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 (09/12/1402تاریخ پذیرش:  - 02/02/1402)تاریخ دریافت: 

عنوان بخشی از زنجيره انتقال الکترون نقش دارد و باتوجه به اينکه اين ژن منجر به به Bسيتوکروم 

ثر بر اين ژن و ؤترين عوامل مشود، شناخت مناسبتوليد انرژی در دام و افزايش بازدهی می

و بهبود تواند باعث افزايش لکترون، میمقايسه بهترين ليگاندهای کاربردی در مسير چرخه انتقال ا

 و پروتوپورفيرينهای شود. در اين پژوهش برهمکنشکاربردی ژنتيکی عه مطالتوليدات دامی و 

تا با  دشسازی ستفاده از داکينگ مولکولی شبيهبا ا  Bدر ترکيب با سيتوکروم فلاوين مونونوکلئوتيد

د. نتايج داکينگ ملکولی شوثرترين ليگاند در انتقال الکترون انتخاب ؤمقايسه دو ليگاند کاربردی، م

دارای بيشترين  پروتوپورفيرينو بررسی نتايج حاصل با استفاده از سرورهای آنلاين نشان داد که 

فلاوين کننده در تعامل الکترو استاتيک و هيدروفوبی نسبت به تعداد اسيد آمينه شرکت

از لحاظ بهترين انرژی  دست آمده داکينگ ملکولیها توجه به نتايج بباشد و بمی مونونوکلئوتيد

ترين عدد که بهترين ترين انرژی و بزرگبهترين پوز با منفی مقايسه و( Binding enregy) اتصال

ترين و بهترين دارای منفی توپورفيريندهد، پرواتصال کمپلکس ليگاند و پروتئين را نشان می

توان گفت بيشتر بودن تعداد نسبت به فلاوين مونونوکلئوتيد بود و می  Bروماتصال با سيتوکانرژی 

تواند صحت و می B با سيتوکروم توپورفيرينها و پيوندهای تشکيل شده از ترکيب پرواينترکشن

که  باشد و در تشکيل پيوند هيدرژنیزيادی می دارای بار مثبت نينيآرژ تاييد اين ادعا باشد.

 شده باشد. B با سيتوکروم توپورفيرينالکترواستاتيک در ترکيب پروايش تعامل احتمال باعث افز

 10 های ميتوکندری،پروتئين ده براساسپيشگويی ش B سيتوکروم پروتئينیش شبکه برهمکن

 .از نظر درجه گره بالقوه معرفی شدند لااپروتئين دارای امتياز ب
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 و بالا تکاملی سرعت با ییهاکدون دارای bسیتوکروم  ژن

هایی بخش دارای نیز و باشدمی پایین تکاملی سرعت با هایکدون

 برای ژن این بنابراین. است شدهحفاظت خیلی هم و متغیر خیلی

تا  بالا سطح در فیلوژنی از سیستماتیکی سوالات انواع به پاسخ

 معایبی شود. البتهمی برده کارهب شده جدا تازه سطوح و هاجمعیت

ها، لاین بین در تغییرات آن، نرخ بازهای ترکیب در انحراف نظیر

 کدون موقعیت در محدود تغییرات و سوم کدون موقعیت در اشباع

فیلوژنی  بالای سطوح در شودمی باعث که دارد را دوم و اول

 کدون موقعیت جمعیت، در سطوح در و بدهد کمتری اطلاعات

 .Sultana et al) کمتری باشد رساناطلاع هایجایگاه دارای سوم

2004.) 

 همۀ در باشد،می آمینواسید 380در بر گیرنده حدود  b توکرومیس

 بندیتقسیم cو  a ،bاصلی  نوع سه به و شده یافت زنده هایبافت

 بافت تنفسی فعالیت برحسب میزان انواع از یک هر میزانشوند. می

قلب  یتوکندریدر م (.Kocher et al. 1984)است.  متفاوت

در  CIVو  CIII کمپلکس با( CI) 1اغلب کمپلکس پستانداران، 

تشکیل  SC I+III2+IVارتباط بوده و ابََر کمپلکسی تحت عنوان 

 افتیCIII (SC I+III2 )با دهند. برخی نیز فقط در ارتباط می

ها را در تنفس کمپلکسساختار و نقش  ریاخ مطالعات. شودیم

 Gu et al. 2016; Guo) کرده است روشنپستانداران  یتوکندریم

et al. 2017; Letts et al. 2016b; Sousa et al. 2016; Wu et al. 

ها آن سلول یکه ط یندیفرآ ،یهواز یتنفس سلول .(2016

 یمولکول ژنیبه اکس هانیو پروتئ هایقندها، چربها را از الکترون

(O2) و  هاوتیوکاریهمه  یانرژ سوخت و سازدر  کنند،یمنتقل م

تنفس  یانیدارد. مراحل پا ینقش اساس هاوتیاز پروکار یاریبس

انتقال الکترون  رهیزنج .شودیانجام م یتوکندریدر م یهواز

 یتوکندریم یداخل یغشاای از مجموعه( ETC) یتوکندریم

(IMM)، کند.یم زیرا کاتال ییانتقال الکترون انتها یهاواکنش 

از چهار کمپلکس  (ETCی )توکندریانتقال الکترون م رهیزنج

 NADH کمپلکس اولشده است:  لیبزرگ تشک ییغشا نیپروتئ

 ، از فلاوین مونونوکلئوتیدI کمپلکس موسوم به دهیدروژناز،

(FMN )گوگرد-آهن و پروتئین حاوی (Fe-S ) تشکیل شده

 ها. این انزیماست B2 نیتامیفعال و یکیولوژیب شکل  FMNاست

 یانتقال الکترون تنفس سلول رهیدر زنج را هاانتقال الکترونوظیفه 

 نیفلاو رکوفاکتو (.Le and Nguye. 2019دارند )عهده بر

 .کشف شد شیسال پ 80از  شی( بFMN) دیمونونوکلئوت

 لیرا تشک یسلول یهانپروتئی %1 باًیتقر نیفلاو یحاو یهامیآنز

 Leys and Scrutton 2016; Piano et al. 2017; Walsh) دهندیم

and Wencewicz 2013). یکیولوژیب یندهایدر فرآ ینقش مهم 

و اغلب  دکنیم فایااکسایش و کاهش  یهامتنوع از جمله واکنش

 .Mansoorabadi et al) شودیاستفاده م ییمکمل غذا کیعنوان به

ریبوفلاوین یکی از چندین گروه پروستتیک یا فاکتورهای (. 2007

 کمپلکس دوم موسوم به. مشترک در زنجیره انتقال الکترون است

را دریافت  FADH2 مستقیماً II کمپلکس، دهیدروژناز سوکسینات

کند. عبور  I تواند از کمپلکسکند، این حامل الکترونی نمیمی

های اول و دوم را به کمپلکس سوم متصل ترکیبی که کمپلکس

نام دارد. این مولکول که به  (Ubiquinone Q) کند، یوبی کینونمی

بوده و  چربی نیز معروف است، محلول در (Q) کوآنزیم کیو

 3مپلکس د. ککنآزادانه از طریق هسته آبگریز غشا حرکت می

، پروتئین bاز سیتوکروم، سیتوکروم اکسیدوردوکتازموسوم به 

و پروتئین   Rieskeنام مرکزبه (Fe-S) گوگرد –حاوی آهن 

های کمپلکس چهارم از پروتئینتشکیل شده است.  cسیتوکروم 

این مجموعه شامل دو  تشکیل شده است. 3a و c، a سیتوکروم

 Baradaran et al. 2013; Iwata et) تاس و سه یون مس گروه هِم

al. 1995; sun et al. 2005; Tsukihara et al. 1996.) ًاخیرا ،

ترین عنوان بزرگبه 1مطالعات زیادی در زمینه ساختار کمپلکس 

 کی  .CIکمپلکس زنجیره انتقال الکترون انجام شده است

 لیتشک یبرا ینیپروتئ واحد ریز 45با  ییغشا نیپروتئکمپلکس 

 و دیگری در ماتریکس یداخل یدر غشا یکیدو بازو، 

 Hirst 2013; Sazanov)اند شده ادغام گریکدیبا  ،یتوکندریم

 یتوکندریم یبر رو یالکترون یتوموگراف وی(. کرا2015

 SCI+III2 ابََر کمپلکسو مخمرها نشان داد که  اهانیپستانداران، گ

شواهد  (.Davies et al. 2018) بیشترین حفاظت ساختاری را دارد

 یتنفس در زنجیره های سوبستراکانالمهم  نقش هیبر خلاف فرض

دو مخزن داد نشان میکه  تصوریبر خلاف  ژهیو، بهاستوار است

CoQ  درIMM وجود دارد (Enrique 2016; Lapuente-Brun et 

al. 2013 .)پروتوپورفیرین IX عنوان یک ترکیب آلی است که به
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شود و نقش مهمی در موجودات زنده بندی میپورفیرین طبقه

عنوان پیش ساز سایر ترکیبات حیاتی مانند هم و کلروفیل به

 McNeely et) است PPIX صورت اختصاریدارداین نام اغلب به

al. 2021.) پروتوپورفیرین IX  زنجیره  4یک تتراپیرول حاوی

زنجیره جانبی وینیل است که پیش  2پروپیونیک و  2متیل، جانبی 

 و کلروفیل است. پروتوپورفیرین c ساز متابولیک هِم، سیتوکروم

IX  از اکسیداسیون پل متیلن پروتوپورفیرینوژن توسط آنزیم

یک تتراپیرول حلقوی . شودپروتوپورفیرینوژن اکسیداز تولید می

، 3های متیل در موقعیت که شامل پورفیرین حاوی چهار جایگزین

و دو  12و  7های ، دو جایگزین وینیل در موقعیت17و  13، 8

 .است 18و  2های کربوکسی اتیل در موقعیت-2جایگزین 

های طور معمول در غلظت بسیار کم در گلبولپروتوپورفیرین به

دهنده اختلال اولیه در وجود دارد. مقادیر بالا نشان  RBCقرمز

ای آهن است که اطلاعاتی در مورد تغییرات تغذیهوضعیت 

 .(Hisamatsu et al. 2018) دهدمین آهن به مغز میأتدریجی در ت

ها نقش مهمی در فرایندهای ها و سایر مولکولتداخل بین پروتئین

، تنظیم متابولیک، بیان ژن و رونویسی مختلف بیولوژیکی از جمله

های کند. آگاهی از جنبهانتقال سیگنال و ارتباط سلولی ایفا می

تواند به درک ساختاری یک پروتئین با شریک اتصال دهنده آن می

مکانیسم چنین تعاملی کمک کند و بنابراین برای کشف و توسعه 

دست آوردن ساختارهای پیچیده با هدارو مهم است. با این حال، ب

 NMRهای آزمایشی مانند کریستالوگرافی اشعه ایکس یاروش

ت. بنابراین، داکینگ مولکولی همچنان مشکل و گران قیمت اس

بینی ساختارهای سه بعدی این قطعات یک رویکرد مهم برای پیش

داکینگ  (.Kiebert et al. 1998) شودمکمل در نظر گرفته می

شناسی مولکولی مولکولی یکی از ابزارهای کلیدی در زیست

بینی لیگاند، پیش-ساختاری است. هدف از داکینگ پروتئین

مناسب لیگاند به پروتئینی با ساختار سه بعدی جایگاه اتصال 

های موفقیت آمیز داکینگ فضاهای با شناخته شده است. روش

کند و از تابع امتیازدهی استفاده ثر بررسی میؤطور مابعاد بالا را به

روش  .بندی کندکند تا به درستی کاندیدهای داکینگ را امتیازمی

مناسب این مولکول در این گیری تواند جهتداکینگ مولکولی می

بینی ترکیب و همچنین شدت پیوند بین این دو مولکول را پیش

کند. به این منظور ساختار این دو مولکول باید شناخته شده 

بین  های موجودهدف از این پژوهش بررسی برهمکنش .باشند

دوتا از  دیمونونوکلئوت نیفلاوو  پروتوپورفیرین ،Bسیتو کروم 

ندری از طریق داکینگ توکیم یتنفس رهیزنج ثر درؤلیگاندهای م

 باشد.ملکولی و انتخاب بهترین ترکیب برای انتقال الکترون می

 

های نوکلئوتیدی و های ژنومی و پروتئینی شامل توالیداده

 اطلاعاتاز سایت مرکز ملی  b ژن سیتوکرومهای اسیدآمین

مربوط  CCB90266.1با شماره دسترسی  (NCBI) فناوریزیست

و شیمیایی و  منظور بررسی خواص فیزیکبه به گونه گوسفند

 .بینی ساختار سه بعدی استخراج شدهمچنین پیش

های با استفاده از روش B ( ژن سیتوکرومسه بعدی)ساختار سوم 

ها، پس از بر اساس این روش .بینی شدندبیوانفورماتیک پیش

و سرورهای  از طریق نرمافزا ایهای اسیدآمینهاستخراج توالی

بینی ه بعدی پیشسساختارهای  Uniprotو  Swiss-modelآنلاین 

د. شدانلود و دخیره  PDBد وساختار آن به فرمت شاستفاده 

نیز  (FMN) دیمونونوکلئوت نیفلاو وIX (HEM ) پروتوپورفیرین

ن از بانک ژ  bسیتوکروم ها با ژنهای آنکنشبرای بررسی برهم

 نیفلاو، IXپروتوپورفیرین،  Bدانلود شدند. مشخصات سیتوکروم

 شده است. دکر 2 و 1در جدول  (FMN) دیمونونوکلئوت

 

 B توکرومیمشخصات ژن س -1جدول 

 MTCYB ,CYTB OB,(C cytochrome b( نام ژن

 PDB  6QBXدسترسی
 Ovis Aries ارگانسیم

 Electron Microscopy Resolution: 4.6 Å متد

 زنجیره
.1b 

 379 تعداد اسید آمینه

 

 یملکول نگیمورد استفاده در داک گاندهایمشخصات ل -2 جدول

 flavin (FMN) هامشخصات لیگاند

mononucleotide 

(HEM) 

Protoporphyrin 

 PubChem 440068835 440068832دسترسی 

 43 31 تعداد اتم

 616.487 456.3 وزن ملکولی

 O9P4N21H17C 4O4FeN32 H34C فرمول ملکولی

لیگاند و کوفاکتورهای اضافی و  ،Auto Dockار افزبا استفاده از نرم

 .های آب موجود در ساختار کریستالی پروتئین حذف شدندمولکول

ها انتخاب و مورد استفاده قرار افزارهایی که برای انجام این برهمکنشنرم

  هامواد و روش
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نتایج حاصل با  بود. Molegro Virtual Dockerو  Ucsf chimera گرفت

 SAVESافزاربررسی میزان صحت با نرم استفاد از سرورهای آنلاین که شامل:

0.v5  ن،و بررسی پالت راماچاندراLIGPLOT   جهت ارزیابی پیوندهای

ها، برای هیدرژونی و آبگریز بین لیگاند و رسپتور و همچنین تعداد و طول آن

های لیگاند وپیوندهای اتم ی الفا و بتا ،بررسی برهمکنش،مشخص کردن نواح

های لیگاند با هیدروفوبیک برای نمایش و تفکیک نوع پیوند، برهمکنش

های لیگاند با رسپتور مشخص کردن رسپتور، تفکیک نوع پیوند، برهمکنش

 protein-ligand interaction profilerهایی که درآن شرکت دارند،اسیدآمینه

Expasy ProtParam  های استفاده شد. در نهایت با استفاده ار الگوریتم

 افزار نتایج زیر حاصل شد.مختص هر سرور و نرم

تعیین خصوصیات ژنتیکی موجودات زنده، اولین قدم برای 

این تحقیق در راستای مطالعه و بررسی  باشد.ها میاصلاح آن

( در تولید B)سیتوکرومها ترین و کاربردی ترین ژنیکی از مهم

ها و انرژی و بررسی برهمکنش دو لیگاند مهم و بررسی نوع پیوند

 نیا گاندیل به کمپلکس، کردن نهیبه باشد.میزان انرژی اتصال می

کمترین  با یتیموقع ن،یپروتئ فعال گاهیجا در تا دهدیم را اجازه

ژنتیکی یری فنوتیپی و تغییر پذیری ذپانعطاف .انرژی را کسب کند

کار ها بهها و کاربرد ژندر صفات ژنتیکی که در تشخیص گونه

تواند منجر به شناسایی نادرست شود، اما رود و گاهی میمی

تواند منجر به شناسایی تر میسریعتر و های دقیقاستفاده از روش

ها شود. این ژن در های کاربردی آنموجودات زنده و بررسی ژن

بط با با جانوران، ژنوم میتوکندری ارجعیت تحقیقات ژنتیکی مرت

عنوان ژن سیتوکروم به (.Wade 2004) بیشتری به ژنوم هسته دارد

سازی و تمایز ترین ژن برای تحقیقات جانوری، و جدامناسب

(. یکی Hebert et al. 2003) باشدهم میهای بسیار نزدیک بهگونه

توانند در این مسیر کمک شایانی به این روند هایی که میاز روش

استفاده از داکینگ  با باشد.اشد داکینگ ملکولی میبداشته 

مانند محل اتصال لیگاند به  اطلاعاتیتوان به مولکولی، می

های لیگاند پروتئین، نقش هر یک از آمینو اسیدهای پروتئین یا اتم

چنین ارزیابی های اتصال دست یافت. همدر بر همکنش و انرژی

نیز با این  DNA بر همکنش دو پروتئین با یکدیگر و یا لیگاند با

گیری لیگاند نسبت به یافتن بهترین جهت .پذیر استتکنیک امکان

سایت فعال گیرنده و تخمین انرژی پیوندی دو جنبه مهم 

 1. ساختار رسپتور و لیگاندها در شکل باشندالگوریتم داکینگ می

 شده است. نشان داده 2و 

 

 
 )پ( (،STRING) توسط پایگاه داده روتئینپ-پروتئینش نالیز شبکه برهمکنآ)ب(  (،NCBIکمپلکس ساختار سه بعدی میتوکندری ) از سمت راست )آ( -1شکل 

 جدا شده از کمپلکس B ساختار سه بعدی ژن سیتوکروم

  نتایج
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 IX پروتوپورفیرین (HEM) و دیمونونوکلئوت نیفلاو (FMN)ساختار-2شکل 

 

ها در اسید آمینه داردکه تعداد و نوع آن B 379ژن سیتوکروم 

ی های تشکیل دهندهآمده است. بررسی اسید آمینه 3جدول 

یزین لنشان داد که بیشترین میزان مربوط به لوسین و  B سیتوکروم

ژنیک های درگیر در تمایز مایواینکه مکانیسمباشد. با وجود می

های خارج سلولی در خوب شناخته شده است، نقش محرک تاًبنس

 ین ولوس کنترل تمایز به مقدار زیادی غیره قابل حل مانده است.

 تواند مهمهای ضروری در کنترل رشد میعنوان اسیدآمینهلیزین به

خوبی پروتیین عضله بهکننده سنتز عنوان یک تنطیمباشد لوسین به

(. لوسین و لیزین دو Averous et al. 2012) شناخته شده است

ها در ی ضروری هستند ک ثابت شده است وجود آناسید آمینه

ثیر أشود. اسید آمینه لیزین تجیره باعث افزایش رشد و نمو می

د نبو های رشد و عضله سازی دارد وها و فاکتورزیادی بر بیان ژن

های رشد این اسید آمینه باعث کاهش سطح فاکتور و کمبود

 (.Azizi et al. 2017شود )می
 

 گوسفند B توکرومیس های¬نهیآم دیواع استعداد و ان -3جدول 
 تعداد آمینو اسید تعداد آمینو اسید

Ala 23 Lys 53 
Arg 8 Met 8 
Asn 19 Phe 18 
Asp 11 Pro 26 
Cys 4 Ser 24 
Gln 6 Thr 27 
Gly 6 Trp 12 

His 24 Tyr 15 

Ile 12 Val 18 

Leu 45   

 

ستفاده ابا  ،B سیتوکرومای نتایج مربوط به بررسی توالی اسیدآمینه

نشان داد که شباهت بسیار کمی  NCBI در سایت Blast از روش

ارد. دتوالی با سایر ساختارهای سه بعدی ثبت شده وجود  بین این

د. بررسی میزان صحت با شاستفاده  Tasser-I افزاردر نتیجه از نرم

میزان با و بررسی نقشه راماچاندران  SAVES 0.v5 افزارنرم

دهد که این ساختار نشان می که دشبینی پیش %83 صحت حدود

 ماندههای باقیدرصد گروه، خوبی است دارای زنجیره استروکیمی

لیت ان مقبوگیرند دارای بیشترین میزقرمز قرار می در ناحیهکه 

 (.1 )شکل است

 

 
 Bینی ژن سیتوکرومبینی شده ساختار پروتئپیشنقشه راماچاندران  -1شکل 

 

های بعد از آماده سازی رسپتور و لیگاندها که شامل حذف ملکول

های آب، اند حذف ملکولاضافی که با رسپتور کریستاله شده

برای کامل کردن زنجیرهای پروتئینی ناقص، مینی مایز کردن 

کاهش سطح انرژی رسپتور که برای رسیدن به بهترین حالت 

باشد. مرحله بعد مشخص کردن داکینگ ملکولی لازم می

 باشد.آمینواسیدهای اکتیو سایت برای گرفتن بهترین نتیجه لازم می
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برای مشخص کردن  توپورفیرینمختصات برای لیگاند پرو

 X:414.09 ,Y:385.04صورتآمینواسیدهای اکتیو سایت به

Z:239.01 و برای لیگاند فلاوین مونو نوکلئوتیدX:414.77 

Y:385.69 ,Z:292.70 جهت بعد از انجام این مراحل  دست آمد.هب

استفاده ( AutoDockVina) اداک ویناتو هاز برنام گانجام داکین

صورتی تعریف شد تا تمامی پروتئین به( Box) شد. جعبه گرید یا

منظور جایگاه فعال گ بعدی برای داکینفضای سه . دهد شرا پوش

در ساختار سه بعدی مشخص شد آمینو اسیدهای واکنش دهنده و 

قبل و بعد  3 و 2 شکل در گویند.گرید می به آن اصطلاحاً که 

لیگاندهای شرکت کننده در فرایند داکینگ  B ساختار سیتوکروم

دست هنتایج ب بعد از انجام فرایند داکینگ، نشان داده شده است.

 مقایسه و( Binding energy) آمده از لحاظ بهترین انرژی اتصال

ترین عدد که بهترین ترین انرژی و بزرگبهترین پوز با منفی

انرژی اتصال  دهد،اتصال کمپلکس لیگاند و پروتئین را نشان می

دهنده قدرت اتصال بین ترکیبات مولکولی طراحی شده و نشان

عدد و -386/157 توپورفیرینبرای پرو .جایگاه فعال آنزیم است

انتخاب شدند. مشخص شد  -53/137 دیمونونوکلئوت نیفلاوبرای 

ترین و بهترین انرژی اتصال با که پروتوپورفیرین دارای منفی

 نسبت به فلاوین مونونوکلئوتید بود.  Bسیتوکروم 

 
 ورفیرینتوپو پرو Bقبل و بعد از برهمکنش سیتوکروم  -2 شکل

 

 
 دیمونونوکلئوت نیفلاوو  Bقبل و بعد از برهمکنش سیتوکروم  -3 شکل

 
 ونونوکلئوتیدم)سمت چپ( فلاوین  و توپورفیرینپرو بررسی رزیدوهای )آمینو اسیدهای( در گیر در تشکیل پیوند با )سمت راست( -4شکل 
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و فلاوین  توپورفیرینترکیب پروو هیدروفوبی  آمینو اسیدهای در گیر در تشکیل پیوند هیدرژنی خط چین سبز رنگ،بررسی  -5شکل 

 Lig plot افزار توسط نرم  Bمونونوکلئوتید با رسپتور سیتوکروم

 

های هر دو برهمکنش (MVD) افزار مولیگروبا استفاده از نرم

صورت جداگانه ها انتخاب شده بود بهکه پوز مناسب آنلیگاند 

های لیگاند بررسی اینترکشن (.4)شکل  مورد بررسی قرار گرفت

 116،گلایسین 196فلاوین مونونوکلئوتید نشان داد که هیستیدین 

 که با خط چین آبی در تشکیل پیوند هیدروژنی،119ولوسین 

 الکترواستاتیک، در تشکیل پیوند با خط چین سبز 97هیستدین 

 ،120، لوسین 97، هیستدین 116گلایسین  ،197هیستیدین 

باز با خط چین قرمز  41و لوسین  189ایزولوسین  ،123تروئونین

ها بیشترین اینترکشن در تشکیل پیوند استری شرکت داشتند،

سهم هر کدام  مربوط به پیوندهای استری و اسید آمینه لوسین بود.

اتم لیگاند و  31ها در انرژی که ایجاد شده با دهمانها و باقیاز اتم

های لیگاند بود. بررسی اینترکشن -972/125انرژی که ایجاد شده 

در تشکیل پیوند 106سرین  ،Bبا رسپتور سیتوکروم توپورفیرینپرو

با خط چین قرمز در تشکیل  97و 197هیدروژنی، هیستیدین 

 ،200 ، لوسین97هیستیدین  الکترو استاتیک وپیوند 

، 98والین  ،94لوسین  ،38گلایسین  ،41، لوسین 196هیستدین

 تعدادشرکت داشتند که 113تریپتوفان  ،98والین  ،112تروئونین 

نسبت به لیگاند  در این پیوند شرکت داشتند و یبیشتریاسیدآمینه

های دیگری مانند تریپتوفان و فلاوین مونونوکلئوتید، اسید آمینه

شرکت داشتند که در لیگاند قبلی در  کنشوالین در برهم

شرکت نداشتند و در ترکیب لیگاند   Bبرهمکنش با سیتوکروم

باز لوسین بیشترین سهم را  B با رسپتور سیتوکروم توپورفیرینپرو

ها در ماندهها و باقیخود اختصاص داد. سهم هر کدام از اتمبه

جاد شده اتم لیگاند و انرژی که ای 45انرژی که ایجاد شده با 

 بود. -004/156

 protein-ligandتیبا استفاده از سا یملکول نگیداک جینتا

interaction profiler مورد  زین گاندیهر دو ل یکه در شکل برا

 گاندیل یحاصل نشان داد برا جیقرار گرفت نتا یبررس

 نینیآرژ دیاس نویموجود، با آم لیدروکسیگروه ه نیریپروتوپورف

در بر  201 نیدیستید هیمونونوکلئوت نیفلاو گاندیل یو برا 80

 یدهایاس نویبا آم نیهمچن کند ویشرکت م یدروژنیهمکنش ه

، 126نی، ترئون130نیسیگلا ،84 نی، آلان133نی، لوس134 نیپرول

 لی، فن49نی، لوس186نی، پرول90نیآلان لیفن ،131 نیروزیت

در  52نیو آلان 48نیسی، گلا51نی، لوس45نیزولوسی، ا183نیآلان

 یدروفوبیه یهابر همکنش B توکرومیبا س نیریپروتوپورف بیترک

 دیمونونوکلئوت نیفلاو یدروفوبیه یهابرهمکنش دهد.یرا نشان م

 ،21نی، لوس17نی، آلان220نیآلان لیفن هاینهیدآمیرا اس

 27نیزولوسیا ،31پتوفانیتر ،18نیآلان لیفن ،35نیسر ،197نیلوس

بر  لیشرکت کننده در تشک هاینهیآم دیاس را شامل شد.

از  شتریب نیریپروتوپورف گاندیل یبرا یدروفوبیه یهانشهمک

 بود. دیمونونوکلئوت نیفلاو

 

هدف از این پژوهش پیدا کردن بهترین لیگاند جهت انتقال 

توجه به نتایج حاصل از آنالیزها  با الکترون برای تولید انرژی بود.

با مرکزیت آهن  توپورفیرینلیگاند، پروو مقایسات بین دوتا 

  بحث
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گیری را نسبت به ترین انرژی اتصال و جهتبهترین و مناسب

دست هخود اختصاص داد نتایج به شرح بفلاوین مونونوکلئوتید به

مینیمم مقدار انرژی یا بهینه کردن، تکنیک مهمی در آمد: 

لیگاند به  باشد. بهینه کردن کمپلکسمحاسبات اتصال مولکولی می

دهد تا در جایگاه فعال پروتئین، موقعیتی با این اجازه را می

این فرایند برای هر دولیگاند مورد  .کمترین انرژی را کسب کند

بود که به  11016انرژی اولیه  توپورفیریناستفاده در پژوهش، پرو

کاهش یافت و برای فلاوین مونونوکلئوتید انرژی از  9/8921

کاهش یافت که این نتجه حاکی از این  035/546به  291/702

است که هر دو لیگاند با بهینه کردن سطح انرژی خود در جایگاه 

قرار گرفتند و این نتایج در   Bمناسبی برای اتصال با سیتوکروم

تری نسبت فلاوین نشان اتصال بهینه و مناسب توپورفیرینپرو

تئین با چنین ارزیابی بر همکنش دو پروهم مونونوکلئوتید بود.

. نیز با این تکنیک امکان پذیر است DNA یکدیگر و یا لیگاند با

گیری لیگاند نسبت به سایت فعال گیرنده و یافتن بهترین جهت

، باشندتخمین انرژی پیوندی دو جنبه مهم الگوریتم داکینگ می

 دست آمده داکینگ ملکولی از لحاظ بهترین انرژی اتصالهنتایج ب

(Binding enregy) ترین انرژی و بهترین پوز با منفی مقایسه و

ترین عدد که بهترین اتصال کمپلکس لیگاند و پروتئین را بزرگ

ترین و بهترین انرژی دارای منفی توپورفیریندهد، پرونشان می

نسبت به فلاوین مونونوکلئوتید بود و  Bاتصال با سیتوکروم 

وندهای تشکیل ها و پیتوان گفت بیشتر بودن تعداد اینترکشنمی

میتواند صحت و  B با سیتوکروم توپورفیرینشده از ترکیب پرو

گریز غیرقطبی  آبهیدروفوب یا های مولکول تایید این ادعا باشد.

های ها و حلالهمین خاطر تمایل به دیگر مولکولهستند و به

نتایج داکینگ ملکولی برای مشخص کردن  .غیرقطبی دارند

بر های شرکت کننده در تشکیل ید آمینهاس پیوندهای هیدروفوب،

بیشتر از  توپورفیرینبرای لیگاند پرو های هیدروفوبیهمکنش

کردند فلاوین مونونوکلئوتید بود. در پژوهشی اعلام داشتند که 

ها، نیروی اصلی در ها در ساختار سوم پروتئینکنشاینتر

 هیدروفوبیک در ساختار استهای اینترکشنها حاصل پروتئین

(Li et al. 1997 .) الکترو استاتیک نشان داد بررسی تشکل پیوند

های دیگری مانند تریپتوفان و والین در برهمکنش اسید آمینهکه 

شرکت داشتند که در لیگاند فلاوین مونونوکلئوتید در برهمکنش 

 توپورفیرینشرکت نداشتند و در ترکیب لیگاند پرو  Bبا سیتوکروم

سین بیشترین سهم را به خود اختصاص لو B با رسپتور سیتوکروم

حاصل از ترکیب  اما نتیجه تشکیل پیوندهای هیدروژنی، داد.

 .بیشتر بود توپورفیریناز پرو B فلاوین مونونوکلئوتید با سیتوکروم

باشد و در تشکیل پیوند زیادی می دارای بار مثبت نینیآرژ

 الکترواستاتیک درکه احتمال باعث افزایش تعامل  هیدرژنی

ش شبکه برهمکن شده باشد. B با سیتوکروم توپورفیرینترکیبپرو

های پروتئین اساس پیشگویی شده بر B سیتوکروم پروتئینی

از نظر درجه گره بالقوه  لااپروتئین دارای امتیاز ب10 میتوکندری،

 .معرفی شدند

 کلی گیرینتیجه

نتایج حاصل از این پژهش نشان داد که با بررسی و شناخت 

تواند به عملکرد ثر میؤتاثیر گذار کوفاکتورهای مهم و معوامل 

ها کمک شایانی داشته بهینه زنجیره تنفسی و شناخت ساختار آن

توان های کاربردی میها و رسپتورباشد و با برهمکنش بین لینگاند

ای هایی که بیشترین اینترکشن را با توجه به انرژی بهینهاسید آمینه

اند شناسایی و مکانیسم اسب انتخاب شدهکه در بهترین پوز من

ها را در تولید و بازدهی بررسی کرد. که در این پژوهش آن

ثیر زیادی بر بیان أتو لوسین اسید آمینه لیزین مشخص شد که 

 سازی و تولید انرژی دارندهای رشد، عضلهها و فاکتورژن

 با توجه به اینکه کهبیشترین تعداد را به خود اختصاص داد. 

و با  باشد،متابولیسیم انرژی برای سلامتی حیوان حائز اهمیت می

ها و لیگاندهای دیگری در مسیر تولید انرژی و علم به اینکه ژن

های دیگر لیگاند که شودانتقال الکترون نیز نقش دارند پیشنهاد می

تا با ثر در تولید نیز بررسی شود ؤهای کاربردی و ممربوط به ژن

ثر بتوانیم مسیرهای تولید انرژی را شناسایی و ؤشناخت عوامل م

و از نتایج آن در زمینه تولیدات دامی  مورد بررسی قرار دهیم

 استفاده کنیم.
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