
 

A bioinformatics study of antibacterial peptide Attacin1a in             

Tenebrio molitor 

Mohammad Hossein Karimi Gouraji1, Mehdi Golestaninasab2, Shakiba Darvish Alipour Astane1 

 1Department of Microbiology, Faculty of New Sciences and Technologies, Semnan, Iran. 2Department of Biology, Faculty of Basic 

Science, Semnan University, Semnan, Iran. 

 

Abstract  

Background & Objectives: Nowadays, antimicrobial peptides produced from insects are             

considered for their antibacterial activity against pathogens and the fewer side effects. The aim of 

this study is a bioinformatics analysis of attacin1a as an antibacterial compound and the             

investigation of its physicochemical properties for laboratory research based on the production of 

drug delivery carriers and vaccine design. 

Materials & methods: The sequence of attacin1a gene belonged to T. molitor, was extracted in 

FASTA format from the NCBI database; www.ncbi.nlm.nih.gov. The Molecular weight,            

similarity and physicochemical characteristics were investigated in the attacin1a and their          

homologous peptides. In addition, the second and tertiary structures of the attacin1a were           

predicted using bioinformatics software’s, and the function and immunogenicity of the peptide 

were studied. 

Results: Bioinformatics studies showed that the amino acid sequences of the attacin1a were       

conserved in the central and c-terminal regions between 10 members of the suborder Polyphaga. 

The assessment of structural and biochemical properties showed that the attacin1a structure       

contains 51% of non-polar amino acids with a disorder index of 61% and flexibility of 53%. The 

second structure of attacin1a consisted of 52.60% Random coils, 21.43% beta-strands and 21.43% 

alpha helices. The prediction of the tertiary structure in the Phyre2 showed 32% confidence and 

31.1% identity to a beta-immunoglobulin protein (d2aw2a1). This peptide doesn’t have a high 

ability to stimulate the immune system. 

Conclusion: The abundance of beta strands in the attacin 1a structure increased the molecule's 

stability and its ability to cross through the cell membrane in bacteria. 

Keywords: Antibacterial peptide, Attacin, Bioinformatics analysis, Tenebrio molitor.  

 

Received: 9 June 2022                  Revised: 13 August 2022                 Accepted: 6 November 2022 

Correspondence to: Mehdi Golestaninasab  

Tel: +98 2331532298  

E-mail: mgolestaninasab@semnan.ac.ir  

Journal of Microbial World 2022, 15(3): 234-244 

DOI:10.30495/jmw.2022.1958619.2020 

Journal of Microbial World 

Volume 15, No. 3, December 2022 

234 

Copyright © 2019, This article is published in Journal of Microbial World as an open-access article distributed under the terms of the 

Creative Commons Attribution License. Non-commercial, unrestricted use, distribution, and reproduction of this article is permitted in 

any medium, provided the original work is properly cited. 



 ها مجله دنیای میکروب
 1041( پاییز 25سال پانزدهم شماره سوم )پیاپی 

 530-500صفحات 

  Tenebrio molitorاز حشره a1مطالعه بیوانفورماتیک پپتید ضدباکتریایی آتاسین 

 محمد حسین کریمی گرجی1، مهدی گلستانی نسب2*، شکیبا درویش علیپور آستانه1

 گروه میکروبیولوژی، واحد سمنان، دانشکده بیوتکنولوژی، پردیس علوم و فناوری نوین، سمنان، ایران.۱ 
 گروه زیست شناسی، واحد سمنان، دانشکده علوم، سمنان، ایران.۲

 چکیده

زا با اثرات جانبی کمتر، مورد  های بیماری دلیل تاثیر ضد باکتریامروزه پپتیدهای ضدمیکروبی تولیدشده از حشرات بهسابقه و هدف: 

های  عنوان ترکیب ضدباکتریایی برای انجام پژوهشبه ۱aشیمیایی آتاسین-توجه هستند. هدف از این مطالعه، بررسی خواص فیزیکی

 های بیوانفورماتیک است. های دارورسانی و طراحی واکسن، با استفاده از روش ی تولید حامل آزمایشگاهی بر پایه

، از پاایاگااه داده T. molitorتولید شده از حشره  ۱aدر این پژوهش توالی ژن کدکننده پپتید ضدمیکروبی آتاسینها:  مواد و روش

NCBI با نشانی ،www.ncbi.nlm.nih.gov در فرمت ،FASTA هاای  دریافت شد. وزن مولکولی، میزان مشابهت و تفاوت میان توالی

شیمیایی مولکول بررسی گردید. همچنین ساختار دوم و شکل فضاایای -های همولوگ، و مشخصات فیزیکی  با سایر پپتید ۱aآتاسین

 زایی پپتید مطالعه شد.های بیوانفورماتیک پیشگویی و میزان عملکرد و ایمنی افزار، با استفاده از نرم۱aپپتید آتاسین

، در نواحی مرکزی و اناتاهاایای       Polyphagaعضو از زیر راسته  ۱1، با پپتیدهای مشابه در ۱aتوالی آمینواسیدی پپتید آتاسینها: یافته

 (-cمشابه است. ویژگی )۱های ساختاری و بیوشیمیایی آتاسین ترمینالa ،1۱و  1۱نامامای %% آمینواسیدهای غیرقطبی با شاخص بی

% مارپیاچ 5//۲۱% صفحات بتا و 5//۱های تصادفی، % پیچ1۲/11، شامل ۱aدهد. ساختار دوم آتاسین % را نشان می15پذیری انعطاف

% اعتبارساناجای باه پاروتایان ماتاعالا  باه باتاا 5۱/۱پوشانی و  % همPhyre2 ،5۲آلفا است. پیشگویی ساختار سوم در پایگاه 

 دهد. این پپتید توانایی بالایی در تحریک سیستم ایمنی ندارد.( را نشان میd2aw2a1ایمونوگلوبولین )شبه

، دلیلی بر پایداری مولکول و افزایش توانایی آن در عبور از غشاای سالاولای ۱aفراوانی صفحات بتا در ساختار آتاسینگیری: نتیجه

 ها است. باکتری

 .T. molitorآتاسین، آنالیزبیوانفورماتیک، پپتید ضدباکتریایی، واژگان کلیدی: 

 ۱/1۱/1/۱1پذیرش مقاله:                                  ۱/1۱/1/۲1ویرایش مقاله:                                ۱/1۱/5/۱1دریافت مقاله: 

*( آدرس برای مکاتبه: دانشاکاده عالاوم پاایاه، دانشاگااه ساماناان، ساماناان، ایاران.                          

  mgolestaninasab@semnan.ac.irپست الکترونیک:               1۲55۱15۲۲11تلفن: 

 مقدمه

هاا  ای از میکروارگانیسمپپتیدهای ضدمیکروبی در طیف گسترده

اند. اندازه کوچک این ترکیبات تولید و در طی تکامل حفظ شده

آمینواسید(، برای عبور از غشای سلول تولیدکناناده  ۱11تا  ۱1) 

به منمور ترشح و ورود به سلول هدف برای تاثیرگذاری ماهام 

است. همچنین اغلب این ترکیبات دارای بار مثبت هستناد کاه 

 (.  5و۱کنند ) ها به غشای سلولی را تسهیل میاتصال خودکار آن

این ترکیبات، به دلیل خواص ضدویروسی و ضدسرطاانای در 

تنی، عوارض جانبی کم و توانایی تخریب بیوفیلم، شرایط درون

(. /و۲بیوتیک مورد توجه هستناد ) عنوان یک جایگزین آنتیبه

 ( /http://creativecommons.org/licenses/bync/4.0حقوق نویسندگان محفوظ است. این مقاله با دسترسی آزاد و تحت مجوز مالکیت خاققااناه )
 ها منتشر شده است. هرگونه استفاده غیرتجاری فقط با استناد و ارجاع به اثر اصلی مجاز است. در فصلنامه دنیای میکروب
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پپتیدهای ضدمیکروبی، مقنین، ترکیبات فعال اکسیژن و نیتروژن 

ها مجموعاً ایمنی ذاتی حشرات را تشاکایال  به همراه هموسیت

زای  های بیامااری(. بر اساس نوع میکروارگانیسم1و1دهند ) می

وارد شده به بدن میزبان، انواع مختلفی از پاپاتایادهاای ضاد 

میکروبی با استفاده از مسیرهای متفاوت درون سلولی در تاوده 

شوند که از  چربی و هموسیت ها تولید و به همولنف ترشح می

مااناناد   α-helicalهاای نمر ساختاری به چهار گروه پاپاتایاد

های غنی از سیستئین مانند دیفنسین  سکروپین و موریسین، پپتید

و دروزومایسین، پپتیدهای غنی از پرولین مانند دروزوسایان و 

های غنی از گقیسین مانند آتاسین و گلوورین  آپیدائسین و پپتید

شوند. مکانیسم اثر این ترکیبات به صورت تاخاریاب  تقسیم می

بینی شده مشترک شامال مادل زیستی با سه الگوی پیشغشای

Toroidal ،Barrel stave وCarpet   است. در صورت مانااساب

بودن غلمت پپتیدهای ضدمیکروبی، آمینواسیدهای قطابای باه 

های لیپیدی  های فسفات و آمینواسیدهای غیرقطبی به گروه گروه

غشای پقسمایی اتصال یاافاتاه و ساباب تایایایار شایاب 

الکتروشیمیایی، کاهش پتانسیل غشا، تیییر شکل و در ناهاایات 

(. این ناوع اتصاال باه ساطاح ۱1و1شوند ) مرگ سلولی می

اسفنگومیلین، فسفاتیدیل کولین/کلسترول خاناثای در غشاای 

پقسمایی جانوران که دارای اجزای ساختاری غشای سالاولای 

باشند، ضعیف اسات و  ها می یوکاریوتی متفاوت با پروکاریوت

سبب عدم تأثیرگذاری و یا تقلیل اثرات تخاریابای ایان ناوع 

شود  ترکیبات برروی سلولهای غیر از میکروارگانیسم مهاجم می

و یا برخی از اشریشیا کلی های گرم منفی مانند  (. باکتری۱1و5) 

های گرم مثبت سبب القاای مسایار ناقاص ایامانای                باکتری

 (IMDباکتری ،) ها سبب الاقاای مسایار های گرم مثبت و قارچ

Toll ها در هر یک از مسیارهاای و همچنین با تولید سایتوکاین

شود و در ناتایاجاه  القا می  JAK/STATرسانیفوق، مسیر پیام

ممکن است یک یا چند نوع مختلف از پپتیدهای ضدمیکروبای 

(. در مورد آتاسین، شناسایی الگوهاای ۱۱تولید و ترشح شوند )

های بیماریزا مانند لیاپاوپالای سااکااریادهاا،  وابسته به باکتری

هاا  تیکوئیک اسید و در بعضی از گرم مثبت تیکوئیک اسید و لیپو

سبب الاقاای   ،لیستریا مونوسایتوژنزو باسیلوس سوبتیلیس نمیر 

و در نهایت رونویسی از ژن آتاسین  Toll/IMDرسانی مسیر پیام

، دارای پپتایاد Pre-pro-proteinشود. آتاسین به صورت یک  می

و   G1به همراه دو دومین RXXRنشانه، موتیف حفاظت شده 

G2  است که در انتهای آمین، غنی از گقیسین است. در نهایات

، پروتین عملکردی G2و   G1های با حذف پپتید نشانه و دومین

کیلودالتاونای باه هاماولاناف تارشاح           ۲5تا  ۲1به صورت 

 (.  ۱5و1و7شود ) می

عنوان یک ترکیب ضدمیکروبی از خانواده پپتیادهاای آتاسین، به

 Tenebrio molitorضدمیکروبی غنی از گقیسیان در حشاره

عنوان یک منبع غذایی برای تیذیه شناسایی گردید. این حشره به

شود و حتای در  حیوانات آزمایشگاهی، دام و طیور استفاده می

های اخیر به شکل فرآوری شده وارد چرخه غذایی انساان  سال

نیز شده است. مطالعات و شناخت بیشتر پپتید ضدمایاکاروبای 

، به این دلیل حائز اهمایات T. molitorاستخراج شده از حشره 

است که با وارد شدن مستقیم حشره در چرخه غذایی دام، طیور 

های مرسوم، بیوتیکعنوان مکمل هر یک از آنتیو آبزیان و یا به

برای افزایش بازده عملکرد پپتید، در آزمایشگاه مورد اساتافااده 

(. هدف از این پژوهش، مطالعه بیوانفورمااتایاک ۱۲قرار گیرد )

عنوان یک ترکیب ضدباکتریایی و بررسی خاواص به ۱aآتاسین

عبارتی باررسای شیمیایی آن به صورت طبیعی است. به-فیزیکی

تواند باه اناجاام  زایی پپتید در میزبان انسان می های ایمنی جنبه

های دارورسانی و طاراحای  ی تولید حامل هایی برپایه پژوهش

 واکسن کمک کند.

 

 ها مواد و روش

، از حشاره ۱aالف( مطالعات بیوانفورماتیک پپتید آتااسایان 

Tenebrio molitor :های کدکناناده پاپاتایاد در ابتدا، توالی ژن

متعلا  باه خااناواده  Tenebrio molitor، از حشره ۱aآتاسین 

Tenebrionidae با شماره بانک ژنیMF754109.1   از پاایاگااه

، باا فارمات www.ncbi.nlm.nih.gov، با نشانی NCBIداده 

FASTA های مشاباه باا درصاد  دریافت شد. برای یافتن پپتید

همولوژی بالا نسبت به توالی هدف در ساایار حشارات از 

BLASTP های برای دادهNon-redundant protein sequence
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(nr)  در پایگاه دادهNCBI ( ۲استفاده شد/.) 

 ۱aهای آتاسین برای بررسی میزان مشابهت و تفاوت بین توالی

ردیافای  ، هامNCBIهای همولوگ در پایگاه داده   با سایر پپتید

قابل دسترس به نشاانای   PRALINEها با استفاده از سرور توالی

https://www.ibi.vu.nl/programs/pralinewww  با استفااده از

تارازی بارای  فرض سرور انجام گرفت. این هم های پیش مولفه

هاای  شدگی از نمر امتیاز نهایی در پروتینبررسی میزان حفاظت

 (.۲1مشابه است )

وزن مولکولی، نقطه ایزوالکتریک، فرماول خاطای، تارکایاب 

ی بااردار ، تعداد اسیدهای آمینه ی تشکیل دهندهاسیدهای آمینه

هاای  عمر پپتید مورد نمر، با استفاده از مولفاهمثبت و منفی، نیمه

قاابال دساتارس در            ProtParamفرض پاایاگااه داده پیش

http://expasy.org/tools/protparam.html            بااااررساااای

هاای  (. برای مطالعه وجود پپتید نشانه از ماولافاه51و۱گردید )

قاااباال دسااتاارس در              SignalP 4.0فاارض پااایااگاااه  پاایااش

https://services.healthtech.dtu.dk/service.php?SignalP  و

بدون تایایایار   SOPMA، از سرور۱aساختار دوم پپتید آتاسین 

/https://npsa-prabi.ibcp.frفرض با نشاانای های پیشمولفه

NPSA/npsa_sopma.html ( ۲۲و۲۱استفاده شد  .) 

توپ شکلی در  اپی:  ۱aب( مطالعات ایمونوانفورماتیک آتاسین 

موثر اسات.  Bهای  پذیری سلولساختار سوم بر میزان تحریک

هاای  افزاربنابراین با پیشگویی شکل فضایی پروتین با کمک نرم

زایی آن قاابال ارزیاابای بیوانفورماتیک، میزان عملکرد و ایمنی

بینی ساختار سوم با استفاده از سرورهای زیر و بدون است. پیش

 فرض بررسی گردید: های پیش تیییر در مولفه

I-TASSER: https://zhanggroup.org/I-TASSER (2836و)  

SWISS-MODEL: https://swissmodel.expasy.org (26) 

Phyre2: http://www.sbg.bio.ic.ac.uk/phyre2 (27) 

SPARKS-X: https://sparks-lab.org (29) 

و         PROSAمطالعه بهترین ساختاار باا کاماک سارورهاای

Qmean فرض که باه تارتایاب در آدرس                   های پیش  با مولفه

http://prosa.services.came.sbg.ac.at/prosa.php          و

http://swissmodel.expasy.org/qmean  ،قابل دسترس هستناد

بینی شده  (. با انتخاب بهترین ساختار پیش5۱و51انجام گرفت )

هاای ، شیمی فضایی پروتئین بار اسااس دادهZبر مبنای امتیاز 

قاابال  Ramachandran Plotنمودار راماچاندران، پایگاه داده 

  https://zlab.umassmed.edu/bu/rama/index.plدسترس در

تارازی  بررسی گردید. پس از گزینش بهترین سااخاتاار، هام

های نزدیک به ساخاتاار  ساختارهای اول، دوم و سوم با پروتین

قاابال دساتارس در                  Daliمورد نامار از پاایاگااه داده 

http://ekhidna2.biocenter.helsinki.fi/dali/  و با استافااده از

فرض این پایگاه مطالعه شد. وجود این پاایاگااه  های پیش مولفه

توان باه صاورت  داده از این جهت دارای اهمیت است که می

بیانای شاده را از نامار های پیش ترازی پروتین همزمان هم

 (.5۲های اول، دوم و سوم بررسی کرد ) ساختار

دهنده پروتین از نمر قطبیات، ساطاحای های تشکیل آمینواسید

فارض  هاای پایاش بودن و میزان انرژی کل با استفاده از مولفه

بااه آدرس ایاانااتاارنااتاای                    InterProSurfپااایااگاااه داده 

http://curie.utmb.edu/prosurf.html  ماورد باررسای قارار

 گرفت.

هاای داده  های خطی و فضایی پروتین به وسیله پایگاهتوپاپی

SVMTriP  قابل دسترس در آدرسhttp://sysbio.unl.edu/

SVMTriP (55 پایگاه داده ،)CBTOPE      قاابال دساتارس در
http://crdd.osdd.net/raghava/cbtope/submit .php              

باااه آدرس                                   Ellipro( و پاااایاااگااااه داده/5) 

http://tools.immuneepitope.org /tools/ElliPro  بااررساای

فارض  های پیاش (. در تمام موارد با استفاده از مولفه۲5گردید )

 ها، مطالعات انجام گرفت.پایگاه داده
 

 هایافته

از  ۱aالف( مطالعات بیواتفورمااتایاک پاپاتایاد آتااسایان 

ترازی توالی نوکلئوتیدی پاپاتایاد  هم:  Tenebrio molitorحشره

های همردیف شده در  ، با پپتیدT. molitorاز حشره  ۱aآتاسین 

هستند، تاوساط  1/1که دارای امتیاز بالاتر از   NCBIپایگاه داده

ترازی به صاورت  انجام گرفت. این هم PRALINEپایگاه داده 

ها بدست آماد امتیازدهی به هر آمینواسید نسبت به سایر توالی

ترین اماتایااز دارای  که بالاترین امتیاز دارای رنگ قرمز و پایین
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  Qmeanهای مربوط باه پاایاگااههمچنین نتایج حاصل از داده

به ترتیب با   QMEANDisCo،QMEAN4ی  براساس دو مولفه

نیز تایید گردید. ایان   4xhmAبرای مدل 1/17و  -۱/17مقادیر 

در نمودار ارائاه شاده   Zساختار در منطقه مناسب از نمر امتیاز

های حااصال از (. داده۲در این پایگاه قرار گرفته است )شکل 

باه   4xhmAبارای مادل Ramachandran Plotآنالیز پایگاه 

آمینواسید  ۲%(، 11/۱11آمینواسید در ناحیه مجاز ) ۱17صورت 

( و فاقد آمیناواسایاد در نااحایاه ۱/151در ناحیه قابل قبول )

 شود. غیرمجاز نمایش داده می

ها باه آن بار ، نزدیکترین پروتین4xhmAپس از انتخاب مدل 

ترازی ساختارهای اول، دوم و سوم، توسط پاایاگااه  اساس هم

های پیشگویی شاده،  مشخص گردید. سپس پپتید Dali3Dداده 

)بیاشاتاریان  ۲۲/1از امتیاز   Zبراساس بیشترین تشابه در امتیاز

(. توالی آمیناواسایاد ۱مقایسه شدند )جدول  ۱1امتیاز( تا امتیاز 

در پاایاگااه  Thioredoxinبا پپتید   4xhmAدر مدل  ۱aآتاسین 

Dali وPraline  دهنده تشابه بالا در  ردیف شدند. نتایج نشانهم

است. عقوه بر توالی آمینواسایاد،  /۱1تا  1۲توالی آمینواسیدی 

 نیز بررسی شد. Thioredoxinردیفی ساختار دوم پپتید  هم

 

های بدست آماده بارای  ترازی توالی رنگ آبی گزارش شد. هم

شدگی توالی آمینواسایادی در دهنده حفاظت ، نشان۱aآتاسین 

تا  ۲۱1، ۲11تا  ۲11، /۱1تا  ۱71، ۱/5تا  7۱، 1/تا  /محدوده 

 باشد. می ۲11تا  /۲1و  ۲57

با توجه به اینکه پپتیدهای ضدمیکروبی نمیر آتاسین ترشح شده 

به همولنف، دارای توالی نشانه هساتاناد، آمایاناواسایادهاای 

 Signalpدهنده این نوع توالی با استفاده از پایگاه داده  تشکیل

  ۱aاست. ساختار دوم آتاسیان  ۲1تا  ۱در محدوده آمینواسید 

های تصادفی، درصد پیچ 1۲/11، شامل SOPMAدر پایگاه داده 

بینی  درصد مارپیچ آلفا پیش 5//۲۱درصد صفحات بتا و  5//۲۱

، با استافااده ۱aشد و پیشگویی ساختار سوم برای پپتید آتاسین 

 SWISS-MODELهای داده انجام گرفت. در پایاگااهاز پایگاه

و  1/51بینی شده از نمر مقدار همپوشانی بهترین ساختار پیش

که باه یاک   2x3a.1.Aبه پروتین همودایمر1/۲1تشابه توالی 

الف(. برای -۱اندوپپتیداز خارج سلولی سمی تعل  دارد )شکل 

پوشانای  بینی شده دارای همبهترین ساختار پیش  Phyre2پایگاه

درصد متعل  به پروتایان باتاا شاباه  5۱/۱و اعتبارسنجی  5۲

ب(. در -۱باشد )شاکال  می d2aw2a1ایمونوگلوبولین با نام 

بیانای شاده بار بهترین ساختار پیش I-TASSERمورد پایگاه 

تعیین شد. این امتیاز بین  -5/51با مقدار عددی   Cاساس امتیاز

 Cمتییر است که بهترین ساختار دارای اماتایااز  -1تا  ۲بازه 

باشد. مدل پیشنهادی به علت داشتن کوچاکاتاریان  بالاتری می

، 1/۲1های دیگر در کنار درصاد تاطاابا  عدد منفی بین مدل

 (model_3)با عنوان مدل ساوم 1/11و  Zو امتیاز۱پوشانی  هم

ج(. در نهایت بهترین ساختار از نامار -۱گزینش گردید )شکل 

  Zبا امتایااز  SPARKS-Xپایداری و سطح انرژی از پایگاه داده

( تاعایایان شاد             (5۱/14xhmAو درصاد تاطاابا   ۱1/11

د(. آنالیزهای مرتبط با تعیین کیفیت ساختار سوم بار  -۱)شکل 

از سطح انرژی آمینواسیدهای تشکیل دهنده در  Zاساس امتیاز 

، در X-rayو  NMRبینی شده در نماودار ساختار سوم پیش

انجام گرفت. بهترین ساختار در ایان پاایاگااه  PROSAپایگاه 

)شاکال       4xhmA، مربوط به مدل SPARKS-Xتوسط پایگاه 

 ( است.  THIOREDOXIN (TRX-3)د، پروتین-۱

 الف                                              ب               

 ج                                                د                

در هر یک از  ۱aبینی شده برای پپتید آتاسین  ساختارهای سوم پیش: ۱شکل 

، TASSER-I،)ج(  ۲Phyre، )ب( MODEL-SEISSهای داده )الف( پایگاه

 .Cو  Zبراساس استانداردهای ارائه شده مانند امتیاز  SPARKS-X)د( 
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آناالایاز تاوالای :  ۱aب( مطالعات ایمونوانفورماتیک آتاسیان 

شاامال  ۲، در جادول Elliproآمینواسید، توسط پایگاه داده 

های خطی و فضایی است کاه بار اسااس اماتایااز  توپ اپی

پایگاه داده ماورد اساتافااده   دیگر  اند.اختصاصی مرتب شده

CBTOPE  ارائه  1تا  1بود که نتایج آنالیز به صورت امتیاز دهی

دهنده بیشترین احتمال  در آنالیز این پایگاه نشان 1شود. عدد  می

های خطی و فضایی در توپ توپ است. عقوه بر وجود اپی اپی

های شکلی در درون ساختار پپتید ماورد توپ سطح پروتین، اپی

بینی گردید. ماحال  پیش SVMTripمطالعه، توسط پایگاه داده 

بعدی آتاسایان ها در ساختار سهتوپقرار گرفتن هر یک از اپی

۱a  ۱دهد آتاسین  نشان می 5در شکلa  توانایی باالایای بارای

 تحریک سیستم ایمنی ندارد.

 الف                                         ب                 

 ج                                           د                  

تاوساط  X-rayو  NMRدر نمودار  4xhmA( موقعیت مدل الف: 5شکل 

. ج( 4xhmA. ب( نمودار سطح انرژی آمینواسید در مدل PROSAپایگاه داده 

بینی شده در بایان ساختار سوم پیش Zبر اساس امتیاز  4xhmAموقعیت مدل 

. د( بررسی سااخاتاار Qmeanمتفاوت توسط پایگاه داده  Zپپتیدهای با امتیاز

بینی شده از نمر تعداد آمینواسید مجاز در نمودار راماچاانادران از سوم پیش

. در این نمودار مناطقی که با رنگ مشکی، خاکستری تایاره، Zlabپایگاه داده 

خاکستری مشخص شده است مناط  بسیار مطلوب از نمرکونفاورمااسایاون 

و مناط  سفید با خط مشکی مطلوب و مناط  سفید با خطاوط  ψو ϕزوایای 

رنگ مناط  نامطلوب است. آمینواسیدهای بسیار مطلاوب  شطرنجی خاکستری

های مطلوب به صورت صلیب نارنجی  رنگ، آمینواسید به صورت صلیب سبز

های قرمز رناگ در ناماودار  های نامطلوب به صورت آمینواسید و آمینواسید

  شوند. مشخص می

، بار ۱aهای اول، دوم و سوم پروتین آتااسایان ردیفی ساختار هم:  ۱جدول 

 . Dali3D( در پایگاه داده4xhm-Aاساس بهترین مدل پیشنهادی )

درصد  توصیف

 تطاب 

امتیاز 
Z 

 شماره زنجیره

MOLECULE: 
THIOREDOXIN (TRX-3) 5۲ ۲۲/1 4xhm-A ۱ 

MOLECULE: 
THIOREDOXIN (TRX-3) 55 ۲۱/5 4xhm-B ۲ 

MOLECULE: 
THIOREDOXIN 51 ۱1/۱ 2cvk-A 5 

MOLECULE: 
THIOREDOXIN 51 ۱1/1 2yzu-A / 

MOLECULE: 
THIOREDOXIN /1 ۱1/1 2o7k-A 1 

MOLECULE: AECA 
THIOREDOXIN 51 ۱1/1 3ziv-C 1 

 ۱aتوپ خطی و فضایی پپتید آتاسایان  بررسی احتمال وجود اپی:  ۲جدول 

 .CBTOPE, Ellipro, SVMTripهای داده توسط پایگاه

 پایگاه داده توپ اپی توالی آمینواسید امتیاز

 /۱1تا  1۲ 1
GDTSLGVQAENIQ 

توپ خطی اپی

 پروتین

CBTOPE 

 ۱5۱تا  ۱۱۲ ۱
AEATRNLYKDRKSSLDVGVN 

توپ داخلی اپی

 پروتین

SVMTrip 

 1۲تا  // 1/7/1
ADWCGPCQM 

توپ خطی اپی

 پروتین

Ellipro 

1/1/1 A44, D45, W46, C47, G48, P49, Q51, 
M52, V88, P89, V104, G105, L106, Q107, 

D108, A111, D114, E117, S118, T120, 
E121, L122, V123 

توپ فضایی اپی

 پروتین

Ellipro 

 الف                                          ب                

بینی شده دارای بالاترین اماتایااز. توپ خطی پیشالف( جایگاه اپی:  5شکل 

باعادی های شکلی دارای بالاترین امتیاز در ساختاار ساهتوپب( محل اپی

 .Elliproدر پایگاه داده  ،T. molitorاز  ۱aآتاسین 
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 بح      

های ساختاری و بیوشایامایاایای پاپاتایادهاای                                     مطالعه ویژگی            

های بیوانفورماتیک، به محققاان                                ضدمیکروبی با استفاده از روش                           

برای بررسی اثر این ترکیبات بر روی سلول هدف در مطالعاات                                                       

  71کند. حشرات حدود                   آزمایشگاهی و بالینی کمک فراوانی می                                  

ها    شوند و استفاده از آن                      های جانوری را شامل می                     درصد از گونه            

های پوستی در چایان                    ها نمیر بیماری               در درمان بعضی از بیماری                       

باستان و امروزی، هندوستان و آفریقا رواج دارد. از جمله ایان                                                           

هاای       توان به کانتاریدین اشاره کارد کاه از ساوساک                                        مواد می       

تولید و بااعا                 Oedemeridaeو     Meloidaeزای متعل  به                تاول    

های مشابه بارای                  شود. از کانتاریدین و مولکول                             تاول پوستی می             

شود. اولین پپتید                    درمان هاری، زگیل و ناتوانی جنسی استفاده می                                          

ضد میکروبی، سکروپین، توسط بومن و هاماکااران در ساال                                                 

شناسایی شاد              Hyalophora cecropiaاز همولنف حشره                  ۱111

و زمینه را برای مطالعات دقی  بر روی ترکیبات استخراج شاده                                                         

هاای       از حشرات که جنبه درمانی داشتند، فراهم کرد. در ساال                                                 

اخیر، مطالعات محققان زیادی بر روی پپتیدهای ضدمیکاروبای                                                      

تولید شده توسط سیستم ایمنای حشارات ماتامارکاز شاده                                                                 

 (.  ۱1و /۱است )     

با توجه به تنوع بالا در ترکیبات ضدمیکروبی حشرات، تشااباه                                                       

شاود.        ساختاری و توالی آمینواسیدی در اکثر پپتیدها مشاهده می                                                    

شاود. گاروه             به دو گروه تقسایام مای                     pHپپتید آتاسین از نمر                     

هاای       و گروه آتاسیان               Dتا      Aهای بازی که شامل آتاسین                           آتاسین      

باشند. با توجه به ایناکاه                           می    Fو     Eهای       اسیدی که شامل آتاسین                    

هاا در       شوند، تفاوت آن                این دو گروه توسط دو ژن مجزا کد می                                 

آسپارتات است که دارای تعداد بیشتری گروه اسیادی                                                   آمینواسید         

،   ۱aردیفی پروتین نسبات باه آتااسایان                               است. در بررسی هم                

های دارای اماتایااز باالا،                       ترازی توالی آمینواسیدی پروتین                               هم  

  /۱1تاا      11شدگی در توالی آمینواسایاد                         دهنده حفاظت             نشان    

درصد تشابه( بود که ممکن است این تشابه در انواع                                                 11)حدود       

و یا یک پپتید آتاسین در اناواع                                 T. molitorپپتیدهای آتاسین در                    

حشرات متفاوت باشد. با توجه به آنالایازهاای پاایاگااه داده                                                     

Protparam                          ۱، پپتید ضدمیکروبی آتاسینa                همااناناد ویاژگای ،

شاخص پپتیدهای ضدمیکروبی، مبنی بر آبگریز بودن، این پپتید                                                         

سازد از سمت غیرقطبی بین دولایه غشای پقسمایای                                            را قادر می          

های فسافاات غشاای                و از طرف آمینواسیدهای قطبی با گروه                                  

(.    ۱7و ۲کنش دهاد )           دولایه فسفولیپیدی، به صورت پایدار میان                                     

در مورد اکثر پپتیدهای ضدمیکروبی، وجود صفحات باتاا در                                                    

، بار اسااس           ۱aساختار دوم، به خصوص درمورد پپتید آتاسین                                       

های گستارده و                نتایج بدست آمده، وجود درصد بالایی از رشته                                        

صفحات بتا، پایداری و تثبیت پپتید را افزایش داده و عاباور از                                                           

 (.  ۱7کند )       عرض غشای پقسمایی را تسهیل می                            

به عنوان یک ترکیب ضدمیاکاروبای از خااناواده                                          ۱aآتاسین        

پپتیدهای ضدمیکروبی غنی از گقیسین، در تاوده چاربای و                                                  

شود.        تولید و به همولنف ترشح می                           T. molitor  هموسیت حشره           

پپتید نشانه که برای ترشح این پپتید ضروری است در ترکایاب                                                       

pre-pro-    H        ۱آتاسینa                                     وجود دارد. مطاب  با نماوداری کاه در

چین سبز رنگ کاه نشااناه                        ارائه شده، خط               SignalPپایگاه داده             

دهد که برش توالی نشااناه در                             سیگنال پپتیداز است، نشان می                           

است. پپتید نشانه به دلایال دارا باودن                                      ۲1موقعیت آمینواسید                  

( را تشاکایال                      hساختار مارپیچ آلفا منطقه هلیکس )منطاقاه                                       

(. ساختارهای سوم که توسط چهار پاایاگااه داده                                           ۱1دهد )       می  

SWISS-MODEL   ،Phyre2   ،SPARKS-X     وI-TASSER  

ارزیابی گردید و باا                      -Z    //15پیشگویی و در ادامه بر پایه امتیاز                                   

ها، بهتریان سااخاتاار ساوم از                          توجه به آنالیزهای پایگاه داده                             

Phyre2های داده            پایگاه      
انتخاب شد. به دلایال                      X-SPARKSو       

با توالی آمایاناواسایادی در مادل                              ۱aترازی بهتر آتاسین                     هم  

SPARKS-X           نسبت بهPhyre2                بینای شاده            ، ساختار سوم پیش

توسط این پایگاه داده، برای بررسی بیشتر انتخااب شاد. ایان                                                       

ترازی بهتر نه تنها در مورد توالی آمینواسیدی، بلکه در مورد                                                             هم  

زماان        به طاور هام           Dali3Dساختار دوم نیز توسط پایگاه داده                                 

 نیز تایید گردید.                  PRALINEانجام و نتایج آن توسط پایگاه                              

های       توپ     یکی از مهمترین مراحل در طراحی دارو، شناسایی اپی                                               

هاای ایامانای             ی سیستم ایمنی است که توسط سلاول                                القاکننده         

شوند. با توجه به خطای آزمایشگاهی، هزینه باالای                                                شناسایی می          

تنی، مصرف ماواد                تنی و برون          طراحی آزمایش در شرایط درون                          
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های آزماایشاگااهای، شانااساایای                         اولیه و از دست رفتن مدل                       

هاای       بینی ساختارشان با اساتافااده از روش                                ها و پیش          توپ     اپی   

 بیوانفورماتیک آسانتر است.                         

های       توپ     ی القاکننده سیستم ایمنی شامل اپی                                  ها  توپ   بینی اپی          پیش   

شاوناد        شناسایی می            Bو     Tهای       خطی و فضایی که توسط سلول                        

انجام گرفت. این                   SVMTripو     Elliproهای داده            از طری  پایگاه              

ها به صورت سطحی بوده و در مراحال اولایاه ورود                                              توپ   اپی   

هاای     تاوپ   شوند. اپای           توسط سیستم ایمنی میزبان شناسایی می                                  

مورد بررسی قرار گرفت.                         CBTOPEشکلی از طری  پایگاه داده                          

توانایی بالایای                 ۱aدهد آتاسین              افزار نشان می             نتایج پیشگویی نرم                 

عنوان یک ترکیب                برای تحریک سیستم ایمنی ندارد و بنابراین به                                          

تواند در آزمایشگاه مورد مطالعه قارار                                       بیوتیک می         جایگزین آنتی            

گیرد. با توجه به افزایش روز افزون مقاومت دارویی، استفاده از                                                             

های تکمیلی باه ماناماور                       پپتیدهای ضد میکروبی بدون بررسی                              

ها، به تنهایی کافی نیسات و باعاضای از                                   افزایش بازده اثر آن                   

تیییرات به منمور افزایش کارآمدی ترکیبات ضد مایاکاروبای                                                    

زایی تصادفای،                توان به جهش             شوند. از این تیییرات می                         اعمال می        

(، تیییر ساختار پپتایاد باه                          QSARفعالیت کم ی )             -رابطه ساختار            

واسطه حلقوی شدن ساختار، افزایش بار یا آبگریزی به وسیالاه                                                        

  A)یاک       PL-5برچسب زدن اشاره کرد که در مواردی چون                                      

  POL7080پپتیدهای ضدمیکروبی دارای ساختار مارپیچ آلفاا(،                                               

)یک پپتید ضدمیکروبی سنتز شده به صورت حلقوی(، پاپاتایاد                                                    

، بسیاری از پپتیدهای ضدمیکروبی در مراحل                                         DPK060کاتیونی         

عبارتی در عصار               آزمایشی و بالینی مورد استفاده قرار گرفت. به                                           

های مانااباع           جدید، طراحی ترکیبات جدید به دلیل محدودیت                                        

 باشند.          های بیوانفورماتیکی می                     مالی و زمانی، نیازمند بررسی                           
 

 گیری      نتیجه     

با توجه به افزایش روز افزون مقاومت دارویی، مطالعه پپتیدهای                                                            

های تکمیلی برروی ساختار آن با هادف                                     ضدمیکروبی و بررسی                 

افزارهای بیوانفورماتیاک                        ها، با استفاده از نرم                     افزایش بازده اثر آن                   

و خاواص          ۱aضروری است. بررسی بیوانفورماتیک آتااسایان                                     

عنوان یک تارکایاب                شیمیایی آن به صورت طبیعی، به                              -فیزیکی      

فراوانی صفحات بتا در ساخاتاار                             ضدباکتریایی مشخص کرد که                         

، دلیلی بر پایداری مولکول و افزایش توانایی آن در                                                    ۱aآتاسین      

ها است. با در نمرگرفتن این نکته                                   عبور از غشای سلولی باکتری                         

در مایازباان           که ترکیب مورد نمر قادر به تحریک سیستم ایمنی                                             

ی تاولایاد           هایی برپایاه             تواند به انجام پژوهش                      می  نیست،       انسان       

 های دارورسانی و طراحی واکسن کمک کند.                                      حامل    

 

 م ح ات ا   ی            

نویسندگان تمامی نکات اخققی شامل عدم سرقت ادبی، انتشار                                                       

 سازی را در این مقاالاه رعاایات                          ها و داده         دوگانه، تحریف داده                  

 اند.    کرده    

 

 تشکر و  دردانی              

این پژوهش با حمایت معاونت پژوهشی دانشگاه سمنان انجاام                                                      

 گرفت.     

 

 تعار  م اف            

  وجود ندارد.           
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