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Abstract 

Bacteroides xylanosolvens belongs to gut microbiota, digests the plant cell walls and causes the 

absorption of plant fibers by the human intestine. The bacterium performs this process by 

Rhamnogalacturonides enzyme which hydrolyses glycosidic linkages belongs to glycosile 

hydrolase enzymes. These enzymes digest the complex hydrocarbons such as cellulose, 

hemicelluloses and pectin. The studied protein in this research is Rhamnogalacturonides 

degradation RhiN  from xylanosolvens. In this study to assessment of bacterial 

Rhamnogalacturonides, the structure of enzyme was modeled by modeller software version 9.17. 

After the selection of the best model, the energy minimization and qualitative assurance were 

done by computational methods. To evaluate the performance of the enzyme, the interaction with 

the suitable substrate (pectin) was analyzed by docking software. As results, important amino 

acids involved in enzyme connection to the pectin junctions were identified. The results showed 

that the proposed model to assess the interaction between enzyme-substrate was desirable 
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 و غذا  بهداشت شناسی، انفورماتیک در زیست
ای در علوم زیستی های بین رشته کاوش   

 چکیده
ی گیاهی  ها سلول ، سبب تجزیه دیواره سلولی  شود ی م که از میکروبیوتای روده محسوب    باکتروئیدس زیلانوسالونس باکتری  

است. باکتری این عمل را با کمک   مؤثر و بدین ترتیب در هضم و جذب فیبرهای گیاهی توسط روده انسان بسیار  شود ی م 

انجام   رامنوگالاکتورونیداز  گلایکوزیدیک    دهد ی م آنزیم  پیوندهای  هیدرولیز  سبب  جز  شود ی م که  آنزیم  این  ی  ها م ی آنز . 

که عمل تجزیه قندهای پیچیده مانند سلولز، همی سلولز و پکتین را برعهده دارد. این پروتئین    باشد ی م گلایکوزیل هیدرولاز  

ی کمی  در  ها گزارش استخراج شده که    باکتروئیدس زیلانوسولوس دارای نقش آنزیمی به نام رامنوگالاکتورونیداز از باکتری  

  افزار   نرم رونیداز با استفاده از  رامنوگالاکتو  سازی  آنزیم ی تعیین ساختار این آنزیم وجود دارد. در این پژوهش، مدل نه ی زم 

های محاسباتی موجود  انجام شد که پس از انتخاب بهترین مدل، کمینه سازی انرژی و ارزیابی کیفی مدل با روش    9/ 17مدلر 

ی داکینگ مورد  افزارها نرم کنش آن با سوبسترای مناسب )پکتین( با  انجام شد و در ادامه، جهت بررسی عملکرد آنزیم، میان 

آنزیم به پکتین شد و نتایج نشان داد که مدل    در اتصال ی مهم  ها نه ی دآم ی اس بررسی قرار گرفت. این بررسی سبب شناسایی  

 . باشد ی م سوبسترا، مدل مطلوبی    -م  کنش آنزیارائه شده جهت بررسی میان 

 

 شبیه سازی پویایی مولکولی.  درولاز،یه  دیکوزیگل رامنوگالاکتورونیداز، پکتین،میکروبیوتای روده،   کلمات کلیدی:
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 مقدمه 
ها، از جمله ای از میکروارگانیسممجموعه میکروبیوتای روده به 

قارچباکتری ویروسها،  در ها،  که  دارد  اشاره  پروتوزوآها  و  ها 

می زندگی  حیوانات  سایر  و  انسان  گوارش  این  دستگاه  کنند. 

نقش مهمیمیکروبیوتا  ایفا    های  بدن  عملکرد  و  سلامتی  در 

هضم  به   توانیم میکروبیوتای روده مهم   هاینقشاز  د. کننمی

  تنظیم متابولیسم،  تقویت سیستم ایمنی،  هاتولید ویتامین،  غذا

میکروبیوتا به تجزیه مواد .  (1) را نام برد    تأثیر بر سلامت روانو  

می کمک  فیبرها،  ویژه  به  آزاد غذایی،  را  مغذی  مواد  و  کند 

 همچنین   .تواند به تنهایی آنها را هضم کندکند که بدن نمیمی

زنجیره  چرب  اسیدهای  تولید  و  غذایی  فیبرهای  تجزیه  در 

این    که    مانند استات، پروپیونات و بوتیرات نقش دارند. 1کوتاه 

توانند تأثیرات متعددی بر متابولیسم چربی  اسیدهای چرب می

هایی مانند  توانند ویتامینمی  دیگربرخی    . و قند داشته باشند

ویتامین K ویتامین برخی  گروهو  کنند B های  تولید  که    را 

می   او تاثیر بر سلامت و روان را ایفتقویت سیستم ایمنی بدن 

 . (2)کنند 

های باکتری از  یکی از گونه2باکترئیدس زیلانوسالونسباکتری  

جنس باکتروئیدس است که به عنوان بخشی از میکروبیوتای  

شود. این باکتری روده انسان و برخی از حیوانات شناخته می

زایلان  به ویژه در تجزیه و هضم فیبرهای گیاهی   و  از جمله 

دارد.  کربوهیدرات  نقش  پیچیده  باکتری    همچنینهای  این 

تواند اسیدهای چرب زنجیره کوتاه مانند استات، پروپیونات  می

و  روده  سلامت  برای  اسیدها  این  کند.  تولید  بوتیرات  و 

توانند به کاهش التهاب  متابولیسم بدن بسیار مهم هستند و می

 .   (3) و بهبود سلامت عمومی کمک کنند

مورد   در  زیلانوسالونستحقیقات  سایر   باکتروئیدس  و 

های میکروبیوتای روده به درک بهتر از نقش میکروبیوتا باکتری

بیماری و  سلامت  میدر  کمک  ترکیب  ها  در  تغییرات  کند. 

تواند با  میکروبیوتا، از جمله کاهش یا افزایش این باکتری، می

های التهابی روده  شرایط مختلفی مانند چاقی، دیابت و بیماری 

باشد باکتری  .مرتبط  روده  این  میکروبیوتاهای  سایر  به  و  ای 

و سلامت   متابولیسم  تنظیم  در  کلیدی  جزء  یک    بدنعنوان 

 . (4) شوندشناخته می

 
1 Short Chain Fatty Acids 
2 Bacteroides xylanisolvens 

 

 

نزیم  ، آکند یم ی مهمی که این باکتری تولید  هامیآنزیکی از  

ترکیبات گیاهی از   تجزیه  موجب است که 3ز گلاکتورونیدا رامنو 

پلی  جمله گیاهان،  پکتین،  سلولی  دیواره  در  موجود  ساکارید 

پیوندهای    رامنو  .شودیم به  خاص  طور  به  گلاکتورونیداز 

در   اسید  گلاکتورونیک  و  رامنو  واحدهای  بین  گلیکوزیدی 

کند و این کار باعث آزادسازی قندهای ساده  پکتین حمله می

شود. این آنزیم در صنایع غذایی، دارویی و  و دیگر ترکیبات می

تواند در بهبود کیفیت محصولات بیوتکنولوژی کاربرد دارد و می

بیوپلیمرها    یندهایغذایی و همچنین در فرا بیوماس و  تولید 

ساختار رامنوگالاکتورونان برای   درک  .مورد استفاده قرار گیرد

   .(6, 5) فهمیدن نحوه عملکرد این آنزیم ضروری است

درجه  4گلاکتورونان رامنو  در  دارد،  وجود  عمده  دو شکل  به 

که هر کدام   گلاکتورونان دو و رامنو  کیگلاکتورونان   اول رامنو

رامنوگلاکتورونان   .هستند  زی متما  یساختار  یهایژگیو  یدارا

  د یساکار ید یستون فقرات متشکل از واحدها کی یدارا کی

و  یتکرار به  [ α-D-GalA-(1,2)-α-L-Rha-(1-4(]  ژهیاست، 

باق شامل  رامنوز  5ک یرونوگالاکت  دیاس  یهاماندهیکه  است  6و 

رامنوگلاکتورونان دو7) نوع  از   تردهیچیپپ  یاز نظر ساختار (. 

قند   12است و حداقل    یک مانند    لیکوزیگل  یواحد  مختلف 

D_ رامنوز ،D_ آپیوز  ،D_ و  گالاکتوزD_  گالاکتورونیک اسید

م  شامل  اشودیرا  ب  هاماندهیباق  نی.    وند یپ   20از    ش یبا 

هستند.    یدیکوزیگل مرتبط  هم  به  و  یکیمجزا    ی هایژگ یاز 

  یی مرها یدا  لیآن در تشک  ییگلاکتورونان توانا توجه رامنو قابل

  و   شوندیبورات به هم متصل م  یاسترها  یاست که توسط د

مکان  یکپارچگیحفظ    یبرا   اهی گ  یسلول  وارهید  یکیو خواص 

شبکه سه   کی  لیاتصال متقابل به تشک  نیمهم هستند. ا  اریبس

است    ی اتیح  اهانیرشد و نمو گ  یکه برا  کند یکمک م   یبعد

رامنوگالاکتورونانویژگی  (. 9,  8) ساختاری  تعامل  های  بر  ها 

ها به تخریب  ها با سایر اجزای دیواره سلولی و حساسیت آنآن 

می تأثیر  خاص آنزیمی  طور  به  رامنوگالاکتورونیداز  گذارد. 

و    شکندیمپیوندهای گلیکوزیدی درون این پلی ساکاریدها را  

یی مانند رسیدن میوه و تخریب ندهایفراتجزیه آنها را در طی  

در   تسهیل  هاستمیاکوسمیکروبی  خاک   .(10)  کند یمی 

متنوع   ساختارهای  که  است  قادر  رامنوگالاکتورونیداز 

اهمیت رامنوگالاکتورونان و  درک  پس  دهد  قرار  هدف  را  ها 

3 Rhamnogalacturonidase  
4 Rhamnogalacturonan 
5 Galacturonic acid 
6 Rhamnose  
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تری های عمیقتواند به ما بینشمیساختار این پلی ساکاریدها  

بدهد  گیاهی  بیولوژی  مورد  این  .  در  تأثیر  نحوه  شناخت 

های مکانیکی و بیوشیمیایی دیواره سلولی ساختارها بر ویژگی

روشمی بهبود  به  عملکرد تواند  افزایش  و  کشاورزی  های 

در علوم غذایی در زمینه بهبود بافت و    و همچنینمحصولات  

به توسعه راهکارهای نوآورانه در این صنایع    کیفیت مواد غذایی 

 .(5)شود 

جا تنها  انسان  باکتر  ییروده  که  باکتروئیدس    یاست 
  یآل برا  ده ی رشد ا  طیجدا شده است. شرااز آن     زیلانوسالونس

باکتریاست.    گرادیدرجه سانت  38  یدما  آن، ی  هواز  یب  این 

زا فرصت طلب   یماریگونه ب  چیدر حال حاضر هاجباری است و  

از وجود ندارد.    باکتروئیدس زیلانوسالونساز    یشناخته شده ا

این    .( 11)  باشد  کیوتیپروب  ت یفیک  یممکن است دارا  این رو

ها قادرند که ترکیبات سنگینی مانند سلولز، همی سلولز باکتری

های کوچکی مانند استات، پروپیونات و  و پکتین را به ملکول

انرژی مهمی را برای   بوتیرات تبدیل کنند و با این کار منبع 

های  . پلی ساکاریدهای دیواره سلول(12)میزبان فراهم آورند  

ها، غلات  مانند سلولز، همی سلولز و پکتین که در میوه 1گیاهی 

شوند بخش مهمی از رژیم فیبری و سبزیجات به وفور یافت می

را تشکیل می انسان  توسط  غذایی  پلی ساکاریدها  این  دهند. 

روده کوچک انسان تجزیه نشده و به کولون رسیده و توسط 

یکی از    .(13)شوند  های همزیست شکسته و تخمیر می باکتری

منوساکارید و    17این ترکیبات پکتین است که حاوی بیش از  

برآورد شده    20 است.  مختلف  پیوند  در  نوع  روزانه  که  است 

  90شود  که   گرم پکتین توسط انسان مصرف می  5-4حدود  

هایی مانند  آن به کولون میرسد و عمدتا توسط باکتریدرصد  

. ساختار ثانویه  (14)شوند  تجزیه و شکسته می  اکتروئیدسب

های کوچک که معمولاً  آنزیم رامنو گالاکتورونیداز شامل دومین

تعدیل چندین  یکپارچگی  از  به  که  است  شده  تشکیل  کننده 

هر دومین ممکن   کند.ساختاری و عملکرد کلی آن کمک می

نقش داشته  است  بستر  کاتالیز  و  شناسایی  در  متمایزی  های 

مارپیچ باشد. از  ترکیبی  با  بتا  همچنین  صفحات  و  آلفا  های 

می پایداری  مشخص  حفظ  برای  که  تسهیل شود  و  آنزیم 

عناصر   این  آرایش  هستند.  ضروری  آن  بستر  با  برهمکنش 

کارایی  می بر  بگذارد  تواند  تأثیر  آنزیم  کاتالیزوری  ویژگی  و 

. تشکیل پیوندهای هیدروژنی بین آمیدهای ستون فقرات (10)

کربونیل مارپیچو  تثبیت  باعث  در  ها  بتا  صفحات  و  آلفا  های 

 
1.Plant cell wall polysaccharides 

 

ترکیب   شود.آنزیم می حفظ  در  حیاتی  نقش  برهمکنش  این 

می ایفا  آنزیمی  فعالیت  برای  لازم  آنزیم   کند.ساختاری  این 

های فعال کربوهیدرات دارد،  همولوژی ساختاری با سایر آنزیم

خوردگی خاصی است که حاکی از حفظ تکاملی الگوهای چین 

ترتیب خاص عناصر    .که برای عملکرد آنزیمی آنها حیاتی است

ثانویه در آن  رامنو گالاکتورونیداز ساختار  ثبات  برای  تنها  نه 

توانایی آن در تشخیص و شکاف   برای  بلکه  بسیار مهم است 

این  است. رامنو گالاکتورونان پیوندهای گلیکوزیدی در درک 

های  جزئیات ساختاری می تواند دانش ما را در مورد مکانیسم

کاربردهای   و  کرده  تقویت  به آنزیم  مربوط  بیوتکنولوژیکی 

توسط  آنزیم،  ثانویه  ساختار  سازد.  آگاه  را  پکتین  تخریب 

مارپیچدومین کوچک،  بر های  و  بتا  صفحات  آلفا،  های 

برای همکنش که  شود،  می  مشخص  هیدروژن  پیوند  های 

گیاه   سلولی  دیواره  ساکارید  پلی  تخریب  در  آنزیم  عملکرد 

 . (15)اساسی است 

از      2رامنو گالاکتورونیداز پروتئین بررسی شده در این مطالعه  

که اطلاعات کمی    باشد یمباکتری باکتروئیدس زیلانوسالونس  

به روش تجربی از آن در اختیار است. در این پژوهش، مدلسازی  

از   آنزیم استفاده  با    17/9  مدلر    افزارنرمرامنوگالاکتورونیداز 

از انتخاب بهترین مدل، کمینه سازی انرژی   انجام شد که پس

ی محاسباتی موجود انجام شد  هاروشو ارزیابی کیفی مدل با  

میان آنزیم،  عملکرد  بررسی  جهت  ادامه،  در  با  و  آن  کنش 

مورد  داکینگ  افزارهای  نرم  با  )پکتین(  مناسب  سوبسترای 

 بررسی قرار گرفت.

 هاروش
استخراج شد.   protein data bank  تیاز سا  pdb  لیابتدا فا   

منظور   به  بعد  شتریب  اطلاعاتسپس  سه  ساختار  مورد   ی در 

 Rhamnogalacturonides degradation protein  ،نیپروتئ

RhiN    ازdatabaseاز جمله    یمختلف یهاrcsb. rg    وuniprot  

پروتئ مدلسازی  جهت  شد.  نرم  نیاستفاده  از  نظر    افزار مورد 

 ی ساز  نهیمدل کم  نیاستفاده شد. بعد از آپلود بهتر  17/9مدلر

نرم  یانرژ ارز  spdviewerافزار  با    ی فیک  ی ابیانجام شد. جهت 

ادامه، جهت    rampageاز سرور    ، PDBمدل   در  استفاده شد. 

آنز  یبررس سوبسترا  کنش انیم  م،یعملکرد  با  مناسب    یآن 

قرار    یمورد بررس  نگیداک  swissdockافزار  با نرم  نیپکت  یعنی

 گرفت.  

2 Rhamnogalacturonides degradation RhiN 
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سایت   از  پکتین   :PubChem CIDبا    pubchemساختار 

و وزن مولکولی   C12H18O13و فرمول شیمیایی     6857565

g/mol 26/370 .استخراج شد 

 

 : نتایج 

 مشخصات پروتئین 

تعداد   شامل  پروتئین  این  توالی  مشخصات  بررسی  جهت 

کد   و  مولکولی  وزن  داده  نیپروتئاسیدآمینه،  پایگاه  ی  از 

uniprot    فایلFASTA    قرار به  این مشخصات  استخراج شد. 

 زیر است: 

>tr|D4VI84|D4VI84_9BACE Rhamnogalacturonides 

degradation protein RhiN OS=Bacteroides 

xylanisolvens SD CC 1b GN=BN890_30430 PE=4 

SV=1 

MKKLSATLLSALFLGGAICAGCADKKDTSSEEV

INIIHKVNNYWQANHPEHGRSFWDAAYHTGNM

EAYFLTKKPEYLDYSKAWAEHNEWKGAKSDN

KADWKYSYGESDDYVLF 

GDYQICFQTYADLYNLEPDTQKIARAREVMEY

QMSTPNRDYWWWADGLYMVMPVM 

TKMYNITKNPLYLEKLHEYLAYADSIMYDEEA

GLYYRDGKYVYPKHKSVNGKKDFW 

ARGDGWVLAGLAKVLKDLPETDQYRQEYIDRF

RTLAKSVAACQQPEGYWTRSMLDP 

QHAPGPETSGTAFFTYGLQWGINNGFLNAAEYQ

PVVEKAWKYLSTVALQPDGKIGYV 

QPIGEKAIPGQVVDANSTSNFGVGAFLLAACER

VRHLNQ 

Length:377     Mass (Da): 43,222           Uniprot: 

D4VI84 

 

 ساختار سه بعدی پروتئین 

مارپیچ به شکل یک  آنزیم  با    گردراست موازی   B این  بزرگ 

از    یاهسته  رشته  13متشکل  چهار  .شودیم تا   B چرخش 

توسط    PB3 و  PB1  ،PB1a  ،PB2  موازی B صفحه که 

شدهچرخش  تشکیل  متوالی  یک  های  توسط  معمولاً  اند، 

 شوند.از هم جدا می  گردچپباقیمانده به شکل یک مارپیچ  

نشان داده   1تصویر ساختار سه بعدی آنزیم و پکتین در شکل 

 شده است.  

 

 

(moe softwere) ی ساختار سه بعدی آنزیم گالاکتورونیداز و پکتین کیشمات  ریتصو:  1شکل      

Figure 1: Schematic illustration of the three-dimensional structure of galacturonidase and pectin (moe softwere). 

 

 ساختار پکتین
سااکاریدها هساتند که از زیرواحدهای  ای از پلیها مجموعهپکتین

)شاکل    شاودمیتشاکیل  )7O10H6C7O10H6C (اسایدگالاکتورونیک

شاود و  گالاکتوز ایجاد می-D . این قند اسایدی از اکسایداسایون(2

و   )1C1C (1به کربن شااماره   آلدهیدیدر ساااختار باز، یک گروه  

متصال شاده اسات.   )6C6C (6گروه کربوکسایلی در کربن شاماره  

به این   اساترهای متیل و  های مختلف از اضاافه شادن گروهپکتین

شاود. بعضای از انواع این پلیمر از  کربوهیدرات اسایدی تشاکیل می

ها از چند  سااکارید( و بعضای از آنزیرواحدهای یکساان )هوموپلی

 .شوندساکارید( تشکیل میهتروپلی(زیرواحد مختلف  
- های خطی هساتند که با اتصاال آلفاها پکتینهوموگالاکتورونان 

به  اسااید دی گالاکتورونیک  یهاواحد  ریزگلیکوزیدی بین  -1-4

استیله   O3O3یا     O2O2متیله و در  C6C6آیند که دروجود می

های  زایلوز و آپیوز به زنجیره  یهاواحد  ریزشاود. اضاافه شادن  می

و   )زایالاوگااالاکاتاوران  پاکاتایان  ناوع  ایان  ماخاتالاف  اناواع  جااانابای 

 .   (16)د  سازآپیوگالاکتوران( را می
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پکتین اصلی  رامنوگالاکتورونانزنجیره  از   ،1های 

-آلفا-(1،2)  -اسیدگالاکتورونیک-D-آلفا-4ساکاریدهای  دی

L- زنجیره و  تشکیل  خنثی  رامنوز  قندهای  جانبی  های 

رامنوز  12)حداقل   واحدهای  زیر  به  کربوهیدرات(   نوع 

(_Dگالاکتوز،L  _ آرابینوز و  _Dمتصل می )شوندزایلوز. 

پکت  گرید  یکی،  2  رامنوگالاکتورونان و    یساختار  یهان یاز 

نسبت    یکمتر  یمنشعب است که فراوان  اریبس  یدیساکاریپل

قبل نوع  دو  زنج  ی به  مثل    د یساکاریپل  ن یا  یاصل  رهیدارد. 

زگالاکتورونان گرفتن  قرار  هم  کنار  از    ی د  یهاواحد  ریها 

 (.  9شده است ) لیتشک دیاس کیگالاکتورون

 

 
 

 
.(Rcsb.ir) دو بعدی پکتین که از واحدهای گالاکتورونیک اسید تشکیل شده است    ساختار  ریتصو:  2شکل     

Figure 2: Image of the two-dimensional structure of pectin, which consists of galacturonic acid units (Rcsb.ir). 

 

 

و بررسی کیفی مدل فضای   مدلسازی

از  مدلسازی  جهت   نظر  مورد    افزار نرمپروتئین 

MODDELLER 9.17    با سپس  شد.   افزار نرماستفاده 

spdviewer   لحاظ از  نظر  مورد  مدل  و  انتخاب  مدل  بهترین 

 کیفی مورد ارزیابی قرار داده شد.  

بعدی پروتئین و درک    ساختار دو  ییشگویپ   ی هاروشیکی از  

از   استفاده  آن  عملکرد  راماچاندران و  این  باشدیم 1نمودار   .

یک ابزار گرافیکی است که برای نمایش توزیع زوایای  ،  نمودار

شود.  ( در ساختارهای پروتئینی استفاده میpsiو    phiچرخش )

کند تا بفهمیم که کدام زوایای چرخش در  به ما کمک می  که

قبول هستند. قابل  و  پایدار  پروتئینی   phiزاویه    ساختارهای 

(φ)  زاویه چرخش بین گروه :NH    و گروهCα    کربن آلفا( در(

و    Cα: زاویه چرخش بین گروه  psi (ψ)زاویه    .نهیدآمیاسیک  

  .نهیدآمیاس)کربن کربونیل( در یک   COگروه 

شود که هر نمودار راماچاندران به چهار ناحیه اصلی تقسیم می 

  شوند: میکدام به نوع خاصی از ساختارهای پروتئینی مربوط  

زوایای    هلیکس: _  آلفا  ناحیه   ناحیه،  این  به    psiو    phiدر 

شوند. این  ای هستند که منجر به تشکیل هلیکس آلفا میگونه

در حدود   دارد.  ψ = -50°و    φ = -60°ناحیه معمولاً    قرار 

ساختارهای بتا است.    این ناحیه مربوط به  :بتا  صفحاتناحیه  
 

1. Ramachandran plot 
 

و    φ = -120°ناحیه معمولاً در حدود    در این  psiو    phiزوایای  

ψ = +120°  .این ناحیه شامل زوایای  :  ناحیه ناپایدار  قرار دارند

ساختارهای   به  و  هستند  ناپایدار  معمولاً  که  است  چرخش 

نواحی دیگری نیز    های دیگر: ناحیه  شوند. پروتئینی منجر نمی

پیچوجود دارند که به ساختارهای خاصی مانند حلقه و  ها  ها 

بهترین مدل    ، PDBبرای ارزیابی کیفی مدل    شوند. مربوط می

 . شدمشاهده    3در شکل    جیو نتاپلود کرده  آ   RAMPAGEرا در  

 
 کمینه سازی انرژی 2

از   و  آپلود بعد  مدل  با    بهترین  انرژی  سازی  کمینه  بررسی 

 کمینه سازی انرژی   نهایت  در  ،spdviewer  افزارنرم  استفاده از

 . شودیم به صورت زیر مشاهده 

 

2 Energy minimization 
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: نمودار نواحی راماچاندران. نواحی آبی رنگ به معنی 3شکل  

آمینه   اسیدهای  آل  ایده  نارنجی  باشدیمقرارگیری  نواحی   .

نواحی   رنگکمنشانگر نواحی قابل قبول است و نواحی صورتی 

 . دهدیمقبول را نشان    قابل  ریغ

Figure 3: Ramachandran District Chart. The blue areas 

mean the ideal placement of amino acids. Orange areas 

indicate acceptable areas and pale pink areas indicate 

unacceptable areas. 

 

 

 
 : تعداد اسیدهای آمینه و مکان قرارگیری. 4شکل  

Figure 2: The number of amino acids and their location. 

 

 سوبسترا   –م  داکینگ آنزی 

است   مختلفی  سوبستراهای  دارای  رامنوگالاکتورونیداز  آنزیم 

مرحله این  در  پکتین.  و  سلولز  همی  سلولز،  به    نظیر  پکتین 

کنش  ی مناسب انتخاب شد و به بررسی میانعنوان سوبسترا

شد.    - م  آنزی پرداخته  باسوبسترا  از    داکینگ  سرور  استفاده 

SWISSDOCK  لیگاند پیشنهادی که در    4. از بین  انجام شد

 .قابل مشاهده است، مورد سوم انتخاب شد 5شکل 

 
      وب     : ساختار دو بعدی لیگاندهای پیشنهادی توسط5شکل          

 .ZINC سایت             
Figure 5: 2D structures of ligands proposed by ZINC website. 

 

مناسب   لیگاند  انتخاب  از  باپس  از    داکینگ  سرور استفاده 

SWISSDOCK   به  (5)شکل    انجام شد زیر  ارائه شده  مدل   .

دارای   اینکه  انرژی    ∆  G  نیکمتردلیل  سطح    باشد یمیا 

 . د یآیمبه شمار  و مطلوب کمپلکس پایدار

 

 بحث
  ماندهباقی  همه  از  درصد32صفحات بتا،    یمتوال  ی هااز چرخش 

سطح    یجانب   یهاره یزنج در  را  مارپ   ایخود  داخل    B  چیدر 

دارد.  یمواز قرار  وسط  سطح  هم  یهاماندهی باق  تراز  در  تراز 

ترئون م  نیو آسپاراژ  کیآسپارت  دیاس  ن،یتوسط    شوند، یغالب 

  افتی داخل آن    راغلب د  نیزولوسیو ا  نیلوس  ن،یکه وال  یدر حال

   B  چیبزرگ در داخل مارپ   اریبس  زیگرحفره آب  ک ی.  شوندیم

  باً یاست که تقر  اریش  کی. محل فعال بالقوه  شودیم  افتی  یمواز

مارپ  محور  بر  شامل    چیعمود  و  دارد  سه   کیقرار  از  خوشه 

  کیگلوتام  دیاس  مانده یباق  ک یو    کیآسپارت  دیاس  مانده یباق 

 ون یلاسیکوزیگل  تیاست. دو سا  لهیکوزیبه شدت گل  میاست. آنز

در ساختار    O-link  ونیلاسی کوزیو هجده محل گل  Nمتصل به  

موجود    یهان یبر پکت  یبا اثرگذار  میآنز  نی(. ا17)  شودیم   افتی

 .  شودیآن م هیموجب تجز ی اهیگ یوارهیدر د

که جایگاه فعال در    خوردیمی پیچش  اگونهساختار آنزیم به  

قرار   پکتین  بین سوبسترردیگیممعرض  برهم کنش  لذا   - ا  . 

آنزیم با توجه به داکینگ انجام شده با کمترین مقدار انرژی در 

 .  ردیگیمجایگاه مناسب قرار 
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 . باشند یمپکتین    رنگ  زردآنزیم و نواحی    رنگ  قرمز: داکینگ آنزیم رامنوگالاکتورونیداز و سوبسترای پکتین. نواحی  5شکل  

Figure 5: Docking of rhamnogalacturonidase enzyme and pectin substrate. Red areas are enzymes and yellow areas are 

pectin. 

 
 

که    هایبررس داد  ناحیه    هانهیدآمیاسدرصد    6/97نشان  در 

درصد در  5/0  مجاز ودر ناحیه   هانه یدآمیاسدرصد  9/1  مطلوب،

  دارد.  یساختار خوب  ارائه شده  و مدل   قرار دارند   ناحیه غیرمجاز

  (SER  و  ASN, TYR, LYS, ASP, GLY)  ینهیآم  یدهایاس

در   که  در   کنش  برهممهم  درگیرند  پکتین  و  پروتئین  بین 

 .اندگرفتههمین نواحی مجاز و مطلوب قرار 

از   آمده  بدست  نتایج  به  توجه  با  هادادهبا  حالت  انرژی،  ی 

آنزی بهتر  کنش  برهم  منظور  به  انرژی  سوبسترا   -م  کمترین 

ی  دهندهانتخاب شد و بررسی گردید. چرا که انرژی کمتر نشان  

 پایداری بیشتر ساختار است. 

 

 گیری نتیجه

اولین ساختار سه بعدی آنزیمی   A آنزیم رامنوگالاکتورونیداز

فقرات ستون  در  را  گلیکوزیدی  پیوندهای  که   است 

محل  شیار بزرگ که   .کندیم هیدرولیز   یک  رامنوگالاکتورونان

است در ساختارهای پکتات لیازها نیز دیده   آنزیم فعال بالقوه

اسید آسپارتیک کاتالیزوری، که پیشنهاد    ماندهیباقدو   .شودیم

از  ناحیه  این  در  باشند،  داشته  کاتالیزوری  نقش  است  شده 

دارند.   آنزیم به  یهاگروهقرار  متصل  برای   آنزیم گلیکان 

در   کربوهیدرات  بخش  زیرا  هستند،  مهم  کریستال  پایداری 

در واقع    .بیشتر پیوندهای هیدروژنی بین مولکولی دخیل است

دستاوردهای   یافتن  برای  را  نوین  راهی  بیوانفورماتیک  علم 

علمی جدید به روی ما گشوده و سبب صرفه جویی در زمان و  

است.    هانهیهز سه    توانیمشده  ساختارهای  بینی  پیش  با 

عملکرد   و  طراحی    ها نیپروتئبعدی  با    ییهانیپروتئبه 

از    یهایژگیو پروژه حاضر هم  پرداخت. در  و    هاتیساخاص 

بیوانفورماتیک برای شناسایی و پیش بینی ساختار    یافزارهانرم

باکتروئیدس  در باکتری  رامنوگالاکتورونیداز  سه بعدی پروتئین  
شد  زیلانوسالونس شناسایی    ها ی بررس  .استفاده  سبب 

آنزیم به پکتین شد و نتایج نشان    در اتصال مهم    یهانه یدآمیاس

ب  جهت  شده  ارائه  مدل  که  میانداد  آنزیررسی    - م  کنش 

کنش آنزیم با    . با قیاس برهمباشدیم سوبسترا، مدل مطلوبی  

هر ساختار   ینه یکمسوبستراها دیگر با توجه به مقدار انرژی  

آنزی کمپلکس  تشکیل  از  بر  -م  بعد  ایجاد  به  پی    سوبسترا 

سوبسترای پکتین نسبت به دیگر سوبستراها    تریقوهمکنش  
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   GYS و  ARG, LYS, ASP   یهانهیدآمیاسشدیم. آنزیم با  

که    کندیم  اتصال برقرارین  تموجود در جایگاه سوبسترا به پک

سوبسترا   -م  از لحاظ انرژی آزاد گیبس و پایداری تعامل آنزی 

ا است.  بوده  اسپارتیک    ینه ی آمسیدهای  مطلوب  و  گلوتامات 

گروه  اسید گروهدارای  با  که  هستند  کربوکسیلیک  های  های 

پیوندهای   پکتین  در  موجود  کربوکسیلیک  یا  هیدروکسیل 

دارای یک   و لیزین  آرژنین  . کنندیمیونی برقرار  و  هیدروژنی  

در  های منفی در پکتین  گروه  هستند که با گروه آمینی مثبت  

بین    زیگرآبفنیل آلانین و والین در تعاملات    . هستندتعامل  

گواه    ،پکتین نقش دارند. همچنین انرژی منفی پیوند  -آنزیم  

بر پیوندی قوی در  آنزیممه   بر تعاملات  پکتین    -  کنش بین 

تر اسیدهای آمینه شناسایی دقیق. در واقع داکینگ،  باشدیم

آن  تعامل  نحوه  و  فعال گالاکتورونیداز  با  کلیدی در سایت  ها 

این آنزیم جهت   یاستفادهاین نتایج    .سازدی مرا روشن  پکتین  

طراحی    ینهیزمو    کندیمتجزیه پکتین در گیاهان را پیشنهاد  

با   آنزیم  تعاملات    ی هایژگ یواین  برای  مطلوب  و  جدید 

و   و صنایع    یکاربردهابیوشیمیایی  آن در کشاورزی  صنعتی 

بخش   امید  را    میآنزهمکنش    بر .  سازدیمغذایی 

پکتین  سوبسترا  با  معده  میکروبیوتای  از  رامنوگالاکتورونیداز 

است    ند یفرایک   به عنوان می  کهپیچیده و چندوجهی  تواند 

و  گوارش  بهبود سلامت  زمینه  در  مهم  تحقیقاتی  یک هدف 

و پتانسیل کاربردی آن در طراحی  ایتوسعه راهکارهای تغذیه

 جدید مورد توجه قرار گیرد.  غذایی و دارویی   یهامکمل
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