم مستقل و غير وابسته به سيگنال پپتيد 

، و يا )16 و 9( توانند به بيرون از سلول ترشح شوند مي
ها وجود دارد اما  اينكه توالي سيگنال پپتيد در اين زيرواحد

 تواليهاي داده سيگنال پپتيد مشابه اين ههاپايگادر  تاكنون
وقوع تغييرات پس از ترجمه . شناسايي وثبت نشده است

اين اعضا را ) 1جدول (در تمامي زيرواحدهاي پروتئيني 
براي توليد و توسعه موجودات تراريخت يوكاريوتي به 

وري  تراريخت و خود محافظ در جهت بهره  ويژه گياهان
سب و موفق گردانده است، كه همين بسيار منا )21( بيشتر

تواند مزيت، امتياز مثبت و ارجحيت اين  ويژگي مي
كش  كمپلكس پروتئيني سمي در مقابل ديگر سموم حشره

عملكردي، بررسي نتايج . كانديد شده به حساب آيد
كننده چندين دمين مرتبط با فعاليت كشندگي سلول  آشكار

موافق  كاملاًكه است  XptB1ها به جز  در تمامي زيرواحد

ها  كشي زيرواحد هاي قبلي در مورد خاصيت حشره  با يافته
به صورت مجزا و تلفيقي بر روي چندين گونه از حشرات 

 باشد و سرعت متفاوت مي  با قدرت Lepidopteraآفت 
 Tcبر اسكلت سلولي در پروتئين  مؤثرعملكرد . )27 و 21(

يرواحد در اين بررسي در ز )18( باكتري فتورابدوس
XptC1 ي مورد پروتئينهابخشي از توالي در . رديابي شد

بررسي فاقد نقش عملكردي مشخص و دمين شناخته شده 
توان عدم اطلاع از نحوه  هستند كه دليل اين موضوع را مي

عمل دقيق اين مجموعه بر روي سلول هدف، ناشناخته 
يي موتيفهاو  دمينها بودن گيرنده و همچنين وجود برخي

لذا به سبب پاسخ به . والي و عمل ناشناخته برشمردبا ت
سوالات و ابهامات موجود در خصوص مكانيسم اثر و 
گيرنده سلولي اين اعضا پروتئيني مطالعات آزمايشگاهي و 

تري در اين زمينه احساس  بيوانفورماتيكي بيشتر و پيشرفته
يابي مشابه با روش شكري و همكاران  همگون. شود مي

پراكنش ميزباني آشكار شده در اين پژوهش و  انجام گرديد
ي مورد باكتريهاي همگون در تواليهاحضور  تأييدعلاوه بر 

هاي  يقات مانند گونهقانتظار و معرفي شده در ساير تح
بسيار نزديك به   و سراشيا با ميزان تشابه فتورابدوس

، چندين جنس و ) 15و 10 ،5 ،2( مقالات گزارش شده
ي مشابه و بنابراين تواليهانون وجود گونه جديد كه تاك

 آنها كشي در حشره احتمالاًمرگ سلولي و  يخاصيت القا
از اين رو، اين يافته . رديابي نشده بود را آشكار نمود

تواند در جهت دسترسي و استفاده از منابع و ذخاير  مي
ي ميكروبي جديد كشها حشرهتر پروتئيني براي سنتز  وسيع

 در. )17(گشا باشد  قاومت در آينده راهو مقابله با بروز م
در شد كه   آشكارساختار دوم  يلحاصل از تحل يجنتا
با ويژگي  يعملكرد يندم XptA2و  XptA1 هاي يرواحدز

( تشكيل شده است  هليكسهااز  يشترب يكش حشرهاحتمالي 
نسبت به دما و مواد در همين راستا، پايداري . )3جدول 

 يندر پروتئاين نوع ساختارها  با افزايش ميزان يمياييش
ي آشكارشده در دمينها ، لذا)14(نمايش داده شده است 

در صورت استفاده مجزا در ساختارهاي  پروتئينهااين 
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اثر مورد نظر در كنترل  يداراتوانند  هيبريدي ضمن آنكه مي
داراي قابليت ماندگاري در شرايط محيطي  د،نباش  يستيز

 عكس مشاهده شد يجنتا XptC1واحد  يرز در. بود خواهند
 يدارا يشترب ياتصال ياحتمال ينو دم ينمؤثر بر اكت يندم و

در  يداريبوده كه از لحاظ مقاومت و پا تساختار صفحا
وجود  يبررس. متفاوت باشد تواند يبا موارد بالا م يسهمقا

و  ينبا اول ييتا 7 هاي تكرار ،Coiled-coil يها ساختار
 ينهستند و پنجم يدروفوبه اغلب هك آمينه يداس ينچهارم
 يرواحدز در ،)19(هستند  يقطب ياباردار  كه غالباً ينو هفتم

 XptA1 ساختار، مشابه با  يناز ا يتوال يك آشكاركننده
 در. )19(حوزه است  يندر ا يگزارش شده قبل يجهنت
 با ناحيهسه  XptA2 يرواحدخصوص ز درراستا،  ينهم
 همكنشبر احتمالاً ينواح ينا. شد بيني يشساختار پ ينا

Coiled-coil با  دهند، يمجاور شكل م يرواحدهايرا با ز
. ارائه نشده است يمورد گزارش ينكنون در ا تاوجود  ينا

گزينه اي لازم به ذكر است كه گفته شود اين ساختار 
ها با يكديگر  بين زيرواحد همكنش مناسب براي ايجاد بر

ها  ن نتيجه گرفت كه زيرواحدتوا از اين رو مي ،)23( هستند
كنند مشابه  به صورت مجموعه  با يكديگر همكاري مي

هاي سه  ارزيابي ساختار. )26(آنچه تاكنون انتظار ميرفت 
هاي  به ويژه در زمينه نمودار ProSAبعدي طراحي شده در 

نشان داد كه مقادير امتياز همه موارد ) 2شكل (انرژي كل 
دليل قرار نگرفتن در محدوده  منفي و مناسب بوده ولي به

هاي  در زيرواحد كيفيت ساختار  احتمالاًنمودار مجاز 
XptA1  ،XptA2  وXptB1  در حد عالي نيستند كه

ي تواليهاتواند به دليل محدوديت تعداد و همساني در  مي
افزاري و  ي نرممحدوديتهاالگو يافت شده و همچنين 

عملكرد  يدارا ينمتاكنون د ينكها يلدل ارزيابي باشد، به
بنابراين از مدل  .نشده است آشكار XptB1در  يكش حشره

 يرواحددو ز ارزيابي. نظر كرد توان صرف فضايي آن نيز مي
 مجاز خصوص قرار گرفتن خارج از محدوده دراول 

سازي  هاي مدل نداشت با اينكه معيار مطلوبي نتايجنمودار 
ر حد بسيار د GA341 scoreو  dope scoreدو مانند  اين

به دليل محدوديت پايگاه  احتمالاًعالي حاصل شد كه 
proSA  1000يي با اندازه بزرگتر از پروتئينهادر سنجش 

به هاي انرژي محلي  با اين حال نمودار. باشد اسيدآمينه مي
) 4شكل (آمده و ساختار سه بعدي نمايش داده شده  دست

پايدار بودن  نشان دهنده پايين بودن سطح انرژي و بنابراين
نمودار راماچاندران حاكي از بررسي . ساختار است

هاي آمينه در منطقه  زيادي از اسيد نسبتاًقرارگرفتن تعداد 
غيرمجاز است كه البته تعداد كمي از اين تعداد در موقعيت 

كه البته بايد در  ،)4جدول (قرار دارند  عملكرديدمين 
اسيدهاي آمينه  ي تكميلي بررسي شوند كه آيا اينپژوهشها

تاثيري در عملكرد دمين مربوطه دارند و همچنين شايد 
سازي، بهينه  تر مدل ي ديگر و پيشرفتهروشهابتوان با اتخاذ 

سازي و ارزيابي و به خصوص روش تجربي و 
نتايج مشاهده . آزمايشگاهي به نتيجه قطعي و مطلوب رسيد

قفس  ساختار XptA1شده در ساختار سه بعدي زيرواحد 
بررسي شده  XptA1با ساختار  را مشابه يانيمانند و حفره م

 تواند تا دهد كه مي و همكاران نشان مي Leeدر مقاله 
. )19(سازي مجازي باشد  حدودي اثبات كننده صحت مدل

 XptA2و  XptA1به علاوه شباهت توالي مشاهده شده بين
منجر به ايجاد تشابه در ساختار  )21( عنوان شدند كه قبلاً

مطالعات و ). 5و  3شكل (سه بعدي اين دو نيز شد 
تحليلهاي ميل اتصالي با اكتين آشكار كننده وجود 

ي اتصالي در هر چهار زيرواحد شد كه نشان جايگاهها
داراي فعاليت و اثر بر اسكلت اجزاء  دهد تمامي اين مي

 XptA1با اين وجود ميل اتصالي . هستند اكتين سلولي
تر حاصل شده كه مي تواند  پاييناجزاء  نسبت به ساير

كشي پايين اين زيرواحد به  اثبات كننده فعاليت حشره
سميت  يهاي ديگر براي القا تنهايي و نياز آن به زيرواحد

همچنين بيشترين . )21(كامل در بدن حشره داشته باشد 
حاصل  XptC1ميل اتصال به پروتئين اكتين در زير واحد 

در ارتباط با وجود دمين  3دول شد كه با نتايج حاصله از ج
  .باشد موافق مي كاملاًعملكردي با وظيفه اثر بر اكتين 
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Abstract 

Little information is available about structural and functional characteristics of 
insecticidal Xpt protein complex. Awareness of the functional and binding domains is 
important to create new and more efficient gene constructs by eliminating unessential 
areas or put up functional domains adjacent to other proteins and produce new multi-
functional toxins. Therefore, in this study the biological computing of this complex was 
done in order to acquiring data about the characteristics of its different areas. After 
extracting of this complex gene and protein sequences consist of  XptA1, XptA2,XptB1 
and XptC1 subunits from databases, structural and functional monitoring include 
physicochemical properties, topology, host range, secondary and three-dimensional 
structures was done by common softwares. The results reveal the secretion independent 
of signal peptides, domains related to insecticidal properties and other functions. Also 
functional domains BLAST leading to tracing broad spectrum of gram-negative bacteria 
with these sequences that up to now their ability in biocontrol not to be exist. Secondary 
structure indicates helix nature of functional area in XptA1 and XptA2 and strand of 
XptC1. Design and evaluation of three- dimensional structures report acceptable quality 
of all subunits except XptB1. In addition, the desirable functionality of XptC1 
compared with other subunits in connection to actin was obtained. The results of this 
study reveal basic information of different areas of Xpt toxin complex that provides 
designing of new gene constructs based on synthetic biology.  

Key words: Xpt protein, Biocontrol, Biological computing 

  

  

 


