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ســم  ریو پــس از تــاث باشــدیزخــم م اهیدر سم س یکیدر  يساختار يهاکننده از بخشژن حفاظتیآنت :زمینه و هدف

 یکیوانفورمــاتیبــرهمکنش ب یمطالعه بررســ نی. هدف از اکندیم فایسم ا ییزايماریدر ب ینقش مهم ،یسلول رندهیبرگ

کافئــات،  بنزیل د،یاس کیعسل شامل کافئ رزنبو موممهم موجود در بره بیزخم و چهار ترک اهیکننده سژن حفاظتیتآن

  بود. یکیوانفورماتیب هايافزارها و وبگاهسینامیک اسید و کامپفرول با استفاده از نرم

در  1393در سال  یکیوانفورماتیب ياهگاهیمختلف موجود در پا يهاتمیبا استفاده از الگور پژوهش نیا :روش بررسی

با هر کدام از  رندهیاصفهان و دانشگاه آزاد اسلامی واحد خوراسگان انجام گرفت. برهمکنش گ یدانشگاه علوم پزشک

LIM S-BSPو   http://www.swissdock.ch/(SwissDock( هايبا استفاده از وب سرور گاندها،یل

)/SLIM-http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/BSP( نگیداک جیدست آمد. نتابه (Docking) صورت عدد بر به

  . شدمشخص  (kcal/mol) بر مول يکالرلویحسب ک

نشان   BSP-SLIMکننده با استفاده از سرور ژن خفاظتنتیآ و مومموجود در بره باتیبرهمکنش ترک یبررس ها:یافته

کافئات، سینامیک اسید و کامپفرول بود.  بنزیل د،یاس کیکافئ باتیمربوط به ترک بیترتبرهمکنش به نیشتریداد که ب

داد که  نشان  SwissDock سرور کننده با استفاده ازحفاظت ژنیآنت مورد نظر و يهاگاندیمربوط به برهمکنش ل جینتا

 لیو تحل یداشت. بررس kcal/mol 16/993 برابر با FullFitnessو  kcal/mol 10/9برابر با  ΔG ،دیاس کیکافئ بیترک

 دیاس کیکافئ بیکبرهمکنش در تر نیشتریکننده نشان داد که بژن حفاظتیوآنت يهادینواسیبا آم گاندهایبرهمکنش ل

  بود. kcal/mol 5429/15برابر با  يانرژبا  117 دیاس کیگلوتام نهیآم دیمربوط به اس

سم  ییزايماریب در پی آنآن و  یسلول رندهیکننده و گژن حفاظتیدر اتصال آنت 117 دیاس کیگلوتامگیري: نتیجه

  دارد. چشمگیري ریتاث

  .یلکولوبرهمکنش م د،یاس کیموم، کافئکننده، برهژن حفاظتیزخم، آنت اهیسم س :لیديک لماتک

 

  
کننده  دی، عامل تول(Bacillus anthracis)زخم  اهیعامل س يباکتر

 یاست که علت اصل (Anthrax toxin)زخم  اهیموسوم به سم س یسم

 نیمشترك ب هاييماریزخم از ب اهیس يماری. بباشدیم يماریابتلا به ب

   هايجنگ لیه دلـخاص آن ب تیاهم نیبر ا افزونانسان و دام بوده و 

  

است و نوع  یو پوست یشامل انواع تنفس يماریب نیاست. ا کیولوژیب

 يزخم از سه جزء ساختار اهیاست. سم س عیآن کمتر شا یگوارش

، Protective antigen (PA)کننده ژن حفاظتیآنت :شده است لیتشک

. Lethal factor (LF)و عامل کشنده  Edema factor (EF)عامل ادم 

و  ابدییدر سلول اتصال م یخاص هايرندهیکننده به گفاظتژن حیآنت

در غشا شده که از  یکانال لیآن موجب تشک یکیتیپروتئول تیفعال

  مقدمه

 
  

 

  722تا  715هاي ، صفحه10شماره  ،74دوره ، 1395دي ی تهران، کی، دانشگاه علوم پزشکده پزشکمجله دانش  مقاله اصیل

 

  30/10/1395آنلاین:      29/10/1395پذیرش:      23/10/1395: ویرایش     27/02/1395دریافت:          چکیده
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. عامل شوندیعامل کشنده به درون سلول وارد م آن، عامل ادم و انیم

به نام  ینیتوکس لیکننده قادر به تشکژن حفاظتیادم با کمک آنت

است، با  کلازیلات سیآدن کیعامل ادم  1.شودیم ”ادم نیتوکس“

 يمونوفسفات حلقو نیسطح آدنوز شیعملکرد خود موجب افزا

(cAMP) به دنبال آن هموئوستاز آب بر هم  و شودیدر سلول م

 زین هالیادم باعث مهار نوتروف نیتوکس .شودیم جادیخورده و ادم ا

   2.گرددیم

 نیتوکس لیتشک (PA)کننده ژن حفاظتیو آنت (LF)کشنده عامل 

پروتئاز است و با شکستن  کی . عامل کشندهدهندیکشنده را م

 ریمربوط به فعال کردن مس ينازهایک نییپروت يانهیآم دیاس هايدنباله

 نییپروت به وابسته که را هادر سلول امیانتقال پ يرهایمس هاتوژنیم

بر  بنا 3.کندیاست، مهار م هاتوژنیم لهیفعال شده به وس ينازهایک

در  ینقش مهم (PA) کنندهحفاظت ژنیآنت ،بالا حاتیتوض

 83(شکل  83 کنندهژن حفاظتیآنت 1.دارد يباکتر نیا ییزايماریب

پس از  باشد،یژن میآنت نیاز ا ايشده) شکل شناختهآن یدالتون لویک

 يپروتئازسلول و ورود به درون سلول، توسط  هايرندهیاتصال به گ

 PA63ژن یو آنت PA20به دو بخش شامل  PA83 ن،یاز نوع فور

  . شکندیم

 گومریاول کی لیتشک PA63شده و  کیتفک PA20پس از آن 

 گومریاول نیا 5و4دهد.یرا م ییهشت جز ایو  ییهفت جز يحلقو

کننده بوده و در ادامه ژن حفاظتیآنت يمنفذ شیحالت پ ،يحلقو

 PA20ژن یاز رها شدن آنتگردد. پس یبه کانال ترانس لوکاز م لیتبد

 6شود.یعامل کشنده متصل م به عامل ادم و يحلقو گومریسطح اول

عامل کشنده  مرحله کمپلکس حاصل از اتصال عامل ادم و نیپس از ا

 يدیاس هايشده و وارد اندوزوم توزیاندوس ،يحلقو گومریبه اول

 PA63 ژنیآنت رتغیی به منجر هااندوزوم نیا يدیاس طیگردد. شرایم

عامل  ،pH انی. با استفاده از گرادشودیم یانتخاب یونیکانال کات کیبه 

وارد  توزولیکانل عبور کرده و به س انیعامل کشنده از م و ادم

  . )1(شکل  7شوندیم

اي چسبنده است که براي اهداف وردهآفر (Propolis)موم بره

ین ماده ا .شوددفاعی توسط زنبور عسل تولید و در کندو ترشح می

ها، فنلپلیمانند ترکیب مختلف  300اي از حدود مجموعه

یدها یهاي فنلی و آمینواسیدها، استرویدها، آلدهیدها، مونوترپنیفلاونو

  باشد.سینامیک اسید و کافئیک اسید می

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  8سطح سلول رندهیکننده پس از اتصال به گژن حفاظتی: عملکرد آنت1شکل 

  
 در مناطق مختلف و با توجه به فلور و درصد این ترکیبات

اما با وجود این تفاوت در ترکیب،  ،گیاهان محیط متفاوت است

موم یافت شده در مناطق خواصی همچون اثر ضدباکتریایی در بره

در طب سنتی در کشورهاي مختلف  9.مختلف جغرافیایی وجود دارد

ن مطالعات موم براي اهداف درمانی استفاده شده است. تاکنواز بره

باکترایی این ماده انجام گرفته است و  زیادي بر روي خواص ضد

ترکیبات مختلف موجود در آن موجب آثار ضد باکترایی متنوع این 

   10.شوندماده می

باکتریایی داراي  موم علاوه بر خواص ضدپیشنهاد شده که بره

با مطالعات بیشتر  11.باشدخواص دیگري همچون ضد سرطان نیز می

زا موم را با عوامل بیماريتوان برهمکنش بین اجزاي مختلف برهمی

  بررسی کرد. 

هدف از مطالعه حاضر بررسی برهمکنش بین اجزاي تشکیل 

ي سم سیاه زخم با استفاده از ژن حفاظت کنندهموم با آنتیدهنده بره

  .باشدهاي بیوانفورماتیک میروش

  

  
 Protein Data)ینیهاي پروتبانک داده سه بعدي گیرنده از اختارس

)http://www.rcsb.orgBank, PDB ( با شماره SHT1 دست آمد به

شامل ساختار سه بعدي بیش  هادادهگاه یک بانک ب). این و2(شکل 

  بررسیروش 
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یدهاي ها و اسنیهزار ماکرومولکول زیستی شامل پروتی 100از 

اي گیرنده و شماره توالی اسید آمینه 2در شکل  نوکلئیک است.

ی یو همچنین شماره شناسا NCBIی مربوط به آن در سایت یشناسا

ین، نشان داده شده یهاي پروتمربوط به ساختار سه بعدي در بانک داده

). از میان 3(شکل  از این بانک گرفته شد P13423است که با شماره 

عنوان لیگاند ترکیب به چهار ،موم زنبور عسلود در برهترکیبات موج

 يهاتوسط وبگاهبعدي لیگاندها  انتخاب گردید. سپس ساختار سه

 ZINCو ChemSpider (http://www.chemspider.com) ینترنتیا

)http://zinc.docking.org( شکل  دست آمدبه)4.(  

  گیرنده با هر کدام از لیگاندها، با استفاده از وب سرور برهمکنش

SwissDock (http://www.swissdock.ch)  .مورد بررسی قرار گرفت

ها ینیاین وب سرور جهت بررسی برهمکنش بین لیگاند و پروت

صورت آنلاین طراحی شده است که بر اساس سیستم داکینگ به

EADock DSS کند. عمل می  

ین یبعدي یا شماره هر پروت سهساختار  ر بایستیدر این وب سرو

و بر اساس اندازه لیگاند و اندازه  شودو لیگاند در این سایت وارد 

گیرد. مورد تجزیه و تحلیل قرار می انجام گرفته و نگی، داکینیپروت

براي هر برهمکنش  FullFitnessصورت عدد نتایج داکینگ به

گیرد. امتیاز میدر دسترس قرار  kcal/molبا انرژي   Estimated ΔGو

  تر، امتیاز منفی طوري کهش بوده بهـود برهمکنـده وجـدهنی نشانـمنف

  

  
  

  PA: ساختار سه بعدي Protective Antigen (PA)، B: ساختار دو بعدي A :2شکل 

  
  

  

  

  

  

  

  

  نییپروت يهاانک دادهو در ب NCBI تیمربوطه در سا ییو شماره شناسا رندهیگ يانهیآمدیاس یتوال: 3شکل 

MKKRKVLIPLMALSTILVSSTGNLEVIQAEVKQENRLLNESESSSQGLLGYYFSDLNFQAPMVVTSSTTGDLSIPSSEL
ENIPSENQYFQSAIWSGFIKVKKSDEYTFATSADNHVTMWVDDQEVINKASNSNKIRLEKGRLYQIKIQYQRENPTEKG
LDFKLYWTDSQNKKEVISSDNLQLPELKQKSSNSRKKRSTSAGPTVPDRDNDGIPDSLEVEGYTVDVKNKRTFLSPWIS
NIHEKKGLTKYKSSPEKWSTASDPYSDFEKVTGRIDKNVSPEARHPLVAAYPIVHVDMENIILSKNEDQSTQNTDSQTR
TISKNTSTSRTHTSEVHGNAEVHASFFDIGGSVSAGFSNSNSSTVAIDHSLSLAGERTWAETMGLNTADTARLNANIRY
VNTGTAPIYNVLPTTSLVLGKNQTLATIKAKENQLSQILAPNNYYPSKNLAPIALNAQDDFSSTPITMNYNQFLELEKT
KQLRLDTDQVYGNIATYNFENGRVRVDTGSNWSEVLPQIQETARIIFNGKDLNLVERRIAAVNPSDPLETTKPDMTLKE
ALKIAFGFNEPNGNLQYQGKDITEFDFNFDQQTSQNIKNQLAELNATNIYTVLDKIKLNAKMNILIRDKRFHYDRNNIA
VGADESVVKEAHREVINSSTEGLLLNIDKDIRKILSGYIVEIEDTEGLKEVINDRYDMLNISSLRQDGKTFIDFKKYND
KLPLYISNPNYKVNVYAVTKENTIINPSENGDTSTNGIKKILIFSKKGYEIG 

 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jo

ur
na

ls
.tu

m
s.

ac
.ir

 o
n 

20
26

-0
7-

04
 ]

 

                               3 / 8

https://journals.tums.ac.ir/tumj/article-1-7837-fa.html


  

              و همکارانالمیرا محمدي                         718

 
  722تا  715 ،10، شماره 74، دوره 1395 ديی تهران، کی، دانشگاه علوم پزشکده پزشکمجله دانش

 

  

  

  

  

  
  

  : ساختار لیگاندها4شکل 

  
پس  12.ن و لیگاند خواهد بودیتر بین پروتیبرهمکنش قويدهنده نشان

شوند، از یافتن لیگاندهایی که با انرژي مناسب به گیرنده متصل می

 UCSFاز  هاي دخیل در اتصال با استفادهی اسید آمینهیشناسا

Chimera program (http://www.cgl.ucsf.edu/chimera)  .انجام شد

Chimera افزار بسیار کاربردي براي آنالیز ساختارهاي یک نرم

هاي احتمالی، مولکولی از لحاظ نقشه چگالی، کنفورماسیون

ینی یهاي پروتترازسازي توالیلیگاند و هم-ینیبرهمکنش پروت

(Protein sequence alignment) رت صواست. نتایج داکینگ به

باشد، که بر حسب کیلوکالري بر مول می Fullfitnessنام اعدادي به

دهنده میزان گیرد، که نشانبراي هر اسید آمینه در دسترس قرار می

 دخالت هر اسید آمینه در اتصال به لیگاند است. هرچه این عدد

دهنده نقش بیشتر اسید آمینه مربوطه در برهمکنش تر باشد، نشانمنفی

  13.باشدمی

  

  
نتایج حاصل از آنالیز برهمکنش لیگاندها با گیرنده، با استفاده از 

ترکیب قابلیت اتصال به  سیزدهنشان داد که  SwissDockوب سرور 

گیرنده با انرژي مناسب را دارند. این ترکیبات و انرژي اتصال هر 

   .نشان داده شده است 1کدام در جدول 

ژن آنتیین یلیگاندهاي مورد نظر و پروت برهمکنشمربوط به نتایج 

 SwissDock سروربا استفاده از  (Protective antigen) کنندهحفاظت

 Ferulicترتیب مربوط به به FullFitnessدهد که بالاترین نشان می

acid باΔG  برابر با kcal/mol 05/9-  وFullFitness برابر با  

kcal/mol 36/997- د و پس از آن بوRhamnetin  باΔG  برابر با

kcal/mol 06/7-  وFullFitness  برابر با kcal/mol80/994-  و

 FullFitnessو  -kcal/mol 10/9برابر با   ΔGبا کافئیک اسیدترکیب 

      با کافئاتبنزیل و در پایان ترکیب  - kcal/mol 16/993برابر با 

ΔG  برابر باkcal/mol 08/7-  وFullFitness برابر با              

kcal/mol 16/993- نتایج بررسی اینتراکشن این 1(جدول  بود .(

 BSP-SLIM server ترکیبات با استفاده از سرور

(http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/BSP-SLIM)  نشان داد که

کافئیک ، کافئاتبنزیل ترتیب مربوط به ترکیبات به برهمکنشبیشترین 

  ).2(جدول  بود سینامیک اسیدو  امپفرولک، اسید

ژن آنتینتایج حاصل از آنالیز برهمکنش لیگاندها با آمینواسیدهاي 

 Protective antigen, BSP-SLIM server)کنندهحفاظت

(http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/BSP-SLIM)  نشان داد که

ترین آن آمینواسید برهمکنش داد که بیش 8با  کافئیک اسیدترکیب 

 -kcal/mol 5429/15با انرژي برابر با  117مربوط به گلوتامیک اسید 

  داراي بیشترین انرژي بود.  Ser 52و   Ser 54بود و پس از آن

نقش کلیدي در این  117 قابل توجه است که گلوتامیک اسید

 9تعداد  کافئاتبنزیل دارد. در مورد ترکیب  PAزایی بیماري

 آنین بودند که قویترین یکنش با این پروتآمینواسید داراي برهم

بود و  -kcal/mol 557/14 برابر با با انرژي 158 مربوط به تیروزین

داراي بیشترین انرژي  125 و لیزین 162 گلوتامیک اسید پس از آن

بیشترین  سینامیک اسیدین بودند و در ترکیب یپیوندي با این پروت

دست آمد هب -kcal/mol 0634/14برابر با  121 انرژي مربوط به لیزین

و  158 و پس از آن بیشترین انرژي مربوط به آمینواسیدهاي تیروزین

داراي  52 آمینواسید سرین کامپفرولبود و در ترکیب  121 هیستیدین

   بیشترین پیوند برهمکنش با این آمینواسید با انرژي برابر با 

kcal/mol 5429/15 - و  118 رئونینبود و پس از آن آمینواسیدهاي ت

  ).3داراي بیشترین انرژي پیوندي بود (جدول  54 سرین

  

  
موم لیگاند موجود در بره چهار بین برهمکنشدر مطالعه حاضر 

مورد بررسی قرار  کنندهژن حفاظتآنتیین یزنبور عسل را با پروت

 مینه گلوتامیکگرفت. نتایج نشان داد ترکیب کافئیک اسید با اسید آ

-5429/15 با انرژي کنندهژن حفاظتآنتیین یدر پروت 117 اسید

  بحث

 
  

  هایافته
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در  117 با توجه به اهمیت اسید آمینه گلوتامیک اسید دارد. برهمکنش

و گیرنده و نیز با ترکیب  (PA) کنندهژن حفاظتآنتیبرهمکنش 

مشخص شد، این ماده  کنونیموم که در پژوهش کافئیک اسید در بره

 ژنآنتیکننده در برهمکنش عنوان مداخلهتواند بهموم میرهموثر ب

       و گیرنده سلولی آن مورد توجه قرار گرفته شود.  کنندهحفاظت

  فی براي کافئیک اسید درلرات دارویی مختـون اثـت گوناگاـمطالع در

  
  SwissDockبا استفاده از سرور  (Protective antigen) کنندهژن حفاظتیموم زنبور عسل و آنتبره باتی: برهمکنش ترک1جدول 

 ΔG (kcal/mol) تخمین  (kcal/mol)میزان انرژي رتبه کلاستر SwissDockشماره کلاستر در  گیرنده هالیگاند شماره

 - PA 30(250 runs) 1 16/993 - 10/9 کافئیک اسید 2

2 47/992 - 03/9 - 

3 06/991 - 72/8 - 

4 58/986 - 16/7 - 

5 24/985 - 14/7 -  

 - PA 30(250 runs)  1 16/993 - 08/7 کافئات بنزیل 4

2 47/984 - 01/7 - 

3 06/981 - 93/6 - 

4 58/973 - 90/6 - 

5 24/972 - 82/6 - 

 - PA 30(250 runs) 1 29/978 - 31/8 سینامیک اسید 5

2 90/972 - 70/8 - 

3 87/972 - 70/8 - 

4 51/969 - 70/8 - 

5 19/969 - 70/8 - 

 - PA 30(250 runs)  1 93/975 - 98/6 کامپفرول 8

2 82/974 - 92/6 - 

3 51/962 - 91/6 - 

4 12/961 - 70/6 - 

5 24/960 - 42/6 - 

  
  BSP-SLIM با استفاده از سرور Protective antigen (PA)موم زنبور عسل و : برهمکنش ترکیبات بره2جدول 

  برهمکنشقدرت  لیگاند پروتیین ارهشم

 5امتیازات  4امتیازات  3امتیازات  2امتیازات  1امتیازات    

1 PA  027/2 371/2 537/2 562/2 546/5 کافئیک اسید 

2 PA  251/4 534/4 777/4 863/5 228/6 کافئات بنزیل 

3 PA  671/1 847/1 153/2 161/2 820/2 سینامیک اسید 

4 PA  194/3 215/3 575/4 646/4 270/5 کامپفرول 

Protective antigen (PA)  
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  Protective antigen (PA)موم زنبور عسل و آمینواسیدهاي موجود در : برهمکنش ترکیبات بره3جدول 

  برهمکنش 

ینیپروت شماره  (kcal/mol)  تخمین براي آمینواسیدهاي مختلف لیگاند 

1 PA کافئیک اسید Asp 148( 3008/0- ), Asp 152( 0991/1- ), Glu 117( 5429/15- ), Lys 51( 3701/1 - ), Lys 150( 0647/4- ), 

pro 114( 5290/1- ), Ser 52( 1067/10- ), Ser 54( 7907/8- ). 

2 PA کافئات بنزیل  Ala 159( 4783/0- ), Asn 128( 5992/4- ), Glu 122( 4656/3- ), Glu 129( 2347/5- ), Glu 162( 9101/10- ), 

lle 165( 4486/5- ), Leu 169( 3435/0- ), Lys 125( 5311/8- ), Tyr 158( 557/14- ). 

3 PA سینامیک اسید His 121( 7873/4- ), Lys 121( 0634/14- ), Lys 133( 3144/0- ), Lys 161( 4437/2- ), Lys 164( 4327/0- ), 

Tyr 158( 6181/7- ). 

4 PA کامپفرول Asp 148( 3008/0- ), Asp 152( 0271/2- ), Glu 182( 8104/0- ), Gly 149( 8257/2 - ), Leu 151( 2343/2- ), 

Ser 52( 2064/11- ), Ser 54( 9434/10- ), Thr 118( 7017/11- ). Va 115( 2873/3- ). 

  
هاي حیوانی گزارش شده است. اثر و مدل In vitroمطالعات 

کننده از تکثیر بر روي رده سلولی فیبروسارکوماي انسانی ممانعت

1080-HT صیت اده داراي خاین ما 15و14.گزارش شده است تازگیبه

در مطالعات پیشین  16.باشدمی n vivoIو  n vitroIاکسیدان در آنتی

همچنین به آثار دارویی مشتقات کافئیک اسید مانند کافئیک اسید فنیل 

کافئیک اسید  17.موم نیز وجود دارد) اشاره شده استاستر (که در بره

در حلقه کاته هاي هیدروکسیل است که فنل با گروهفنیل استر یک پلی

هاي زیستی مهم کافئیک کول قرار دارند و مسئول بسیاري از فعالیت

 ضد اثراتشامل  هاي مهمیویژگیاین ماده داراي  18.اسید فنیل است

 التهاب و ضد اکسیدان، ضدقارچی، آنتی ویروسی، ضد باکتریایی، ضد

سمیت کافئیک اسید فنیل  هاينشانه با وجود 19- 25.باشدسرطان می

هاي هاي سرطانی، این ماده چنین اثري را بر روي سلولاستر بر سلول

دست آمده نشان داد که ترکیب کافئیک ههاي بیافته 16.طبیعی ندارد

برهمکنش دارد.  تواناییتوجهی با این اسید آمینه اسید به صورت قابل

عنوان عاملی براي جلوگیري از تواند بهرو این ترکیب میازاین

  سم سیاه زخم مورد توجه قرار بگیرد.  اثرگذاري

هاي مختلف با استفاده از الگوریتماین تحقیق  اري:زسپاسگ

در دانشگاه  1393بیوانفورماتیکی در سال  هايموجود در پایگاه

دانشگاه علوم پزشکی اصفهان و دانشگاه آزاد اسلامی واحد 

  .(باشگاه پژوهشگران جوان) انجام گرفت خوراسگان
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Background: Protective antigen of anthrax toxin, after touching the cell receptors, 

plays an important role in the pathogenesis of toxin. The purpose of this study was to 

investigate the interaction of anthrax toxin protective antigen and four great 

combination propolis included caffeic acid, benzyl caffeate, cinnamic acid and 

kaempferol using the softwares and bioinformatics web servers. 

Methods: Three-dimensional structure of protective antigen (receptor) obtains from 

Protein Data Bank (PDB). Four of the main components from propolis were selected          

as ligand and their 3D-structures were obtained from ChemSpider and ZINC     

compound database. The interaction of each ligand and receptor was assessed   

by SwissDock server (http://www.swissdock.ch/) and BSP-SLIM server 

(http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/BSP-SLIM). Docking results appears with 

Fullfitness numbers (in kcal/mol). Identification of amino acids involved in ligand and 

receptor interaction, was performed using the Chimera software; UCSF Chimera 

program (http://www.cgl.ucsf.edu/). 

Results: The results of interaction between propolis components and protective antigen 

by BSP-SLIM server showed that the most interaction was related with benzyl caffeate, 

caffeic acid, kaempferol and cinnamic acid, respectively. Results for the desired ligand 

Interaction with protective antigen genes using SwissDock server showed that the 

caffeic acid had ΔG equals -9.10 kcal/mol and FullFitness equal to -993.16 kcal/mol 

respectively. The analysis of interaction between ligands with amino-acids of protective 

antigen indicated that the interaction of Caffeic acid whit Glutamic acid 117 had energy 

-15.5429 kcal/mol. 

Conclusion: Finding strong and safe inhibitors for anthrax toxin is very useful method 

for inhibiting its toxicity to cell. In this study the binding ability of four flavonoids to 

protective antigen was studied. Glutamic acid 117 is very effective in protective antigen 

binding and cell receptor and subsequent in virulent of anthrax toxin. Effective 

interaction of caffeic acid in propolis and glutamic acid 117 can be as useful in 

preventing the toxic effect on cell. According to our results, all four flavonoids tested in 

this study have binding activity to protective antigen and are good choices for fighting 

against anthrax. 

 

Keywords: anthrax toxin, caffeic acid, molecular interaction, propolis, protective 

antigen.  
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