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چکیده
Helicoverpaپنبه کرم غوزه armigera Hübner (Lep.: Noctuidae) جهـان  و ایـران  آفـات مهـم و کلیـدي پنبـه در     یکی از

هـاي سـال در .کنـد باشد و هر ساله خسارت غیرقابل جبرانی به کشاورزان تحمیل میمیي وسیع میزبانیاین گونه داراي دامنه. است
انتخـابی اثرينحوهقبیلازهاییویژگیدارايکههستندخطريبیهايکشحشرهتولیدفناوريیافتنجستجويدرمحققیناخیر
هـاي مختـل   کـش در ایـن میـان حشـره   .باشـند غیرهدفخطرات زیست محیطی کمتر روي موجوداتهدف وحشراترويبیشتر

گـري مجـازي توسـط داکینـگ     غربـال اسـتفاده از  ادر این مقاله سعی شده تـا ب ـ . اندهواقع شدتوجهکننده پوست اندازي بسیار مورد 
در بانـک ترکیبـات   2015تـا  2013هاي هاي اکدیزونی و تعدادي استروئید گیاهی که در سالههاي برهمکنش گیرندمدلمولکولی 

ــه ــه اســتروئیدي ب ــت رســیده اســت، ب ــات در  ثب ــن ترکیب ــرلکــارگیري ای .Hکنت armigera ــر ســو ــرین اث ــا کمت ــالتوري ءب روي ب
هـاي اکـدیزون آفـت و بـالتوري     گیرنـده مدلدر این راستا . دشوسنجیعنوان دشمن طبیعی آن امکانبهChrysoperla carneaسبز

سـاخته شـده بـراي کـرم غـوزه و بـالتوري سـبز را        EcR، کیفیت مـدل گیرنـده   Z-scoreشاخص . سبز طراحی و برآورد کارایی شد
استروئیدهاي گیـاهی مـورد بررسـی،    نتایج نشان داد که در بین . دانستX-ray CrystallographyوNMRهاي ترتیب معادل روشبه

-11β-HYDROXY-20-DEOXYSHIDASTERONE ،2,3,14,20,26-PENTAHYDROXY-6-OXOهاي اســــــــــــــتروئید

STIGMAST-7-ENE-22,26-LACTOL ،CALLECDYSTEROL A,B,C وGLUTINOSTERONE   کمترین ثابـت بـازداري
)Ki(ترین انرژي پیوند و کمترین میزان تغییرات ، منفیRMSD  و دارا هسـتند گیرنـده هـدف اکـدیزون آفـت را     در هنگام اتصـال بـه

گیـاهی ذکـر شـده از پتانسـیل     يهااسـتروئید لـذا  . لتوري سبز بسیار کم اثر ظاهر شدندهاي اکدیزونی باهمچنین در اتصال به گیرنده
.زندگی بالتوري سبز خواهند داشتچرخهو تأثیر بسیار کمی در برهم زدن بودهبالایی براي کنترل کرم غوزه برخوردار 

ي مدل، همولوژي اکدیزونیگیرنده، ي پنبهکرم غوزهداکینگ مولکولی، : هاي کلیديواژه

مقدمه
زا امروزه افزایش مقاومت در بسیاري از عوامل خسارت

محیطی ناشـی  چنین خطرات زیستسموم رایج و همبهنسبت
شـده  هـا آنکـارگیري  هاز این سموم، سـبب محـدویت در ب ـ  

از این رو جستجو براي سموم جدید بـا کـارایی بـالاتر    . است
م افـراد  بـوده و توسـط عمـو   صـرفه بـه که از لحـاظ اقتصـادي   

جامعه نیز قابل تهیه باشد از اهمیـت بسـیار زیـادي برخـوردار     
ي سـموم  کنندههـاي سـنتز  شرکت. )Pimentel, 2002(است 

روزي در تلاش هستند تا بـه ایـن مهـم دسـت     صورت شبانهبه
هـا  میلیـون با این وجـود یـافتن ترکیـب مناسـب از بـین      . یابند
انـد بسـیار   دهیی کـه سـنتز نش ـ  هـا آنسنتز شده و حتـی  يماده
هـا اسـتراتژي   لذا امروزه این شـرکت . بر استبر و هزینهزمان

جاي بررسـی خـواص   هکنند تا بخود را تغییر داده و سعی می
هاي بسـیار زیـادي   کشی تعداد زیادي ترکیب که هزینهحشره
ر عمـل نمـوده و تعـداد    ت ـکنـد سـنجیده  تحمیل میهاآنرا بر 

ورد ارزیـابی قراردهنـد   صـورت تجربـی م ـ  مواد کمتري را بـه 
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(Kuhr & Motoyama, 1998) .اســتفاده از دلیــلهمــینبــه
در ایـن  )Virtual Screening(مجازيگريغربالهاي روش

کـه  ایـن با توجه بـه . اي برخوردار استصنعت از جایگاه ویژه
طــور دقیــق مــورد مطالعــه و فیزیولــوژي بســیاري از آفــات بــه

خاصـی از  يتـوان مرحلـه  ه اسـت، لـذا مـی   قرارگرفت ـبررسی 
سلولی آفـت را  يتر چرخهدقیقطوربهزندگی و یا يچرخه

خاصـی را بـراي   کشآفتهدفمند در نظرگرفته و صورتبه
با توجـه بـه   . )Acton, 2011(آن مرحله طراحی و تولید نمود 

هـا،  همچـون آنـزیم  هـا پـروتئین اهمیت بسـیار زیـاد و حیـاتی    
ســـلولی يدر چرخـــههـــاي آنزیمـــی و هورمـــونیگیرنـــده

توان ترکیبات خاصی را بـراي غیـر فعـال    موجودات زنده می
هـاي  امـروزه بـا اسـتفاده از روش   . طراحـی نمـود  هاآنکردن 

توان بـرهمکنش یـک ترکیـب معـین بـا یـک       کامپیوتري می
ســــازي نمــــودمجــــازي شـــبیه صـــورت بــــهپـــروتئین را  

(Ghadari, 2012) .لازم توان بـا ایجـاد تغییـرات    چنین میهم
ــر را      ــورد نظ ــروتئین م ــا پ ــنش ب ــداکثر همک ــب، ح در ترکی

صـورت بـه شود تا ترکیبـاتی  این عمل موجب می. ایجادنمود
صورتبهکم آزمایشگاهی مورد بررسی قرارگیرند که دست

بـا ایـن روش   . انـد مجازي بهتر از سایر ترکیبات عمـل نمـوده  
یابـد کـه در   ثر بودن یک ترکیب نیـز افـزایش مـی   ؤاحتمال م

يهاي تحقیقات و کاهش هزینـه نهایت موجب کاهش هزینه
شــــودتمــــام شــــده بــــراي تولیــــد ســــموم نــــوین مــــی  

(Acton, 2011 Young, 2009) .کـش تولیـد  در نتیجه حشره
شده با قیمت کمتري در بازار عرضه شده و در دسترس افراد 

گـري مجـازي   اسـتفاده از غربـال  . بیشتري قرارخواهـدگرفت 
هاي تولیـدي سـموم بلکـه بـراي     راي شرکتتنها بتواند نهمی

ــیمید ــاناشـ ــردد  هـ ــع گـ ــد واقـ ــیار مفیـ ــز بسـ ــنتزي نیـ ي سـ
(Acton, 2011; Ghadari, 2012).

Helicoverpaي پنبـه کـرم غـوزه   armigera Hübner

(Lepidoptera: Noctuidae)    یکی از آفـات مهـم و کلیـدي
Reddy)پنبـه در جهـان    et al., 2004; Yu et al., 2008) و

(Farid, 1986; Fathipour & Naseri, 2011)ایــران در 

وسـیعی از گیاهـان میزبـان    يدامنـه این گونه داراي . باشدمی
ــی     ــان وحش ــبزیجات و گیاه ــی، س ــولات زراع ــامل محص ش

Moral Garcia, 2006; Fathipour)باشـد مـی  & Naseri,

هر ساله لارو این حشره با تغذیه از محصـولاتی نظیـر   . (2011
گوجـه فرنگـی، حبوبـات و سـبزیجات خسـارت      پنبه، ذرت،

ــه   ــی را بـ ــل جبرانـ ــی  غیرقابـ ــل مـ ــاورزان تحمیـ ــدکشـ کنـ
(Liu et al., 2004) .     يبراسـاس مطالعـات انجـام شـده گونـه

H. armigera زا در خسارتيفراوانی مهمترین گونه% 98با
ــه ــان و گنبــــــد مــــــی يمــــــزارع پنبــــ باشــــــدگرگــــ

(Mojeni et al., 2000) . ي پنبـه رم غـوزه ک ـهـا روي  بررسـی
زندگی خود يدهد که هر لارو آفت در طول دورهنشان می

زند و میزان خسارت آن غنچه و غوزه خسارت می20تا 6به 
ــال   ــران در س ــمال ای ــین   در ش ــادي ب ــاي ع ــا 10ه و در 25ت

درصد محصول برآورد شده اسـت 75تا 50هاي طغیانی سال
)Mojeini et al., 2005 .( ــبز ــالتوري س Chrysoperlaب

carnea Stephens (Neuroptera: Chrysopidae)  ازجملـه
عنوان یـک شـکارگر بـا    دشمنان طبیعی این آفت است که به

طیـف وسـیعی   بهنسبتدلیل مقاومت بالا هگسترش جهانی، ب
طـور  ثر بهؤیک عامل بیولوژیکی مصورتبهها کشاز حشره

ودش ـکـار گرفتـه مـی   ههـاي کشـاورزي ب ـ  گسترده در سیسـتم 
)Albuquerque et al., 1994; Vogt, 1994; Senior &

McEwen, 2001; Zotti et al., 2012 .( ــرات خطـ
ها، گـزارش  کشآفترویهمحیطی ناشی از کاربرد بیزیست

هـاي مرسـوم نظیـر    کـش آفـت مقاومت بالاي کـرم غـوزه بـه    
ــات    ــفره و کاربامـ ــموم فسـ ــدها، سـ ــولفان، پایرتروئیـ اندوسـ

(Ahmad, 2007)ویژه ز بین رفتن موجودات غیر هدف بهو ا
ــل توجــه  ي را در تغییــر ادشــمنان طبیعــی آفــات گــرایش قاب

ــدیریتی   ــاي م ــت   H. armigeraراهبرده ــرده اس ــاد ک ایج
(Naseri et al., 2009) .  مبارزه با این آفت کلیدي با رعایـت

نقش حشرات مفید موجـود در زیسـت بـوم، نیازمنـد توسـعه      
اي از منـد نقطـه  هدفکه کاملاًسموم بسیار اختصاصی است

مراحل زندگی و رشد ونمو کرم غوزه را هدف گرفتـه و آن  
ــد  ــرل نمای ــوب . را کنت ــی از محب ــات،  یک ــرین ترکیب IGRت

این. تجاري نیز در دسترس قرار دارندصورتبهباشند که می
هاي هورمون پوست اندازي یـا  ترکیبات در حقیقت آنالوگ

ــی ــون  جــاز آن. باشــداکــدیزون م ایی کــه اکــدیزون، هورم
يمهرگان است، در طی چنـد دهـه  ي اختصاصی بیاستروئید

) EcR ()Ecdysone receptor(هـاي اکـدیزونی   اخیر گیرنده
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ــه ــاخت    بـ ــراي سـ ــل بـ ــدف محتمـ ــل هـ ــک محـ ــوان یـ عنـ
ایـن  . هاي ایمـن محـیط زیسـتی ارائـه شـده اسـت      کشحشره

ــره ــشحشـ ــاص   کـ ــیمایی خـ ــواحی بیوشـ ــر روي نـ ــا بـ هـ
ــروه ــاي در گـ ــی   هـ ــل مـ ــی از حشـــرات عمـ کنـــد خاصـ

(Retnakaran, et al., 2003) .هــا همچــون ایســتروئیداکد
ــدازي اکــدیزن؛ هورمــون طبیعــی پوســت هیدروکســی-20 ان

هاي هترودایمر عامـل بـا   حشرات؛ از طریق تشکیل کمپلکس
)ultraspiracle protein (USPــده ــه گیرنـ ــدیزون يبـ اکـ

(EcR)ر تنظیم رشـد  ترتیب نقش مهمی دمتصل شده و بدین
ــی      ــا م ــتان ایف ــخت پوس ــرات و س ــل حش ــد مث ــدو تولی کنن

)Billas & Moras, 2005; Nakagawa & Henrich 2009;

Fahrbach et al., 2012; Zotti et al., 2012 .(  گیرنده هـاي
EcRباشـند اي مـی هاي هسـته گیرندهيمتعلق به بالا خانواده .

کـی از دو ناحیـه  هاي این بالا خانواده واجد حـداقل ی گیرنده
)domain(متصـل  يناحیـه : باشـد شدت حفاظت شـده مـی  هب

ــه   ــونده ب ــز  DNAش ــه در مرک ــک ــت هقرارگرفت )DBD(اس
)DNA binding domain(لیگانـد  -اتصاليو ناحیه)LBD (
)Ligand binding domain ( ــه ــه در منطقــــ يکــــ

C-terminal  قـراردارد)Yao et al., 1993; Billas et al.,

2003; Billas et al., 2009 .(LBDــر شناســایی عــلاوه ب
. دهی وابسته به لیگانـد دارد لیگاند، نقش محوري در سیگنال

LBDبـه  سـازي وابسـته  داراي نواحی دایمري و عمکلرد فعال
لیگاند است که مستلزم قرارگیري و موقعیت صحیح مـارپیچ  

باشــد ترمینــال رســپتور مــی-Cيســازي واقــع در ناحیــهفعــال
)Moras & Gronemeyer, 1998; Yong et al., 2003 .(

ــه   ــا اتصــال ب ــههورمــون اکــدیزون ب اتصــال مولکــول يناحی
متابولیت فعال خـود یعنـی   صورتبه(EcR-LBD)يگیرنده

20Eیکــی از منــابع طبیعــی اســتروئیدي کــه . کنــدعمــل مــی
کنتـرل آفـات را دارد   يحـوزه توانمندي کافی براي ورود به

ــا  ــتروئیدهاي گیـ ــیاسـ ــدهی مـ ــتروئیدفیتواکد. باشـ ها، ایسـ
منظور دفـاع  باشد که بههاي مشتق از گیاهان میایستروئیداکد

ایـن  . شـود در برابر حشـرات گیـاه خـوار در گیـاه تولیـد مـی      
هایی هسـتند کـه توسـط حشـرات در     ترکیبات مقلد هورمون

حشـرات از  يتغذیـه . شـوند فرایند پوست اندازي تولیـد مـی  
اندازي پـیش از بلـوغ،   واد موجب پوستگیاهان داراي این م

مـرگ  هاي متابولیکی و نهایتـاً کاهش وزن و نیز سایر آسیب
ــی ,Schmelz)شــود م et al., 2002) .  از نظــر شــیمیایی

ترپنوئیــدها هســتند، ســتروئیدها، جــزء کــلاس تــريیفیتواکدا
گروهی از ترکیبات که شامل ساپونین تریترپرن، فیتواسـترول  

ــترویو فیتواکدا ــی دیئســـ ــا مـــ ــندهـــ ــان، . باشـــ در گیاهـــ
ــتروئیدفیتواکد ــیر    ایس ــق مس ــید، از طری ــک اس ــا از موالونی ه

ــلول   ــل س ــات در داخ ــتفاده از   موالون ــا اس ــاهی و ب ــاي گی ه
ــتیل ــوآنزیم -اس ــی  Aک ــاخته م ــازگر س ــوان آغ ــه عن ــودب ش

(Ghosh & laddha, 2006) . ــیش از ــالوگ 250بـ آنـ
رسد نظر میهستروئید در گیاهان شناسایی شده است و بیاکدا

توانـد در طبیعـت   ترکیـب سـاختاري مـی   1000که در حدود 
تعـداد زیـادي از گیاهـان    . (Dinan, 2001)وجود داشته باشد 

حیوانـات قـادر بـه    يزا و حملهتحت برخی از شرایط استرس
Dinan)باشـند  ستروئید مـی یتولید فیتواکدا et al., 2001) . از

سـتروئید  یولید فیتواکداهایی که قابلیت تجمله گیاهان و قارچ
ــی  ــد مــ ــه  را دارنــ ــوان بــ ،Achyranthes bidentataتــ

Tinospora cordifolia ،Pfaffia paniculata،Leuzea

carthamoides ،Rhaponticum unuflorum،Serratula

coronata ،Cordyceps وAsparagus اشـــــــاره کـــــــرد
(Gao et al., 2000; Dinan, 2001) . يگیرنـده يمطالعـه

هــاي و ترســیم مــدل(EcR)ســتروئیدي یهــاي اکداونهورمــ
شـود کـه   تر موادي مـی همولوژي آن، منجر به شناسایی دقیق

یک حشره ایجاد EcRبیشترین و یا کمترین برهم کنش را با 
در هـر  EcRهاي همولوژي لذا بررسی و ترسیم مدل. کندمی

حشره و مطالعه کیفیت برهم کنش آن بـا ترکیبـات مختلـف    
ــی ــم ــا   توان ــات و ی ــق ترکیب ــایی دقی ــی در شناس د نقــش مهم

ــرل آن حشــره را داشــته  ایســتروئیدفیتواکد هاي مــوثر در کنت
کـرم  EcRسـاختاري مناسـب بـراي    مدلیکتاکنون. باشد
اش بالتوري سـبز  و دشمن طبیعیH. armigeraپنبه،يغوزه

بنابراین بر آن شدیم که بـا اسـتفاده از مـدل    .استه نشدهئارا
ــراي هــر دو حشــره  EcRســاختاري مــدلهمولــوژي، را ب

کــارگیري در ایــن پــژوهش بــا بــهچنــین هــم. توصــیف کنــیم
هـاي  مدلگري مجازي با استفاده از داکینگ مولکولی غربال

ي اکدایستروئیدي و تعـدادي اسـتروئیدي   برهمکنش گیرنده
در بانـک ترکیبـات   2015تـا  2013ي هـا سـال گیاهی که در 
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ــه  ــتروئیدي بــ ــید اســ ــت رســ ،)http://ecdybase.org(ه ثبــ
کارگیري این استروئیدهاي گیاهی در مبارزه با کرم امکان به

غوزه با کمترین اثر سو بـر روي دشـمن طبیعـی آن، بـالتوري     
.قرارگرفتسبز مورد بررسی 

هامواد و روش
H. armigeraيدر این بخش باتوجه بـه اهمیـت گونـه   

ر ایران، تمرکز اصلی پژوهش بـر روي ارزیـابی بـرهمکنش    د
ــده ــه  يگیرن ــا گزین ــن حشــره ب ــالی اکــدیزونی ای هــاي احتم
باشد که پتانسیل کافی براي تقلیـد  میهایی ایستروئیدفیتواکد

اندازي در آفت اندازي و القا فرایند پوستاز هورمون پوست
ــال. مــذکور را داشــته باشــند  هاســتروئیدیگــري فیتواکداغرب

ــه  ــا مقایس ــو    يب ــا الگ ــرد ب ــباهت عملک ــزان ش ــعيمی مرج
.انجام شد

دلیل عدم وجود ساختار سه بعدي هدر این پژوهش ب
)3D (دلیل عدم اکدیزون کرم غوزه و بالتوري بهيگیرنده

سازي در بانک ساختارهاي سه بعدي تحقیقات مدل
)http://www.rcsb.org(هاي ، ساختار سه بعدي گیرنده

از روي Homology modelingاستفاده از تکنیک مدنظر با
مراحل همولوژي مدل توسط . الگوهاي مشابه ساخته شد

براي ساخت . انجام شدSWISS-MODELسرور آنلاین 
اکدیزون کرم غوزه و بالتوري يساختار سه بعدي گیرنده

و B9UCQ4يهاي گیرنده به شمارهسبز از توالی پروتین
E5LLB1 از سایتUniport)http://www.uniprot.org (

:doiوdoi: 10.1016/j.mce.2009.10.018به ترتیب (

10.1007/s10646-012-0852-0 (منظور به. استفاده گردید
روش همولوژي مدل ساختارهاي سه بعدي بهيتهیه

وارد و SWISS-MODELسرور هاي مذکور بهتوالی
هاي اکدیزون حشرات ساختار سه بعدي گیرنده50اس براس

کمترینباهاییمدل.ساخته شد) عنوان قالبهب(دیگر 
سازي حذف و تنها از روند مدلQMEAN6Z-scoreامتیاز 

بیشتراعتبارسنجیوپالایشبرايZ-scoreبالاترین امتیاز 
رساندنحداقلچنین هم. گرفتقراربررسیمورد

شدهگنجانیدهGROMO96ازفادهاستباانرژي
گرفتصورتSwiss PDB Viewerافزاردر نرم

)Guex, et al., 1997 .( اعتبارسنجی و انتخاب بهترین مدل
مدلتیفیکمکانیبرآورد سه بعدي براساس 

)Local Model Quality Estimation(QMEAN6 و
ر نمودااستفادهبااستریوشیمیوهندسیساختارهايبرآورد 

)کیفی سنجی ساختار هندسی(انراماچاندر
)Geometric qualification( وضوحبا(Å)5/2

(Ramachandran, et al., 1963) و سرورProSA-Web

)Wiederstein, et al., 2007 (ییدأگرفت و تصورت
,Verify 3D)Eisenbergبعدي توسط سرور سهساختار et

al., 1997( ساختار سه بعدي در نرم ترکیبات زائد. دشانجام
,MOE)Molecular Operating Environmentافزار 

Chemical Computing Group Inc., Montreal, QB,

Canada ( ساختار . دشحذفEcR/uspدست ههترودایمر ب
S.d. Sice (Å)(0.02), steepestآمده با استفاده از پروتکل

descent (100 step) Conjugate gradient (10 step)

کلیه.شدرسانده)Energy Minimization(حداقل انرژيبه
ستروئیدها معرفی شده در یساختارهاي سه بعدي فیتواکدا

رسم و بعد از ChemSketchتوسط نرم افزار ) 1(شکل 
ها و بارهاي الکتریکی حداقل رسانی انرژي، هیدروژن

هاي اصلاح شدههاي ساخته شده و مدلمدل. افزوده گشت
هاي داکینگ به نرم افزار جهت بررسیایستروئیدفیتواکد
MOEوارد شد.

Cutoff: 6 (Å) ،forceداکینـگ براسـاس پارامترهـاي    

field: AMBER99 ،rescoring: dGوPlacement:

Triangle Matcherکنفورماســیون 100از بــین . تنظــیم شــد
ــرین کنفورماســیون کلاســتر   پیشــنهادي داکینــگ، پرتکرارت

)Cluster (بــرهمکنش گیرنـــده بـــا  عنـــوان نماینـــدههاول بـ ـ
ســپس پارامترهــاي مهــم در . ید انتخــاب شــدئســترویفیتواکدا

اکدیزونی در مـورد کنفورماسـیون   يگیرندهاتصال لیگاند به
تصــاویر . قرارگرفــتنماینــده هــر بــرهمکنش مــورد بررســی 

.تهیه شدLigXاتصال توسط 



139559سال،دويشماره،چهارمجلدپزشکی،گیاهدرزیستیمهار

:2015تا 2013هاي طی سال) http://ecdybase.org(بت رسیده در بانک ترکیبات استروئیديثي گیاهی بههااستروئید-1شکل 

(a) 2,3,14,20,24-PentaHydroxy-6,26-Dioxo-Stigmast-7-Ene-22,26-Olide, (b) 2,3,14,20,26-PentaHydroxy-6-Oxo-

Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol, (c) 2,3,14,20-TetraHydroxy-26-Methoxy-6-OXO-Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol,

(d) 11β-Hydroxy-20-DeoxyShidasterone, (e) 21-HydroxyShidasterone, (f) 24-Hydroxyecdysone 2,3-Acetonide,

(g) AervEcdysteroid A, (h) AervEcdysteroid B, (i) AervEcdysteroid C, (j) AervEcdysteroid D, (k)

CallEcdysterol A, l) CallEcdysterol B, (m) CallEcdysterol C, (n) E20, (o) GlutinOsterone, (p) P1A, (q)

PonaSteoside B, (r) SeptanoEcdysone.

Fig. 1. Phytoecdysteroids were reported during 2013-2015, on the URL: http://ecdybase.org (a) 2,3,14,20,24-

PentaHydroxy-6,26-Dioxo-Stigmast-7-Ene-22,26-Olide, (b) 2,3,14,20,26-PentaHydroxy-6-Oxo-Stigmast-7-Ene-

22,26-Lactol, (c) 2,3,14,20-TetraHydroxy-26-Methoxy-6-OXO-Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol, (d) 11β-Hydroxy-

20-DeoxyShidasterone, (e) 21-HydroxyShidasterone, (f) 24-Hydroxyecdysone 2,3-Acetonide, (g)

AervEcdysteroid A, (h) AervEcdysteroid B, (i) AervEcdysteroid C, (j) AervEcdysteroid D, (k) CallEcdysterol A,

l) CallEcdysterol B, (m) CallEcdysterol C, (n) E20, (o) GlutinOsterone, (p) P1A, (q) PonaSteoside B, (r)

SeptanoEcdysone.
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ایج و بحثنت
EcRهـاي  مـدل )Validation(بررسی اعتبارسنجی

ایجادشده
براسـاس  ي اکـدیزونی گیرندهپس از ساخت و طراحی 

ــدل   ــوژي م ــاي همول ــدل ا،الگوه ــنجی م ــاي عتبارس EcRه

بـرآورد  بـرآورد مکـانی،  هـاي براساس شاخصطراحی شده
طـول .استریوشیمی صورت پـذیرفت وهندسیساختارهاي

بود که 545متعلق به کرم غوزهEcRآمینواسیديهايریشه
خـاطر  . ردیـد گدر الگوسـازي حـذف   ثر ؤماسیدآمینه غیر83

هیچ نقشـی  ده،حذف شگردد توالی اسیدهاي آمینهنشان می
توسـط  شـده هاي فعال احتمـالی شناسـایی  در اطراف جایگاه

MOEبـا گویی شده پیشالگو 50از بین در نهایت .نداشت
بـراي هرکـدام از   سـه مـدل  روش همولوژي مدل، ازاستفاده
از بـین ایـن   . کرم غوزه و بالتوري انتخاب شدEcRيگیرنده

بـراي  Z-scoreبیشـترین بـا  یمـدل سه مدل، براي هـر حشـره   
يپایـدار سـپس از نظـر  انتخـاب و  ،اسـیدهاي آمینـه  تـوالی  

مـورد بررسـی   بیشـتر اعتبارسنجیوپالایشوترمودینامیکی
ــت ــاخص  ادر . قرارگرف ــط ش ــازدهی توس از QMEAN6متی

، اسـتفاده  الگوي خطی استکه داريهاامتر از دادهرشش پا
ــا  ــن پارامترهـ ــدام از ایـ ــده و هرکـ ــازهشـ ــین يدر بـ 0-1بـ

ــی ارزش ــی مـــ ــودهـــ ــن . دشـــ ــاایـــ ــاملپارامترهـــ شـــ
C_beta interaction energy ،All-atom pairwise

energy ،Solvation energy ،Torsion angle energy،
Secondary structure agreement وSolvent

accessibility agreementدر نهایت. باشدمیQMEAN6

Z-scoreنشـان  اسـت ذکور یند تمـامی پارامترهـاي م ـ  آکه بر
بـا رزولوشـن کـدام روش    طراحی شـده یت مدلفدهد کیمی

باشــد، مــینزدیــک )NMRویــا Crystallography(تجربــی
کـدام  در هـیچ اگرچه ممکن است کیفیت مدل طراحی شـده  

و نگنجنـــدNMRو X-ray crystallographyاز دو روش 
دشــــوترتیــــب مــــدل ســــاخته شــــده رد مــــی    بــــدین

)Benkert, et al., 2011 .(  يدر ایــن پــژوهش گیرنــده
ســازي شــده آفــت، از نظــر کیفیــت بــا روش مــدلکــدیزونا

آزمایشگاهی بسیار شبیه بوده و حتی در روش با دقـت بـالاتر   
در مـورد مـدل   ). a2شکل (گرفته است نیز جايNMRیعنی 

روش يکمتـر در محـدوده  وضـوح بالتوري سبز با يگیرنده
طـور کـه در   همـان ). b2شـکل  (قرارگرفـت کریستالوگرافی 

local(شــود کیفیــت مکــانی مــدلمشــاهده مــی) 3(شــکل 

model quality(نمودار انرژي بـراي هـر   . برآورد شده است
در . اسید آمینه درگیر در ساختار ثانویـه محاسـبه شـده اسـت    

را نشـان  گیرنـده هاي از پـروتئین هاي مثبت بخشکل انرژي
،بعـدي نوسـانات  دهد که داراي مشـکل و یـا در مراحـل    می
اگر انرژي براي تـک تـک   . دهنداندازه انرژي را بروز میبی

گشت شاهد یک نوسـانات  اسیدهاي آمینه دخیل محاسبه می
بسیار غیـر متعـارف بـودیم بنـابراین بـراي جلـوگیري از ایـن        

ــا40و 10پدیــده هــر  گــروه در یــک نعنــواهســیدآمینه را ب
آمینـه حـذف و   دیبعـدي اولـین اس ـ  يگرفته و در مرحلـه نظر

در نظرگرفتـه و میـانگین   41و یـا  11جـاي آن اسـید آمینـه    هب
ها نشان نتایج آنالیز انرژي مدل. گرددمحاسبه میهاآنانرژي 

داراي H. armigeraیزوناکـــديمـــدل گیرنــده کــه داد
بـالتوري سـبز  EcRمدل بود در حالی که درنوسانات معقول

C. carneaــیدهاي آ در ــدادي از اسـ ــل در تعـ ــه دخیـ مینـ
نوسـانات انـرژي بیشـتري   ) Stem-Loop(هـایش لوپ-استیم

و بـرآورد  X-scoreنتـایج امتیـازدهی   ). 3شکل (مشاهده شد
سـازي مطـرح   با معیارهاي مـدل مکانی کیفیت پروتئین کاملاً

.سو بودهمWiederstein & Sippl (2007)شده توسط 
تصـور به) Geometry(ژئومتريهايدر ادامه شاخص

يدهنــدهنتــایج نشــان .قرارگرفــتتــري مــورد بررســی دقیــق
ــودن  ــحیح ب ــرخشص ــدها)rotamers(چ ــه،بان ــديزوای بن

)angles(  ــدها ــکیل بان ــحت تش ــیو ص ــد م ــدول (باش ). 1ج
استفادهباشدهبینیپیشصحت مدلواسترئوشیمیکیفیت

باشدهبینیپیشهايمدل. انجام شددران راماچاننموداراز
کـرم  ي اکـدیزونی گیرنـده پروتکل مذکور بـراي  از استفاده
ــهغــوزه ــالتوري ب ــب شــاملو ب درصــد 26/96و 61/97ترتی
قرار راماچاندراننمودارمطلوبناحیهدرکهبودهاییریشه

ترتیـب  گرفت، اگرچه در هرکدام از حشـرات مـذکور بـه   می
دادهاجـازه هـا در نـواحی  ریشـه درصد 72/2و درصد 30/2

البتـه  .داشـتند قـرار راماچانـدران نمـودار )طلوبنـام (نشـده 
هـا ارایـه   بـراي آنـالیز داده  MolProbityسرور درتعریفی که 
نـواحی  طوري کـه باشد، بهمیگیرانه بسیار سختشده است،
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دادهاجـازه سـخاوتمندانه اضـافی و نـواحی  شدهدادهاجازه
نشدهاي از نواحی اجازه دادههصورت زیر مجموعبهراشده

). 5و4هـاي و شـکل 1جـدول (نمایـد بندي میدستهنمودار
هـاي  در گیرنـده دادنشـان بعـدي سـه سـاختار آزماییراستی
EcRــالتوري از86/78%و 42/81%ترتیــب کــرم غــوزه و ب
مـدل یـک بـراي بـوده و  2/0از تربزرگنمرهیکهاهریش

.داشتندمناسبوضعیت کیفی
ــال ــایج غرب ــگــري مجــازي بررســی نت رهمکنش ب

توسـط  يایسـتروئید فیتواکد-ي اکدیزونیگیرنده
داکینگ
روشهـا اشـاره شـد از   کـه در مـواد و روش  طـور همان

انتخـاب بهتـرین اسـتروئید گیـاهی     براي،گري مجازيغربال
از بـین  H. armigeraون زاکـدی يگیرنـده متصل شـونده بـه  

اسـتفاده  ) 1(ف مندرج در جـدول  لاستروئیدهاي گیاهی مخت
ــد ــپلکس     . ش ــر کم ــراي ه ــگ ب ــل از داکین ــایج حاص در نت

حالـت اتصـال در   100،گیـاهی متصل به استروئیديگیرنده
در ایـن مرحلـه بـراي    . هاي فعـال ممکـن بررسـی شـد    جایگاه

ترین حالت ممکـن از پارامترهـاي   بینی و انتخاب محتملپیش
پارامترهـاي مهـم و   ایـن  . خروجی داکینگ بهـره گرفتـه شـد   

بیشترین تکـرار  (پرتکرارترین کنفورماسیون گذار شامل تأثیر
پیونـد  ترین انـرژي ترین یا منفیپایین، )حالت ممکن100در 

هرچقدر انرژي منفی بیشتر احتمال تشکیل (لیگاند -يگیرنده
ــوي ــد ق ــرپیون ــد  )ت ــد، تعــداد بان ــازداري لیگان ــت ب ــاي ، ثاب ه

خــر میــزان آگرفتــه در محــل اتصــال و در هیــدروژنی شــکل
EcRدر هنگام اتصال به ایستروئیداکدل فضایی تغییرات شک

ــه ــیمربوطـ ــدمـ ــازداري  . باشـ ــا بـ ــدگی یـ ــت مهارکننـ ثابـ
)inhibitory  constant()ki (يدهنـده خلاصـه نشـان   طوربه

ایــن تــوان بــازداري .اســتتوانــایی بازدارنــدگی یــک لیگاند
ــد اســت   ــی از لیگان درصــد از 50حــداکثر کــهمعــادل غلظت

Allert(د مختل کنکارایی یک گیرنده را et al., 2004( این
پرواضـح .باشـد مـی شناسـی سمدر مباحث LC50تعریف مشابه 

بسیار دوزهايتر باشد در و قويترمناسباست هرچه لیگاند 
میـزان تغییـرات شـکل    . خواهد داشتتوان بازدارندگی ،کم

دوميریشـه آنـالیز فضایی لیگاند در هنگـام اتصـال توسـط   
) Root-mean-square deviation((RMSD)معیـار انحراف

از پــسدر واقــع میــزان تغییــر لیگانــد RMSD. ســنجیده شــد
. سـنجد از اتصـال مـی  پـیش اتصال را با الگوي اولیه آن یعنی 

تـر مناسبيدهندهکمتر باشد نشان هرچه میزان این تغییرات 
که بـا کمتـرین تغییـر در جایگـاه     يطوربهلیگاند استبودن 
بایستیتنظیمات داکینگ. گیردخود جاي میيگیرندهفعال 

. دشـو را شـامل  یزوناکـد يگیرنـده هاي بـالقوه  تمام جایگاه
در . ه اسـت شـد ارایه) 2(نتایج حاصل از داکینگ در جدول

هسـتند  تـر  موفـق EcRاي گیاهی در اتصال با واقع استروئیده
هاي بهینه داکینگ از نظر نحوي پیوند و که علاوه بر شاخص

E20جایگاه اسیدهاي آمینـه درگیـر بـا اسـتروئیدهاي مرجـع      

عملکـردي یکسـان   P1Aو ) هورمون اصلی پوست انـدازي (
 ــ ــته باش ــم . دنداش ــی از مه ــابی  یک ــاي در ارزی ــرین پارامتره ت

بـین  ) تـر مقـدار عـددي منفـی   (اتصال بـالا  برهمکنش، انرژي 
ــده ــی -يگیرن ــد م ــدلیگان ــین   .باش ــه از ب ــان داد ک ــایج نش نت

ياهاســــتروئیداســــتروئیدهاي گیــــاهی مــــورد بررســــی، 
11β-Hydroxy-20-Deoxyshidasterone،2,3,14,20,26-

Pentahydroxy-6-Oxo-Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol ،
Callecdysterol A,B,C وGlutinosterone   در یـک گـروه

انـرژي پیونــد  يبـالاترین گـروه از نظــر مقایسـه   در آمـاري و  
کمتـرین ثابـت   در استروئیدهاي مذکور همچنین . ندقرارگرفت
بـه نسـبت RMSDو کمتـرین میـزان تغییـرات    ،)Ki(بازداري 

در هنگام اتصـال بـه   مورد بررسی،استروئیدهاي گیاهیسایر
سـایر  هـاي یافتـه . آفت مشـاهده شـد  یزونگیرنده هدف اکد

Di Leva(محققین et al., این موضـوع  يدهندهنشان)2014
در RMSDن بـا کمتـرین   آکه لیگانـد  را اي که گیرندهاست 

ــی   ــاي م ــال ج ــاه فع ــی جایگ ــرد م ــه گی ــوان ب ــک  ت ــوان ی عن
ــود    ــی نمـ ــدار تلقـ ــیون پایـ ــه اتصـــال  . کنفورماسـ در نتیجـ

تـوان یـک   فـوق الـذکر را مـی   مطلـوب  استروئیدهاي گیاهی 
يگیرنـده پیوند مناسب بـا اسـتقرار لیگانـد در جایگـاه فعـال      

تعداد باندهاي هیدروژن در هر اتصـال  . ن قلمداد کردیزواکد
شناسـایی  . یک نقطه کلیدي در ارزیابی قـدرت پیونـد اسـت   

یک بخش بسیار مهم در ردیابی )Active Site(جایگاه فعال
کـه  مهم اینينکته. باشدها میهاي ماکرومولکولبرهمکنش

دهاي گیـاهی  اسیدهاي آمینـه دخیـل در بـرهمکنش اسـتروئی    
پوشـانی بسـیار   گـري داکینـگ هـم   در غربـال EcRمنتخب با 
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)P1Aو E20(زیــادي بــا جایگــاه فعــال دو اســتروئید مرجــع 
ایـن اسـت کـه آیـا     تـرین پرسـش  مهماما ). 3جدول (داشتند 

. نماینـد استروئیدهاي گیاهی فوق الذکر اختصاصی عمل مـی 
ري نیـز  بـالتو یزوناکـد يگیرنـده براي پاسخ بـه ایـن سـوال،    

ــه ــر  همولــوژي مــدل ســاخته و صــورتب ــا همــان شــرایط ب ب
ثر بر کرم غوزه مـورد  ؤهمکنش آن با استروئیدهاي گیاهی م

نشـان داده  ) 4(طـور کـه در جـدول    همان. قرارگرفتبررسی 

استروئیدهاي فوق الذکر اثر بسیار کمـی در اتصـال بـه   شده،
بـه کـرم  متعلـق EcRمـدل  بـالتوري در مقایسـه بـا    EcRمدل

توان گفت استروئیدهاي غربال شده بنابراین می. داشتندغوزه 
اکـــدیزونیيگیرنـــدهتـــوان بانـــد شـــدن و اتصـــال بـــه  از 

H. armigeraباشــند مــیبرخــوردار اختصاصــی صــورتبــه
).4جدول (

ي اکـدیزونی  در گیرنـده ) سـیاه در نمـودار  ينقطه(این شاخص ياندازه. ي کیفیت کلی مدل استنشان دهندهZشاخص -2شکل 
Helicoverpa، کرم غوزه armigera)a (و بالتوري سبز،Chrysoperla carnea)b(.

Fig. 2. The Z-score indicates overall model quality. The Z-score (black plot) for EcR of (a) Helicoverpa armigera and

(b) Chrysoperla carnea.

.)b(و بالتوري سبز ) a(زه توالی ساختارهاي کرم غواسید آمینه دردر ساختار ثانویه به عنوان تابعی از موقعیت هرنمودار انرژي- 3شکل 
Fig. 3. Plotting energies as a function of amino acid sequence position in secondary structure of (a) Helicoverpa

armigera and (b) Chrysoperla carnea.

a b

a b
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Helicoverpaپنبه،کرم غوزهEcRنمودار راماچاندران -4شکل  armigeraمنظور ارزیابی هندسیبه.
Fig. 4. Ramachandran plot of Helicoverpa armigera EcR for geometrical assessment.

Chrysoperla،بالتوري سبزEcRنمودار راماچاندران -5شکل  carneaمنظور ارزیابی هندسیبه.
Fig. 4. Ramachandran plot of Chrysoperla carnea EcR for geometrical assessment.
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Helicoverpaپنبه،يدر کرم غوزه(EcR)ي اکدیزونی شده گیرندهبینیارزیابی مدل پیش-1جدول  armigera  و بـالتوري سـبز،
Chrysoperla carnea.

Table 1. Assessing predicted model of EcR of Helicoverpa armigera and Chrysoperla carnea.

EcR of H. armigera EcR of C. carnea

Protein Geometry

Poor rotamers 8 2.1% 5 1.59% Goal: <0.3%
Favored rotamers 360 95.23% 297 94.59% Goal: >98%
Ramachandran outliers 11 2.30% 7 2.72% Goal: <0.05%
Ramachandran favored 451 97.61% 320 96.26% Goal: >98%
Cβ deviation>0.25Å 1 0.23% 9 2.67% Goal: 0
Bad bonds: 0 / 3745 0.00% 13 / 2888 0.45% Goal: 0%
Bad angles: 1 / 5075 0.02% 61 / 3889 1.57% Goal: <0.1%

Peptide Omegas Cis Prolines: 0 / 22 0.00% 0 / 16 0.00%
Expected: ≤1 per
chain or ≤5%

Low-resolution
Criteria

CaBLAM outliers 5 1.12% 14 4.03% Goal: <1.0%
CA Geometry outliers 3 0.67% 11 3.17% Goal: <0.5%

(EcR)ي اکـدیزونی  در اتصال بـه گیرنـده  هاي مناسبایستروئیدگري در تعیین فیتواکدنتایج داکینگ، پارامترهاي غربال-2جدول 

Helicoverpaپنبه،يکرم غوزه armigera.
Table 2. Docking results, the parameters screening suitable phytoecdysteroids to bind EcR receptors of Helicoverpa
armigera.

Phytoecdysteroids
Energy
binding

(kcal/mol)

RMSD
(Å)

Ki (µM) Active site
Hbonds

(no.)

11β-Hydroxy-20-DeoxyShidasterone -25.2393
37.574
96

121.12
Glu B309; Arg B383; Met
B380; Thr B346; Ala B398

5

2,3,14,20,24-PentaHydroxy-6,26-Dioxo-
Stigmast-7-Ene-22,26-Olide

0.2820
37.927
0

5.1 mM
Asn B504; Arg B383; Arg
B387; Ala B398

4

2,3,14,20,26-PentaHydroxy-6-Oxo-
Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol

-27.3588 38.037 91.44
Asn B504; Tyr B408; Arg
B383; Glu B309; Ala B398

5

2,3,14,20-TetraHydroxy-26-Methoxy-6-
OXO-Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol

-13.8773 41.45 723.31
Tyr B408; Ala B398; Glu
B309; Arg B383

4

21-HydroxyShidasterone 16.904 70.49 7.5 mM
Thr B343; Ala B398; Glu
B309; Arg B387

5

24-Hydroxyecdysone 2,3-Acetonide 14.3251 81.76 6.81 mM Glu B306 1

AervEcdysteroid A -10.2901 52.11 241.43
Ala B398; Glu B309; Arg
B387

3

AervEcdysteroid B -13.8605 43.91 198.29
Arg B383; Glu B309; Ala
B398

3

AervEcdysteroid C 2.3385 80.12 1.23 mM Tyr B408 1

AervEcdysteroid D 6.7036 69.15 2.11 mM
Arg B383; Glu B309; Tyr
B408, Ala B398

5

CallEcdysterol A -20.9118 30.43 141.22
Met B380; Arg B383; Glu
B309; Ala B398

4

CallEcdysterol B -22.999 38.06 133.54
Glu B309; Arg B387, Ala
B398

5

CallEcdysterol C -19.3950 32.33 110.64
Arg B387; Glu B309; Thr
B343

3

E20 -27.9898 31.78 25.51
Tyr B408; Arg B383; Thr
B346; Glu B309; Ala B398

6

GlutinOsterone -16.7213 34.7 174.6
Asn B504; Tyr B408; Arg
B387; Arg B383; Glu B309;
Ala B398; Thr B346

7

P1A -32.3532 34.9 30.5
Tyr B408; Thr B346; Arg
B383; Glu B309; Ala B398

6

PonaSteoside B 59.4725 56.22 12.3mM
Asn B504; Glu B309; Met
B342; Thr B346, Tyr B408

5

SeptanoEcdysone 54.5993 65.33
11.54
mM

Thr B343; Arg B383; Glu
B309; Arg B387; Ala B398

6
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.P1Aو E20ب با استروئیدهاي مرجع نتخها مایستروئیدپوشانی جایگاه فعال فیتواکدهميمقایسه-3جدول 
Table 3. Comparing active site overlapping between selected phytoecdysteroids and reference steroids (E20 and P1A).

Phytoecdysteroids E20 P1A

11β-Hydroxy-20-DeoxyShidasterone
Glu B309; Arg B383; Thr B346;
Ala B398

Glu B309; Arg B383; Thr
B346; Ala B398

2,3,14,20,24-PentaHydroxy-6,26-Dioxo-Stigmast-
7-Ene-22,26-Olide

Arg B383; Ala B398 Arg B383; Ala B398

2,3,14,20,26-PentaHydroxy-6-Oxo-Stigmast-7-
Ene-22,26-Lactol

Tyr B408; Arg B383; Glu B309;
Ala B398

Tyr B408; Arg B383; Glu
B309; Ala B398

2,3,14,20-TetraHydroxy-26-Methoxy-6-OXO-
Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol

Tyr B408; Ala B398; Glu B309;
Arg B383

Tyr B408; Ala B398; Glu
B309; Arg B383

21-HydroxyShidasterone Ala B398; Glu B309 Ala B398; Glu B309
24-Hydroxyecdysone 2,3-Acetonide --- ---
AervEcdysteroid A Ala B398; Glu B309; Ala B398; Glu B309;
AervEcdysteroid B Arg B383; Glu B309; Ala B398 Arg B383; Glu B309; Ala B398
AervEcdysteroid C Tyr B408 Tyr B408

AervEcdysteroid D
Arg B383; Glu B309; Tyr B408,
Ala B398

Arg B383; Glu B309; Tyr
B408, Ala B398

CallEcdysterol A Arg B383; Glu B309; Ala B398
Arg B383; Glu B309; Ala
B398

CallEcdysterol B Glu B309; Ala B398 Glu B309; Ala B398
CallEcdysterol C Glu B309; Glu B309;

GlutinOsterone
Tyr B408; Arg B383; Glu B309;
Ala B398; Thr B346

Tyr B408; Arg B383; Glu
B309; Ala B398; Thr B346

PonaSteoside B Glu B309; Thr B346, Tyr B408 Glu B309; Thr B346, Tyr B408
SeptanoEcdysone Arg B383; Glu B309; Ala B398 Arg B383; Glu B309; Ala B398

Chrysoperlaبالتوري سبز (EcR)ي اکدیزونی ستروئیدهاي منتخب با گیرندهایثر فیتواکدؤبررسی اتصال غیرم-4جدول  carnea.
Table 4. Non-effective binding screened selected phytoecdysteroids by EcR of Chrysoperla carnea.

phytoecdysteroids
Energy binding

(kcal/mol)
RMSD (Å) Ki (µM) active site

Hbonds
(no.)

11β-Hydroxy-20-DeoxyShidasterone -3. 93 54.74 421.32 Arg A230; Glu A276 2
2,3,14,20,26-PentaHydroxy-6-Oxo-
Stigmast-7-Ene-22,26-Lactol

-7.36 48.39 391.44 Tyr A262; Ala A567 2

CallEcdysterol A -5.18 42.83 341.62 Glu A279 1
CallEcdysterol B -4.59 35.86 453.54 Thr A309; Arg A487 2
CallEcdysterol C -4. 95 52.31 510.44 Asn A456; Ser 512 2
GlutinOsterone -6.23 64.22 474.16 Arg A303 1

گیرينتیجه
سازي عـلاوه بـر سـهولت انجـام و ارزان     هاي مدلروش

بهـا  با مواد گرانهاپژوهشگر پیش از شروع آزمایشبودن، به
آیـا  . زمـایش کجـا اسـت   آدهـد کـه مسـیر    این دیدگاه را می

منظـور مهـار آنــزیم،   خواهـد بــه کیـب یـا سـمی را کــه مـی    تر
هورمـونی در آفـت مـورد نظـر     يگیرنـده آنزیم یا يگیرنده

براسـاس قـوانین موجـود مولکـولی ایـن      کـار ببـرد، اصـولاً   هب
باشــد در منفــیهمــین جــواب اگــر . توانــایی را دارد یــا خیــر
سازي دقیق و صحیح انجـام پذیرفتـه  صورتی که مراحل مدل

هــر مــدلالبتــه در. ، آزمــایش عملــی غیرموجــه اســتباشــد

ــای ــنهاد مــی   یخطاه ــود دارد بنــابراین پیش ــووج د نتــایج ش
. دشته شوهاي عملی گذابوته آزمایشبهمشکوك مدل حتماً

در ایــن پــژوهش اســتروئیدهاي گیــاهی منتخــب بــرهمکنش  
وE20اصلی خود یعنی يمناسب و قابل مقایسه با مهارکننده

د ترکیبات شوپیشنهاد می. داشتP1Aر رفرنس دیگينمونه
ــاخته  ــذکور سـ ــده مـ ــایششـ ــايو آزمـ ــی روي هـ اثربخشـ

.دشوهاي اکدیزونی انجام گیرنده
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اريزگسپاس
زاده از دانشــکدهوســیله از زحمـات دکتــر حـاجی  بـدین 

نیـا  داروسازي فردوسی مشهد و آقاي دکتر محمدرضا کلانی
ــوم پزشــکی فردوســی م از دانشــکده شــهد کــه در انجــام  عل

مراحل پژوهش و آموزش نرم افزارهـا بـا اینجانـب همکـاري     
.دشواند، صمیمانه تشکر و قدردانی میداشته
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Abstract

Helicoverpa armigera (Lepidoptera: Noctuidae) is one of the important pests of cotton in the world and

Iran with wide host range and causes an irrecoverable damage in the agricultural system. In the past decades,

researchers have been searching for a new technology to produce safe pesticides with the properties such as

selective effects on target pests and less risk on non-target organisms and the environment. One of the most

popular pesticides is disruptive molting (IGRs) which has been used widespread in the fields. The aim of this

study was to evaluate the interactions between some phytoecdysteroids which submitted in data base, during

2013-2015, and Ecdysone receptors in order to control H. armigera with less adverse effects on Chrysoperla

carnea as a natural enemy by molecular docking. Ecdysone receptor models of H. armigera and C. carnea were

designed and their efficacies were estimated. According to the Z-score index, qualities of EcR receptors made

for H. armigera and C. carnea were equivalent to NMR and X-ray crystallography methods, respectively.

Results showed that among tested phytoecdysteroids, 11β-Hydroxy-20-Deoxyshidasterone; 2, 3, 14, 20, 26-

PentaHydroxy-6-OXO-Stigmast-7-ENE-22.26-Lactol; Callecdysterol A, B, C and Glutinosterone had the minimum

inhibition constant (Ki), the most negative bonding energy and the minimum changes in RMSD in binding to

target pest ecdysone receptor. In conclusion, the mentioned phytoecdysteroids, have a potential to control H.

armigera with less side effects on C. carnea life cycle.

Keywords: molecular docking, Helicoverpa armigera, EcR, homology model


