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Abstract 

Objective 

Brucellosis is a common disease between humans and livestock that has caused a great deal of 

damage to the livestock industry in recent years. One way to prevent this disease is to get a vaccine 

to immunize disease-prone herds. To produce a successful recombinant vaccine, factors such as: 

selecting the right adjuvant, selecting the right antigen and the right delivery system are very 

important. To this end, epitopes have recently been widely used in clinical research, biomedicine, 

and the production of recombinant vaccines. Surface proteins of this bacterium, including BLS 

and Omp25 proteins, have antigenic properties and play an important role in causing this disease. 

Due to the lack of effective vaccines, today the need to produce new and effective vaccines is felt 

more than ever. The aim of this study was to bioinformatically predict the epitopes of BLS and 

Omp25 genes of Brucella bacterium in order to introduce a suitable candidate for vaccine 

production.  

Materials and Methods 

For this purpose, SYFFPEITHI, PROPRED and IEDB servers were used to predict epitopes. 

Since the three-dimensional structure of the protein is required to investigate the interaction of 

antigens with cell surface receptors, in the next step, the predicted epitopes were modeled using 

the Pepfold 3 server. In addition, in order to evaluate the stability of the predicted structures and 
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to ensure the accuracy of the third structure of the peptides, molecular dynamics simulations were 

performed using GROMACS software version 2019 and in a duration of 10 nanoseconds. Then, 

the three-dimensional structure was obtained by modeling homology method and the docking 

study of the interaction between epitopes with sheep MHCII and MHCI cells was performed using 

Autodock vina software.  

Results 

Then, in order to evaluate the stability of the complexes based on the results obtained from 

molecular docking, complexes with negative values of free binding energy were selected to 

perform molecular dynamics simulations. Finally, 8 peptides with better numbers were 

considered as suggested epitopes. The results obtained from molecular dynamics showed that the 

rmsd values for interleukin and interleukin bound to the polypeptide did not differ much in the 

two cases, so these results indicate that the activity of interleukin bound to the polypeptope did 

not change. The rmsf values also indicate the same stability in both proteins.Finally, the obtained 

results were evaluated in dynamic conditions in GROMACS software. The results of this study 

showed that in dynamic conditions, 4 predicted epitopes have high binding power to MHC class 

1 and 2 receptors. 

Conclusions 

 In addition, docking and molecular dynamics results showed that the polypeptide predicted in 

this study could be used as a candidate polypeptide in the design of a recombinant vaccine against 

brucellosis. However, to confirm these results, additional and laboratory studies are needed. 
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  چکیده

بدده اه د   جج   ی ک اری  رسجج  ی ی ک  ن دک  ا به  جج  ت انسجج   و دام  ینمشجج، ب ب یم  کب نکب و ججلد   بیم  ک هدف:

 یعدامل مدوق بیندت ا وااسن کن کیتدل کب ا .وااسن ا ت یهت  یم  کب ننا یش ی کپ کی ا   اه ن ی دامپ و ک وا د ا ده ا ت.

ش ک یم ا  ایمیت ب لانی ب رد دا  م   ب ژ  یآن، کن ان،خ ب جمله  ا  ش  ستن    ی یب ل ق ییتحق. بکنن م ظد   اری ا د  ب  ی پز

سن ی ک ندت ایب ا   س، ده اک د تدپ ی   یاپو تدلیک واا شدد به طد  گ   طحی انن ب ا، ک ا  جمله ین ی کپ وت  .ا ،ف ده می 

انن بیم  ک ب  ک می   ک. ب  تدجه  ن  دد  ا یبدده و نقش م م ی ژنیکآن، نژگی ی کو کدا ا   OMP25و  BLS ین ی ک پ وت 

 ننا به عکم وجدد وااسججن ی ک مد،   ام و ه نی   به تدلیک وااسججن ی ک جکنک و ا  آمک بیش ا  پیش ا سجج و می شججدد. یک  ا 

به م ظد  م  وی ا نکنک م   جججب ب و ججج   کب ا،  Omp25و  BLS  ی ک ژ  بی ی بیدانفد م تی ی اپی تدپ ی ک  پیش مط ل ه

 .ب اک تدلیک وااسن بدد

ا ،ف ده  IEDBو  SYFFPEITHI  PROPRED کا    و  ی  بکنن م ظد   ج ت پیش بی ی اپی تدپ ی   :هاروشمواد و 

ان  م  Pepfold 3شکه ب  ا ،ف ده ا    و   ی یب یشپ کتدپ ی  یاپ کمکلس    پس   پس   ر،    ه ب کک  به د ت آمک.  شک.

https://orcid.org/0000-0002-5443-7529
https://orcid.org/0000-0001-8091-3798


   (1400 زمستان، 4، شماره 13مجله بیوتکنولوژی کشاورزی )دوره   

22 

Agricultural Biotechnology Journal;      Print ISSN: 2228-6705,      Electronic ISSN: 2228-6500 

 

 یمدل دل ن  میکد ک    یهشب ی،یکی  ا   حت   ر،    دم پپ ی   شکه و اطم ی یب یشپ ک  ر،  ی  نکا کپ  یشک. به م ظد  ب   

شک. یهن ند، ن 10و د  مکی  م    2019و ژ   GROMACSب  ا ،ف ده ا  ن م اوزا   امپل س ی    پ نکا ک ب   یبه م ظد   ان  م 

شب کت  ان ژ یم ف ن ب  مق د کامپل س ی  ی مدل دل ی گبه د ت آمکه ا  داا ن، نجب  ا  و  ص    ج ت ان  م   ک    یهآ اد ات

ق ا   ید ب   ججد  ن م اوزا  گ وم س مد  ی ی  مند طنبه د ججت آمکه  د  شجج ا جنن،  تند  ن   ان،خ ب شججکنک.  یمدل دل ن  میکد

ک به امک ن م اوزا  گد جججف ک MHC Iو  MHC II کی  مدل د  ب   تدپ ی  یاپ ینب ب یم  ش یکا ججج، ت یب   ججج گ وت.

Autodock vina .ان  م شک 

یمجججه  ججج و ی   جنن،  نیان،خججج ب شکه انک اجججه د  ب نیتجججدپ یججج  یمخ،لف  اپ کبه د ت آمکه ا    و ی  جنن،  نیب ا   :نتایج

ج، ب و دا ا ج ک دا کیپپ، 8 ت نن   د پ  ام، ی  بددنک.  ننب ،  کمش جکدی ک ب ، جه ع د   کش   دیپ کتدپ ی  یاپ  دا به ع ش، کا

 یم،صل به پل نی ، لدانو ا نی ، لدانا کب ا rmsd  نمق د اه داد نش   یمدل دل کی  مند ا  آمکه د ت به جنن، . شکنکنظ  گ و،ه 

 تدپ یاپ یپل به م،صججل نی ، لدانا تیمدضججدا ا ججت اه و  ل ننا  ن  یب جنن،  ننانکاشجج،ه  لذا  ک دند  دو   لت تف وی   تدپ یاپ

ش ن   پ   rmsf  ن. مق د بکن ینم  ییتغ شک یم نیو پ وت دد  ی    س  ن ککا نیم ن ش   داد ننا نجن،  تند  ن   .ب  د   اه مط ل ه ن

 می ب ش ک. 2و  1ا و  MHCاپی تدپ پیش بی ی شکه  دا اک قک ی اتص   ب لا به گی نکه ی ک  4ش انط دن  می ی  

تدانک  یم  ع وه ب  انن ن، نج داای گ و دن  میک مدل دلی نش   داد اه پلی اپی تدپ پیش بی ی شکه د  انن مط ل ه گیری:نتیجه

سن ندت ا  ید  ط ا نکا نک پلی اپی تدپ نکبه ع دا   ی چ ک اه ب اک   .ی دب و لد  مد د ا ،ف ده ق ا  گ یم  کب یهب  عل یبواا

 ت نیک انن ن، نج  نی   به ان  م مط ل  ی ت میلی و آ م نش  یی می ب شک.

 تدپیاپ  یمدل دل کی  مند ب یب و لد   وااسن ندت ا: هاکلیدواژه

 پژویشی.: نوع مقاله

 

و  omp25 کژ  ی  یان، کتدپ ی  یاپ ی یب شیپ (1400)محمکی دک   خ وتی  م ،بی پد ط مد ث  ی   کادا  ی شم استناد:

BLS  ،مدل دل  ک ب  ی ب و   و ب یم  ش آ  کب ا MHC م له بیدت  دلدژک اش و  ک. ی یدانفد م تید  گد ف ک به  وش ب 
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 مقدمه

س   و دامعفدن کی کم  یب ننت عنش  ا  ی ن ب و لد   کم  یب ش، ب ان شکیم ی م  د  نف  یزا  500 ا  شیب   لانه اه ب 

 کب ا، ا  مخ،لف  گدنه ی کتد ط  کم  یب ننا. (;Eini et al. 2012 Dean et al. 2012)ک شدنیم مب،  آ  به  یدن   ت   

 ق د  و ا ت ا پد  و اپسد  و قکو  یگ م م ف کب ا،  کنب و   . (;Refai 2002 Dean et al. 2012)آنک میب و   به وجدد 

س، نکا ا  ا  ی یو  دام ه ا د  آلدده به شکیم پ شکه انک  10 ت  ا د  .(Pappas et al. 2005) ب  ش  ر،ه  گدنه ا  ج س ب و   

ب  ت ک ا  :  و  B.abortus   B.melitensis  B.ovis  B.canis  B.suis  B.microti  B.incopinata   B.cetiاه ع

B.pinnipediali (Franco et al. 2007 Guerra 2007;) .اه ان  د بیم  ک  ی ک ب ا، ک ب و جج ن ا    انج ت نن گدنهد  ا

 بیت ت به B.melitensisو  B.abortus. (Pappas et al. 2005) ب ش کیم B.melitensisو    B.abortusگدنه  2 ا  کمی

 د . (Corbel 2006) شددیب لغ م دان یید    کو ن ب  و ج ین ا ت اه ب عث  قط  و گد ف ک ب و لد  د  گ و کم  یب یع مل ا ل

 م ن ک یع ئم ب شک ونیز می انس   ق بل   انت به کم  یب ننا .گ و، ک ق ا  یب    مد د ب و لد  کب ا،  ا  گدنه ود ننا مط ل ه ننا

ن ب ا، ک ب ک ا  . ب  تدجه به عکم وجدد د م   ی ک م   جججب د  دام  دام ی ک آلدده به اندا د ا به دنب   ...  و مف  جججل و م تب 

 .(Pappas et al. 2005) شددردد ب عث ض  ی ک اق،ص دک و اوا  به دامکا  می شدنک. اه انن ام تشخیص  اش،   می

شی ا ی  بیآ  و یعمدم   مت تیایم به تدجه ب د  دیه اری    کب ا ک دن  کی  شت  دام     ت د  کم  یب ننا ک ن 

ش ی کپ کی ا   اه ن ی. ا ت شکه ان  م کم  یب انن ا د  ان شهن  و ا ،   سن به م ظد  ا یهت  یم  کب ننا ی  ک   نمنواا

 Ahsani) انکانس   ش  ر،ه شکه غذانیمداد  مسمدمیتبه ع دا  م بع  ایلی  یدان ی دن   ا  ط   . ا ت یم  کمس، ک ب کی گله

et al. 2011) .ن ی ها  که به  عفدنیضک دا وی کا  و ود  جلدگی ک ب اک  ای   ی نی ب نکرط    اننب د   بینا   ن ا یش  ب اک  

ش     ننا  ا ن ی. (Zarrabi et al. 2020) شدد تکونن غذانی سن عل یهو ت   ایم  کعدامل ب ننا نی اه ی    ی  ا ت آ  یهواا

(Zarrabi et al. 2020).  یک   ننبه ا ک ی  جج  اهد   یگ م بز گ یک ژن، یم  ک جج کی ب   وش یبوااسججن ندت ا یهام و ه ت

شک.یم سن کن به گدنه اک اه د  دیه اری  تدلیک ب  شم کا  کب اا لی  چ لش کن کم  یب ننا  ذ  و ا ،   کب ا مد،  واا  دان

سدبانن  د ه  سن کن کیتدل کب ا. (Zowghi & Ebadi 1982; Mirnejad et al. 2013) شددیم مح  مدوق بیندت ا واا

ا   م   ب یلنتحد س،می  کن و م   ب ژ  یآن، کن ان،خ ب م   ب ( ا  که امک)ع مل  اجدآنت کن ان،خ ب:  جمله ا  یعدامل

   ی یب ل ق ییتحق. بکنن م ظد   اری ا د  (;Dorneles et al. 2015 Yang et al. 2013) ب شجج کیم ایمیت ب لانی ب رد دا 

م م ب ا، ک  ی کام و ه آن،ی ژ  .شددا ،ف ده می به طد  گس، ده اکتدپ ی   یاپی و تدلیک وااسن ی ک ندت ایب ا  پزش  ستن 

شکه ش    نی    مله د   م   BLS. OMP25و  OMP25ی ک آن،ی ژ عب  ت ک ا   انک اه دو مد د ا  م م ت نن آ  ی  ب و لد  

 د  نیپ وت  ننا .(Jubier-Maurin et al. 2001)  شددیتد ط ب و   آ اد م هیاول نیبه ع دا  پ وت ب ا، ک به  لد  میزب    

ص   س، نکا ا د   OMP25 تدالی ژنی پ وت ین. نقش دا د زب  یم کی   لد  به  مله و ات شکه ا ت پ سی   مح وظت    نن. ب  ب اب

  .(Edmonds et al. 2001; Edmonds et al. 2002)آنک به  س ب می د ب و ل ب و  بیم  ک ع مل م م د  کن نیپ وت  ننا
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BLS  ش،ه کیژن،م دنا کی  یژگناه و ا ت ک  نژ  د یآن،نیز شکه ا ت. اظمخ،لف مح و کی گدنه نیو د  ب دا ژ   یان، ننت 

  .(Cassataro et al. 2005) ب شکیم  لدلی ر  ج کژ  ی  یبه آن، یاتص   ادالان، ب اکاجدآنت مد،   کن

  بدد  گ ا  ع وه ب  اه بدد ک م، کدک یمیدشجیب و کنم دلدژنا کی  شنآ م  نی  م ک ان  م گذشج،ه د  ت یه و تدلیک وااسجن

شت و  یگ وقت ی ک بیدانفد م تیک  ام    م  ک ی پ وت ین  ب   ی ام  ام و ه ب  تدجه به تد  ه  وش .ه ا تبددنیز   نپذن  ب گ

 ک   گ   یامپل س ا ل  یط و ا .  و م  وی ا نکنک م   ب ب اک ت یه وااسن ب      یزن ه و وقت ام،  و ایم شکه ا ت دقیق

ش، آ  د  ب یشکه ا ت و ت دا آلل نیش     یی  به ردبا  ژ   ن دکت کاد  ب اک( MHC) یب و، شکه ا ت   ی م  ه دا ا  گزا ش 

(Ruzina et al. 2010)ا و  ی کی  ژ  آا   ژ  ی  شجج مل  ججه ا و یسجج، ک اه نن. اI  وII چ کشجج ل یسجج، ک   ی  بسجج

(Baghizadeh et al. 2009; Ruzina et al. 2010) ا   ینقش  ب و،ی    گ  ک ا لیچ کش ل امپل س  بسی   ی ک. ژ 

ب  تدجه به مط لب ا ائه شکه  یک  ا  انن  .(Baghizadeh et al. 2009)ا  ک  می ب  کی  پ  ا نتی  و پ تدژ  انمن تشخیصد  

 کی تدپیاتص   اپ یب    ب ا، ک ب و   و BLSو  OMP25 کی ژ  یمدجدد د  ان، کی تدپ یاپ ننم م،  ی یب یشپمط ل ه  

 .ب شکمی دان  میک مدل دلی به م ظد  م  وی ا نکنکک ب اک تدلیک وااسنو  یکا ، ت کشکه ب  ا ،ف ده ا   وش ی  ی یب یشپ

 

 هامواد و روش

پ ن  ه داده  BLSو  OMP25ی ک تدالی آن،ی ژ ها: توپها و پیش بینی اپیگرفتن توالی پروتئین  NCBIا  

ی ی  ب یش  پ ظد   م  مع آو ک شججججک. بججه  پیج ،ی ژ   تدپا ن نن دو آ م م ا  SYFFPEITHI کیجج ا   ججج و  یجج ک 

(http://www.syfpeithi.de/bin/MHCServer.dll/EpitopePrediction.htm)  PROPRED 

(https://webs.iiitd.edu.in/raghava/propred1/gloss.html)  وIEDB (https://www.iedb.org)  و ی ک اه  

س، ک پتدآن نن پیش بی ی اپی شک.  ی  تف وی و ا  کیم ی یب شیپ  ا دا نک یتدپ یاپ تیم ی اه یندا    و ی  ننا یتم ما ،ف ده 

 ننان،خ ب ب ، ن، نج به د ت آمکه ا  ی    و   به طد  جکاگ نه مد د ب   ی ق ا  گ وت و  ا ت نیش     ،منال د  د  وقط ی  آ 

و طبق  تبه ب کک    و ی  مش، ب بددنک بین تم میاه د   نیتدپ ی یو اپ شک مان    و   ی  کم، ی اا ،ف ده ا  پ  ب  تدپ ی  یاپ

   ان،خ ب شکنک. ا ائه شکه د  ی    و   تبه ب لات ک داش، ک

ی ک  طح  لد   نی   به   پ،د ی  ب  ژ ب   ی ب  یم  ش آن،یا  آن  نی اه به م ظد   بعدی:پیش بینی ساختار سه

ان  م شک.  Pepfold 3ی ک پیش بی ی شکه ب  ا ،ف ده ا    و  تدپب شک  د  م  له ب ک  مکلس  ک اپیمی ب کک پ وت ین  ر،    ه

  میک ع وه ب  انن  به م ظد  ب   ی پ نکا ک   ر،  ی ک پیش بی ی شکه و اطمی    ا   حت   ر،    دم پپی،یکی   شبیه    ک دن

 ن ند، نیه ان  م شک. 10و د  مکی  م    2019و ژ   GROMACSمدل دلی ب  ا ،ف ده ا  ن م اوزا  



 1400و همکاران، هنرحدادان 

25 

Agricultural Biotechnology Journal;      Print ISSN: 2228-6705,      Electronic ISSN: 2228-6500 

گد ف کک  به امک  وش یمدلدژک مکلی گ و ب  ا ،ف ده ا   IIو  MHCIب  تدجه به عکم وجدد   ر،    ه ب کک   پ،د  ی ک 

    ک شکنک. بیه پ،د ی  ش  ر،  ی ک وض نی م بدط به انن   Swiss model  و  

و  MHCIIی ک پیش بی ی شکه ب    پ،د ی ک تدپبه م ظد  ب   ی ب  یم  ش بین اپید  م  له ب ک  داکینگ مولکولی:

MHCI   گد ججف کک د  شجج انط ا جج، تیک  ا  ن م اوزاAutodock vina(Trott & Olson 2010)  ا جج،ف ده شججک و داای گ

 مدل دلی بین پپ،یکی  و   پ،د ی  د  ش انط ا ، تیک ان  م شک.

ت   یم ف ن ب  مق دی گ مدل دلی  امپل س ی ک داابه د ت آمکه ا   ن، نجب  ا  و   پس  به م ظد  ب   ی پ نکا ک امپل س ی   

 نک. خ ب شکان،ی مدل دل ن  میکد ک    یهج ت ان  م شب  آ اد اتص   کان ژ

سازی دینامیک مولکولی:  GROMACSا  ن م اوزا   ی  امپل س ک دن  میک مدل دلی جج   یهد  بخش شججب شبیه 

شک  2019و ژ   شب 50 کد  دم  یهن ند، ن 10به مکی  به طد  جکاگ نه ی امپل سو ی  نک ا   ا ،ف ده  به  شکنک. ک    یهد جه 

 م ظد  ا یش رط   و آن ک شبیه    ک ب اک ی  امپل س ب   ه ب   ت  ا  ان  م شک.

  ر،   به یم تدپی م،صل به ان ، لداین گد ف کک  ظد  ب   ی   ر،   پلی اپید  ن  نت نیز به م  توپ:طراحی پلی اپی

بی ی شک و شبیه    ک دن  میک  شیپAIDA (https://aida.godziklab.org  )ی  ب  ا ،ف ده ا    و  م،صل ب ، نن امپل س

مدل دلی نیز مش به م ا ل قبل  د ی گ وت.  پس ن، نج به د ت آمکه به م ظد  م  وی ا نکنک م   ب ب اک تدلیک وااسن  مد د 

 ت زنه و تحلیل ق ا  گ وت.

 

 نتایج و بحث

ی ک م بدط به انن دو تدپ  اپیشجججک کجمع آو  NCBIداده  ن  ها  پ  BLSو  OMP25 کی ژ یآن، یتدالپس ا  ان  ه 

 ججد ی ا ججت اه  نن جج و ی  بک یر وج .ژ  ب  ا جج،ف ده ا   جج و ی ک مخ،لف  به  ججد ی جکاگ نه مد د ا  ن بی ق ا  گ وتآن،ی

 نیب ا . ا کیم ا ائه ا ت ا ده مح  به   و  ردد اه ک  یام،تدپ  ا یم اه ب  یشکه به ع دا  اپ ی یب شیپ و کش   دیپ کی یتدال

ج یمخ،لف  اپ کآمکه ا    و ی د تبه جنن،  جدپ ی جه د  ب نیت ج ب شکه انک ا ج، ب و دا ا جنن،  نیان،خ ج و ی  مش جه    کیم

مشجج، ب ان،خ ب شججکنک و د   کی تدپیاب،کا اپ د  ججد ی ان  م شججک اه  ننبک ان،خ ب تبه ی  بددنک.  ننپ  ام، ی  و ب لات  ننب ، 

بجججج  انججججن ا  و  .شکنک ان،خ ببددنک    یام، ننب لات  کدا ا ک تبه ب ک ستیاه د  ل نیی مش، ب  آ  کی تدپیاپ نیا  ب تنن  

تجدپ ا ،مج لی ب اک اپید  نظجج  گ و،ججه شججکه بز گ، نن عکد   Propred  SYFPEITHI 1ام،ی  ک اه تد جط  ج و ی ک 

تججججدپ ا ت اه ی  چه عکد ام،  ب شک  اپیاک  گدنه به  IEDB د    و ی  ا ت  ام   وش ام،ی  دیی تدپاپید  میجججج     ن  

مخ،لف  و ب  د  نظ   ک  و ی  نجن،  یی  ب  ا ،ف ده ا  یمپدش نتدپیاپ ننان،خ ب ب ،  .ان،خججج بی دا اک ا  ش بججج لات ک ا جججت

 که آمکه ا ت.بی ی ش یج ک پیش تجدپاپجی تدالی 1د  ججکو   م بدطه   د ی گ وت. کگ و،ن پ  ام، ی 
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 توپ های پیش بینی شدهتوالی اپی .1جدول 

Table 1. Sequence of predicted epitopes 

 Sequence    توالی Name     نام Epitope's ID    توپیاپ شماره

1 Omp25       25ا ام پی MRTLKSLVIV 

2  Omp25      25ا ام پی LLPFSATAF 

3 Omp25      25ا ام پی RVGYDLNPVMPY 

4 Omp25      25ا ام پی KFRVGWTAG 

5 Omp25      25ا ام پی RVGIGYKF 

6 BLS         بی ا  او ARKSFVAELAAKT 

7 BLS         بی ا  او TGRYAAIVGAA 

8 BLS        بی ا  او AALQIVSERSRIA 

 

 ننا ده و ا  ا ی یب یش ا پ م بدط به ب ا، ک ب و   ژ یآن،ی ک تدپیاپ ی مح  ب ت ن  دی کمط ل ه ب   و ننچ کت  ا د  

سن مب،  یب  یک  ط ا  ید  مط ل ه ت  ب نجن،   Simon et al. 2010; Tahmoorespur) انکتدپ ا ،ف ده ا دهیب  اپ یواا

et al. 2016).  تجدپ بجدد   ا بج اکا ،م   اپی دا جیکک اجه بیش، نن یج ک آمیپجس ا  ان  جه بخجش د  انن مط ل ه MHC 

ج  ا  و ام،ی   2و  1ا و  جک  ب ج ک دا 8  داش، ک تد ط   و ی  مشخص ش جکدی ک ب ، جه ع   دا ( به ع1)جکو   ش، کپپ،یک ا

شکه ب    و  تدپ پس   ر،   وض نی اپی شکنک.د  نظ  گ و،ه ی ک پیش   دک تدپاپی شک.پیش Pepfold 3ی ک ان،خ ب   بی ی 

ش انط ک پیشی   و ان،خ ب  حیح ت نن   ر،  ی ک  ه ب کک  تم می   ر،  ی بی یپس ب اک ا  ن بی دقت پیش  شکه د   بی ی 

(. 1دن  می ی ب  ا ،ف ده ا  ن م اوزا  گ وم س مد د ا  ن بی ق ا  گ وت و ب ، نن   ر،  ی  ب اک ان  م داای گ  ان،خ ب شکنک )ش ل

ب شک. پیش ا  انن نیز د    به  د ی ادنل و م  پیچ آلف  میی  بیش،تدپی ک  دم اپیت    ر،  ا مشخص  1یم نطد  اه د  ش ل 

ی  ی  نکاتص    طح به ل کاه ب ا نیق ا  دا نک   ج  ین طح پ وت  ندا ی د  ادنل بیش، م  طق مط ل  ی نش   داده شکه ا ت اه 

 .(Li et al. 2013) ا ت ن دتدپ  یاپ یلا ،م   تش  د  انن م  طق  شدد و ن  دا ی  ر،    طح ت  لا م ا ت

 نطد  شجج ا کگد ججف ک MHCIو  MHCII کشججکه ب    ججپ،د ی  ی یب یشپ کی تدپیاپ ینب  یم  ش ب یبه م ظد  ب  جج

ب  انن ا  و   .مد د ت زنه و تحلیل ق ا  گ و، کپس ا  ان  م داای گ مدل دلی  ن، نج به د ت آمکه به  د ی جکاگ نه  یک ا ، ت

 آو ده شکه ا ت. 2ن، نج به د ت آمکه ا  نظ  میزا  ان ژک اتص   و مدق یت اتص   مد د ب   ی ق ا  گ و، ک اه ن، نج د  جکو  
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ی ساختار مارپیج آلفا دارا 8و  7، 6، 1های توپ. اپیبینی شدهتوپ های پیشساختار سه بعدی از اپی .1شکل

 باشندها دارای ساختار کویل میتوپو سایر اپی

Figure 1. Three-dimensional structure of predicted epitopes. Epitopes 1, 6, 7 and 8 have an 

alpha helix and other epitopes have a coil structure 

 

 ی ک م تبط ب امپل س ت  ا  4و  MHC-1 ی ک م تبط ب امپل س ت  ا  4امپل س ) 8 ی گ مدل دلی داا کی دادهب  ا  و 

MHC-2 ا  . ان،خ ب شک یمدل دل ن  میکد ک   یهآ اد اتص   ج ت ان  م شب کت  ان ژ یم ف ن ( ب  مق دMHC1 کی امپل س  

شب ان،خ ب و د  8و  5و  4و 2 کی امپل س MHC2ا  و  7و  5و 4و  3  جنن،  .نکشک یامپل س ب    نکا کپ  ک    یهبخش 

دلیل پ نین بدد   بی ی شکه ا  قک ی ب لانی ب رد دا  یس، ک. اه انن ام  بهی ک پیشتدپداد اه اپی نش   2د ت آمکه ا  جکو  به

ص   می شکه ا ت ان ژک ات ش  ه  شک اه پیش ا  انن نیز د  مط ل  ی مخ،لف به آ  ا  & Shen et al. 2013; Agarwal)ب 

Mehrotra 2016). شججکنک.  ک جج  یهد جه شججب 50 کد  دم  یهن ند، ن 10ی  به مکی امپل سک دن  می ی   جج   یهد  بخش شججب

 ی نکهیمپ    م،صل به گ نطش ا نناه د  ا نیی تدپیا ت و اپ ی نکها  گ تدپیب لات  به علت امک به جکا شک  اپ کان،خ ب دم 

و امپل س ا ،ف ده  تدپیاپ یناتص   ب نکا کپ  یزا م ینج ت تخم  RMSDیس، ک. ا  پ  ام،   کت کاتص   قد کدا ا  ن کبم یب ق

م م د   کی ا  شجج رص ی ن ک جج  هید  طد  شججب هینسججبت به  جج ر،   اول RMSD یم     ن انح او ی م بع نی ن یجذ  م. شججک

شک. د  واقعیی  ممک  یمدل دل کی  مند سبت به مدق یت  RMSD ب  د  ی  نقطه ا   م     ا هیاول  میزا  انح ا  مدق یت ذ ای ن

 یگ وی  ن کنب اک  RMSD قک  ی . ب شک آن س، وم 2 ا  ت  ام یس،نب  RMSD ک ی ییدیک. د    لت ت  د  مقکا  تغنش   می
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شک  ت شیب    کهیشب طد  د  ی اتم ا     ند عب  ی به. بدد ردایک ت  شیب    ک هیشب یط د  ی آ    ر،  ک ک ی ییتغ زا یم ب 

ت  ب شک  کنبه  ف  نزد بیا ت. ی چه ش ی ی  مند ک    هیشب طد  د  مک  ککا ننش   دی که پ   RMSD  نمددا  بیش زا یم

شب ش کا ت نشکه پ  ک   هیمک   ش،ه ک دن  ند     ن  بکن شناوزا جنتک  به بیا ت و ی چه  شک دا  بدد ردایک کا ت نن پ  مک  ب 

(Carugo & Pongor 2001). 

 

 . انرژی اتصال مربوط به نتایج داکینگ مولکولی2جدول 

Table 2. Binding energy related to molecular docking results 

 توپاپیشماره 

Epitops ID 

 Kcal/molانرژی اتصال 

Binding energy 

   MHCکلاس 

MHC classes 

1 -6.7 1 

2 -6.4 1 

3 -9.5 1 

4 -8.1 1 

5 -9.2 1 

6 -7.2 1 

7 -7.5 1 

8 -7.0 1 

1 -6.7 2 

2 -9.0 2 

3 -7.0 2 

4 -9.2 2 

5 -9.2 2 

6 -7.4 2 

7 -7.6 2 

8 -7.9 2 

 

وت receptorال  کب ا ن یت    و  تدپیاپ کب ا ن ی  RMSD کی نمددا  اه  ک. د  مدا دمد د ب   جججی ق ا  گ 

RMSD  ش ن  نکد   ی نکهو یم گ تدپییم اپ کب ا ش ک  ن  .Van Der Spoel et al) امپل س ردایک بدد نکا کپ    کود ب 

ین د  ت زنه و ا ت. یمپ  ی نکه  ا که شک  ا  گد     تدپیدیک اپیشدد نش   م ن د  یلیر تدپیاپ کب ا  RMSD. اگ  (2005

. شکامپل س ا ،ف ده  نکا کش رص ا  پ  نکبه ع دا   ی نکهو گ تدپیاپ ینب یک وژنیی کی یدنکت کاد پ کا  مح  به تحلیل ن، نج 
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شک  ت کا ش ن   ن پ  یژنیک وی کی یدنکپ دام  به  ن ب  تدجه به مق د .(Chikalov et al. 2011)امپل س م بدطه ا ت  نکا کن

 ننو ام،   RMSD ننام،  کدا ا 4و  3 کی تدپیاپ MHC1د  ا و  یک وژنیی یدنکی کو پ  RMSDد ت آمکه ا  مقکا  

 . (2)ش ل  انک ا داش،ه نطش ا ینیم 8و  5 کی تدپیاپنیز  MHCIIبدده انک و د  ا و  یک وژنیی یدنکی کا یش د  پ

 

 و پیوند هیدروژنی به دست آمده از نتایج دینامیک مولکولی  RMSD. نمودار 2شکل 

Figure 2. RMSD diagram and hydrogen bond obtained from molecular dynamics results 

 

( به MHCمدل د   کی ا  ا و کنی   کتدپ ب ایاپ 8)  نیتدپ اب،کایاپ 16ا  م مدا  تدپیاپ ننا ججج و ا ینب  یم

شکنک. تدپیاپ یپل ن  دم ظد  ا ش ل  تدپیاپ یپل نم  ا  ینپ وت  نک یکبه م ظد  تدل ان،خ ب  ا    N کبه ان،   (3به د ت آمکه )

 یاتصجج   پل ی ت ، یبه م ظد  ب   جج ججد ی گ وت.  AIDAتحت وب  نسا   ب    جج و نن. انکم،صججل گ د کگد ججف ک ن ، لداینا

شب ن ، لداین  م کدابه ا تدپیاپ ش انط قبلمدل دل ن  میکد ک    یها   شک.  ی طبق  ب    نکو    ت  ن ، لداینب   ا نکا ،ف ده 

ش مل ا نم ا  صل به پل ن ،لداین)  شباپی یم، سهمق ی  دو مد د  به طد  ا مل  نجشک و ن،  ک   یهتدپ(   ن، نج به د ت . نکگ د ن
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د  دو   لت تف وی  تدپیاپ یم،صجل به پل ن ، لداینو ا ن ، لداینا کب ا  RMSD ه مق دن آمکه ا  دن  میک مدل دلی نشج   داد ا

ش،ه  لذا  ن دک  ضدا ا ت اه نکا صل به پلی اپیا یتو  لانن ن، نج بی ن   انن مد  & Carugo)ن بک ینم یی تغ تدپن ، لداین م،

Pongor 2001)ن . مق د RMSF   ب شججک  یم ینو پ وت دد  ی   ن سجج   نکا کیم نشجج ن   پ(Hildebrand et al. 2019) 

 (.4)ش ل 

 

 بینی شدهتوپ پیشساختار پلی اپی. 3شکل 

Figure 3. Predicted polyepitope structure 

 

دلیک بی ی شججکه ا  ق بلیت ب لانی ب اک تتدپ پیشدیک اه پلی اپید ججت آمکه ا  انن مط ل ه نشجج   مین، نج به :گیرینتیجه

ب شججک  ی چ ک اه ب اک ت نیک انن ن، نج  نی   به ان  م مط ل  ی وااسججن علیه ب ا، ک ب و جج  ب رد دا  ا ججت و ا نکنک م   ججبی می

 ب شک.ت میلی و آ م نش  یی می

سگزاری ش :سپا ش  ه  یا  م  ونت مح، م پژوی ش کدان پژویش  کد  اج ا کیم    و یم ل نتبه ر ط   م  و دو ی م

به ر ط  مط ل ه م،ن مق له   ض  و ا ائه  م ج   ا غ ککا  ر نم  دان کین   نکگ   ب  ردد لا م/و ض م .شددیم ک  ض   پ   زا 

 .ن کنم  کا  شم ک  پ   زا  کنظ ی 
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و شکل  RMSDنمودار  A شکلتوپ. اپی یمتصل به پل نینتلوکیا . نتایج دینامیک مولکولی اینترلوکین و4شکل

B  نمودارRMSF دباش یم 

Figure 4. Results of molecular dynamics of interleukin and interleukin attached to 

polyepitope. Figure A is the RMSD diagram and Figure B is the RMSF diagram 

 

  

A 

B 
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