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A B S T R A C T  
The chalcone synthetase (CHS) gene is a key gene in the flavonoid biosynthesis pathway in 
plants. This gene encodes the enzyme chalcone synthase, which plays a crucial role in the 
early stages of the flavonoid biosynthesis pathway. In addition to its primary role in flavonoid 
biosynthesis, the CHS gene may also be involved in other metabolic pathways, such as the 
production of compounds that are precursors to cannabinoids (like THC and CBD). Due to 
the importance of this gene in Cannabis sativa, it was studied using various bioinformatics 
databases and software tools. A search of the nucleotide sequence of accession 
NM_001397940 from Cannabis sativa in the NCBI database revealed 100 matches. The 
highest Max Score (805) belonged to the alignment with NP_001384869.1 from the Cannabis 
plant itself, with 100% coverage and 100% similarity. The lowest Max Score (746) 
corresponded to the alignment with QRV61377.1 from the species Litchi Chinensis with 99% 
coverage and 92.01% similarity. The E-Value in this section was also used to determine the 
significance of the matches. Protein sequence alignment with accession number 
NP_001384869.1 from Cannabis sativa in the NCBI database also showed 100 matches. 
Phylogenetic analysis of the top 20 species that showed homology with the CHS gene in the 
BLAST n analysis created a dendrogram, classifying the species into six distinct groups. 
Genetic diversity analysis using MEGA 6 software indicated that approximately 31% of the 
CHS gene sequence has undergone substitution mutations and only 8% of these regions 
contain informative polymorphisms. Analysis of the protein's primary structure revealed that 
its isoelectric point (PI) is 6.04, and instability index is 37.13, indicating high stability of the 
protein under cellular conditions. Stable proteins are capable of withstanding environmental 
changes such as temperature, pH, and pressure, allowing them to maintain their function 
under stressful or harsh conditions. The amino acid composition analysis revealed that leucine 
(11%) had the highest abundance, while Pyrrolysine and Selenocystein (0%) were the least 
abundant. The GRAVY index was -0.09, indicating the hydrophilic nature of the protein.  
Secondary structure analysis of the protein, using Phyre2 software, identified six similar 
structures in the NCBI database. Furthermore, GORIV software analysis showed that the 
CHS protein contains approximately 40.8% alpha-helical structures which it helps the 
protein’s stability. The 3D modeling of this protein in Cannabis sativa was performed using 
the PDB database which had a high similarity to the Chalcone Synthase protein from 
Medicago sativa. Studying the protein's structure can help in understanding its function, and 
examining its structural details may be useful in studies related to the active site of the protein 
and docking. 
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   Cannabis sativa  اهيگ در)  CHS (    سنتتاز چالكون ژن  in silico  زيآنال

 
    2، معصومه فلاح زياراني1نرگس نعمتي

 
  چكيده

اين ژن كد كننده آنزيم . يكي از ژن هاي كليدي در مسير بيوسنتز فلاونوييدها در گياهان است) CHS(سنتتازژن چالكون 
علاوه بر نقش اصلي  CHSژن . باشد كه در مرحله ابتدايي مسير بيوسنتز فلاونوييدها نقش مهمي داردچالكون سنتتاز مي

( ليكي ديگري مانند توليد تركيباتي كه پيش ساز كانابينوييدها خود در بيوسنتز فلاونوييدها ممكن است در مسيرهاي متابو
به دليل اهميت اين ژن در گياه شاهدانه اين ژن به كمك . هستند نيز دخالت داشته باشند) CBDو  THCمانند 
شماره د جست و جوي توالي نوكلوتي. هاي مختلف اطلاعاتي و نرم افزارهاي گوناگون بيوانفورماتيك مطالعه گرديد پايگاه

همرديفي . تطابق را نشان دهد 100توانست  NCBIگياه شاهدانه در پايگاه اطلاعاتي  NM_001397940 دسترسي
 100توانست  NCBIدر گياه شاهدانه مقابل پايگاه اطلاعاتي  NP_001384869.1 شماره دسترسيتوالي پروتييني با 

از خود گياه   NP_001384869.1متعلق به همرديفي با  Max Score (805)بيشترين امتياز  .تطابق را نشان دهد
از   QRV61377.1مربوط به همرديفي با  Max Score (746)كمترين  % شباهات بود.100% پوشش و 100شاهدانه با 

در اين بخش نيز براي تشخيص  E-Value% شباهات بود. مقدار 92,01% پوشش و 99با  Litchi chinensisگونه 
 CHS با ژن  BLAST nگونه اول كه در آناليز  20ليز فيلوژنتيكي آنا معناداري تطابق ها مورد استفاده قرار گرفت.

آناليز تنوع . بندي كردگروه مجزا دسته 6هاي مورد مطالعه را در همولوژي نشان داده بود دندرومي ايجاد كرد كه گونه
هاي نوع جايگزيني جهش CHSدرصد از طول توالي ژن  31نشان داد كه در حدود  MEGA 6افزار ژنتيكي توسط نرم 

با بررسي خصوصيات ساختار . درصد از اين نواحي حاوي چند شكلي هاي اگاهي بخش هستند 8و تنها  رخ داده است
كه حاكي از پايداري بالاي  37,13و شاخص ناپايداري  6,04آن  (Pi)نقطه ايزوالكتريك  اوليه پروتيين مشخص شد كه 
. و فشار مقاومت كنند PHهاي پايدار قادرند در برابر تغييرات محيطي مانند دما پروتيين. پروتيين در شرايط سلول است

اي تركيب اسيد آمينه. زا حفظ كننديا تنش اين ويژگي به آن ها امكان مي دهد كه عملكرد خود را در شرايط سخت 
مقدار  GRAVY%) كمترين فراواني را دارند. شاخص 0بيشترين و پيروليزين و سلنوسيستين (%) 11نشان داد لوسين (

بررسي ساختار ثانويه پروتيين با استفاده از نرم افزار را نشان داد كه بيانگر ماهيت هيدروفيليك پروتيين است.  - 0,09
6Phyre2   ساختار مشابه در ديتابيسNCBI همچنين با نرم افزار . اين پروتيين پيدا شد برايGORIV  مشخص شد كه

مدل سازي سه بعدي . كندكه به پايداري آن كمك مي باشدمارپيچ آلفا هليكس مي 40,8٪حاوي حدود  CHS پروتيين 
از  Chalcone synthaseكه شباهت بالايي با پروتيين  انجام گرفت PBDاين پروتيين در شاهدانه با استفاده از پايگاه 

Medicago Sativa تواند  به درك عملكرد پروتيين كمك كند و بررسي جزييات مطالعه ساختار پروتيين مي. داشت
  .ساختار آن مي تواند در مطالعات جايگاه فعال پروتيين و داكينگ سودمند باشد
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   مقدمه
اي از گياهان است كه گونه) Cannabis sativa( شاهدانه
اي غنـي و پيچيـده از اسـتفاده انسـاني, هـم بـه       تاريخچه

صورت تفريحي و هم به صورت دارويي دارد. هزاران سال 
هـاي   خـاطر ويژگـي  ها ايـن گيـاه را بـه     است كه انسان

اند از اليـاف  منحصر به فردش پرورش داده و استفاده كرده
ايـن گيـاه   مقاوم آن گرفته تا تركيبات روان گـردان قـوي   

). در سـال هـاي اخيـر علاقـه     2022، و همكاران دهنوي(
زيادي به درك پايه ژنتيكي بيوشـيمي شـاهدانه بـه ويـژه     

جود آمـده  به و CBDو  THCتوليد كانابينوييدهايي مانند 
اي از خـواص  است. ايـن تركيبـات داراي طيـف گسـترده    

درماني از تسكين درد تا ضد التهاب هستند و توجه زيـادي  
 از سوي جوامع پزشكي و داروسازي به خود جلب كرده اند

  . )2022، و همكاران دهنوي(
اما چگونه گياه شاهدانه اين تركيبات منحصر به فرد را 

  ايي در اين فرايند دخيل هستند؟هتوليد مي كند؟ و چه ژن
هاي كليدي كه در بيوسنتز كانابينوييـدها  يكي از ژن

) اسـت. چـالكون   CHSنقش دارد ژن چـالكون سـنتاز (  
سنتاز يك آنزيم است كه نقش حياتي در مسير بيوسـنتز  

ول ئاين مسـير مس ـ  فلاونوييدها در گياهان ايفا مي كند.
گياهان رنگ توليد طيف وسيعي از تركيبات است كه به 

و  ،كنندآن ها را از نور فرابنفش محافظت مي ،بخشدمي
، و همكـاران  دائـو ( داراي خواص آنتي اكسيداني هستند

 CHSبــر اســاس تحقيقــات گــزارش شــده ژن  ).2011
) در گياهـان  PKSمتعلق به ابر خانواده سنتاز پلي كتيد (

تحـت تـاثير عوامـل     CHSباشد. همچنين، بيان ژن مي
هاي زيسـتي  لف مانند شدت نور، دما، تنشمحيطي مخت

و غير زيستي قرار دارد و در مراحل مختلف رشـد گيـاه،   
هاي مختلف متغير است. تنـوع و چنـد   بيان آن در بافت

ي هـاي مختلـف، نشـان دهنـده    شكلي اين ژن در گونه
تطبيق پذيري آن با شرايط محيطي متنوع است (وانـگ  

  ).2018و يو، 
هـا نقـش دارد،   نتز آنتوسـيانين نه تنها در س CHSژن 

بلكه به عنوان يك تنظيم كننده منفـي درونـي در انتقـال    
هـاي گـل تـاثير    كنـد و بـر رشـد انـدام    اكسين عمل مـي 

 CHSگذارد. علاوه بر اين، بيان اعضاي خـانواده ژنـي    مي

ويژه است و سطح بيان آن ها در مراحـل  -به صورت بافتي
باشـد ( ليـو و همكـاران،    مختلف رشد گيـاه متفـاوت مـي   

را در ژنوم خود  CHS). اكثر گياهان حداقل يك ژن 2025
 Zea( عضو، در ذرت 27 )Oryza sativa( دارند. در برنج

mays( 14   عضــــو و در تــــوت ســــياه )Morus 

atropurpurea Roxb.( 5  عضــو از ايــن ژن شناســايي
  ).2025سو و همكاران، شده است (

ــزيم    ــاهدانه آن ــاه ش ــيد   CHSدر گي ــد اس در تولي
اسـت نقـش    CBDو  THCاوليووتوليك كه پيش سـاز  

ــي   ــنش تركيب ــاليز واك ــا كات و  malonyl-COAدارد. ب
 coumaroyl-COA ــره ــنشزنجي ــه  اي از واك ــا را ب ه

آورد كه در نهايـت منجـر بـه توليـد ايـن      حركت در مي
ــي   ــده م ــناخته ش ــدهاي ش ــودكانابينويي ــين( ش و  حس

درك عملكـرد و تنظـيم   ). با اين حـال  2023، همكاران
ــا     CHSژن  ــيش از تنه ــد ب ــاهدانه نيازمن ــاه ش در گي
هاي موثر تحليـل بـه   يابي ژن است. يكي از روش توالي

ــه (  ــك رايان ــاي   In Silicoكم ــه از ابزاره ــت ك ) اس
هـاي بيوانفورماتيـك بـراي تفسـير      محاسباتي و تكنيك

ــوالي  داده ــه ت ــوژيكي از جمل ــاي بيول ــاي ه و  DNAه
هــاي ســاختاري  ويژگــي كنــد.مــي  پــروتيين اســتفاده

هاي عملكردي و تاريخچه تكـاملي آن را بررسـي    نقش
هاي مختلفي تواند شامل تكنيككند. اين تحليل ميمي

هــا و آنــاليز عملكــردي تــا از جملــه هــم رديفــي تــوالي
سازي سـاختاري پيشـرفته و مطالعـات فيلوژنتيـك      مدل
  باشد.

ــاي      ــك ابزاره ــه كم ــل ب ــه تحلي ــه ب ــن مقال  در اي
در گيـاه شـاهدانه    CHS) ژن In Silicoبيوانفورمـاتيكي ( 

هاي پيشرفته و تكنيك خواهيم پرداخت و به بررسي ابزارها
محاســباتي كــه بــراي كشــف پيچيــدگي هــاي بيوســنتز  

شـوند خـواهيم پرداخـت. مـا بـه      كانابينوييدها استفاده مي
ــوالي ژن  تاريخچــه تكــاملي آن ســاختار  CHSبررســي ت
اش و نحـوه تنظـيم آن خـواهيم    شـده عملكرد پيش بيني 

تـري از نحــوه  پرداخـت. بـا انجـام ايــن كـار درك عميـق     
مشاركت اين ژن كليدي در توليد كانابينويدها در شـاهدانه  

برداري از آن در آينده بـه دسـت خـواهيم    و چگونگي بهره
  آورد.



   Cannabis sativa اهيگ در)  CHS (    سنتتاز چالكون ژن  in silico  زيآنال نعمتي و فلاح زياراني:            46

 

 شناسي پژوهشروش

BLAST n و BLAST P  
BLAST n وBLAST p     در جهـت جسـتجوي تـوالي 

) CHSمشابه با توالي ژني و پروتييني ژن چالكون سنتتاز (
  انجام شد. queryگياه شاهدانه به عنوان 

  
  آناليزهاي فيلوژنتيكي

-Tمطالعـه از نـرم افـزار     جهت هم رديفي توالي ژن مورد

Coffee     ــت ــم درخ ــراي رس ــين ب ــد. همچن ــتفاده ش اس
فـلاح  اسـتفاده گرديـد (   MEGA6 فيلوژنتيك از نرم افزار 

،  و همكــاران فــلاح زيــاراني؛ 2017، و همكــاران زيــاراني
  ).2018توحيدفر،  و فلاح زياراني؛ 2013
  

  بررسي خصوصيات ساختار اوليه پروتئين
به منظـور بررسـي خصوصـيات سـاختار اوليـه پـروتئين از       

استفاده شـد. بـراي تعيـين محـل      PROTPARM برنامه
يگـاه داده  استقرار و نقش مولكولي پروتيين در سـلول از پا 

UNIPROT .بهره گرفته شد  
  

  بررسي ساختار دوم پروتئين 
تعيين موقعيت صفحات آلفا و بتـا   ساختار ثانويه پروتيين و

فـلاح  ( شناسايي گرديـد  Phyre2با استفاده از ابزار آنلاين 
، و همكــاران فــلاح زيــاراني؛ 2017، و همكــاران زيــاراني

  ).2022، و همكاران فلاح زياراني؛ 2021
  

  بررسي ساختار سه بعدي پروتئين
بعدي پروتئين بـا اسـتفاده از روش همولـوژي     سازي سه مدل

انجـام شـد. الگـوي     Swiss-Modelمدلينگ و پايگـاه داده  
و بـر   PDBسازي، با دقـت از پايگـاه داده    مناسب براي مدل

اساس بالاترين ميزان شباهت ساختاري انتخـاب گرديـد. بـه    
شده، نمـودار   بعدي مدل ترسيم ر سهمنظور اعتبارسنجي ساختا

هدرال براي  راماچاندران مورد استفاده قرار گرفت و زواياي دي
بررسي صحت استريوشيميايي محاسـبه شـد. تحليـل دقيـق     
ساختار پروتئين به درك عملكرد مولكولي آن كمك شـاياني  

ويـژه   كند. همچنين مطالعه جزئيات ساختاري پروتئين، بـه  مي

ــرت ــد  در تحقيقــات م ــروتئين و فرآين ــال پ ــا جايگــاه فع بط ب
Dockingتواند در طراحي داروها  ، اهميت بالايي داشته و مي

 و مهندسي پروتئين مفيد باشد.

  
  گيريهاي پژوهش و نتيجهيافته

  BLAST nنتايج 
 شــــماره دسترســــيجســــتجوي تــــوالي نوكلوتيــــدي 

NM_001397940    ــاتي ــاه اطلاع ــاهدانه در پايگ ــاه ش گي
NCBI  تطابق را نشان دهد كه بالاترين امتيـاز   100توانست

شـماره  ) مربوط به تطـابق بـا   Max Score )2911شاخص 
از گونـــه ي گيـــاهي   NM_001397940.1 دسترســـي

Cannabis Sativa   شـباهت   100٪پوشش و بـا   100٪با
) Max Score )723 بود در حالي كه كمترين امتياز شـاخص 

 Cicerدر گونه  CP039336.1مربوط به تطابق با اكسشن 

arietinum   شـباهت بـود. راي    79,98٪پوشـش و   62٪با
نيز استفاده شد كـه   E-Valueتعيين بهترين تطابق، از مقدار 

دهنده انطباق با احتمال بالاتر و معناداري  مقدار كمتر آن نشان
دهنـده   نشـان  0,01كمتـر از   E-Valueبيشتر اسـت. مقـدار   

 داري تطابق است. معني

 
  BLAST pنتايج 

ــا    ــي بـ ــوالي پروتئينـ ــي تـ ــماره دستهمرديفـ ــيشـ  رسـ
NP_001384869.1  در گيـــاه شـــاهدانه مقابـــل پايگـــاه

تطـابق را نشـان دهـد كـه      100توانسـت   NCBIاطلاعاتي 
ــه Max score )805بــالاترين امتيــاز شــاخص  ) مربــوط ب

گيـاه   NP_001384869.1 شـماره دسترسـي  همرديفي بـا  
در  ;درصد شباهت بـود  100درصد پوشش و  100شاهدانه با 

) مربـوط بـه   Max score )746حالي كه كمتـرين شـاخص   
گونه گيـاهي    QRV61377.1 شماره دسترسيهمرديفي با 

Litchi chinensis   درصـد   92,01درصـد پوشـش و    99بـا
هـم   E-valueشباهت بود. براي تشخيص انطبـاق از مقـدار   

نشـان دهنـده تعـداد     E-Value. مقـدار  توان استفاده كردمي
ده تصادفي با همـان  هاي مورد انتظار در يك جايگاه داتطابق

كـوچكتر نشـان دهنـده امتيـاز      E-Valueاندازه است. مقدار 
بالاتر و معتبر بودن انطباق با احتمال بالاتر است، در حالي كه 

، نشـان دهنـده   0,01مقادير بسيار كوچك، به ويـژه كمتـر از   
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انطباق هاي معنادار از نظر آماري هستند. به طور كلي هر چه 
E-Value تر باشد، ميزان اطمينان به ارتبـاط  كبه صفر نزدي

  هاي بيشتر خواهد بود.بيولوژيكي بين توالي
  

  آناليزهاي فيلوژنتيكي
بـا ژن   BLAST nگونه اول كه در آناليز 20براي اين منظور 

CHS    همولوژي نشان دادند انتخاب شدند. در گـام اول ايـن
سازي شده و سـپس  همرديف T_Coffeeها با نرم افزار گونه

ــزار     ــرم افـ ــوژنتيكي از نـ ــاي فيلـ ــام آناليزهـ ــراي انجـ بـ
 MEGA6 استفاده شد. آزمون شاخص نابرابري كه با استفاده

 CHSانجام شـد نشـان داد كـه ژن     MEGA6 از نرم افزار

هاي مـورد  بررسـي دارد. آنـاليز    همولوژي بالايي با هم گونه
و انتخـاب مـدل جـايگزيني     UPGMAفيلوژنتيكي با روش 

WAG+G هاي مورد مطالعه گرامي ايجاد كرد كه گونهدندرو
). مـدل  1 بنـدي كـرد (شـكل   گروه كاملا مجزا دسته 6را در 

بدست آمد و با مقايسه   MEGA6جايگزيني توسط نرم افزار 
ها و انتخاب بهتـرين مـدل جـايگزيني بهتـرين     تفاوت توالي

درخت فيلوژنتيكي رسم شد. در ماتريس تشابه در مقايسه بين 
 31/0گونه مورد بررسي كمترين تشابه مربـوط بـه عـدد     20
نشان MEGA6 باشد. آناليز تنوع ژنتيكي توسط نرم افزار مي

ــدود   ــه در ح ــوالي ژن    31داد ك ــول ت ــد از ط  CHSدرص
زيني رخ داده كه در اين ميان تنها حدود هاي نوع جايگ جهش

درصد از طول تـوالي ژن داراي چندشـكلي هـاي آگـاهي      8
د مطالعـه  ربخش مي باشد. تنوع نوكلئوتيدي در جمعيـت مـو  

). آزمـون تاجيمـا   1باشد (جدول درصد مي 9پايين و در حدود 
گونه مورد بررسي) مطالعه در  20نشان داد كه جمعيت مورد (

رند. تست فرضيه خنثـي بـه بررسـي اختلافـات     تعادل قرار دا
هاي تـوالي ژنتيكـي كـه بـا الگـوي      مشاهده شده بين جفت

پردازد. اساس اين تسـت  اند ميجايگزيني مشابه تكامل يافته
هاي جفتـي و  مقايسه فركانس نوكلوتيد يا آمينواسيد در توالي

هـا اسـت. در   هاي مشاهده شده بين ايـن تـوالي  تعداد تفاوت
كند كه اسي مدل جايگزيني فرايندي را توصيف ميشن زيست

طي زمان تحت تاثير فشارهاي  در آن تغييرات يك صفت در
انتخابي يا فرايندهاي تصادفي (مانند جهش يا رانش ژنتيكي) 

دهد. اين مدل در تفسير درخت تكاملي در فيلوژنتيـك   رخ مي
هــا و ســازي تــوالي بــا تســت روشو شــاخه بنــدي و شــبيه

ترين يكي از معروف Dهاي ديگر كاربرد دارد. تاجيما الگوريتم
باشد كه با مقايسه دو نوع تنـوع  هاي فرضيه خنثي ميآزمون

هاي هاي جفتي و تعداد جايگاهژنتيكي در يك جمعيت (تفاوت
اين آزمون براساس مقايسـه تنـوع    .شودچندشكلي) انجام مي

شـكلي   هـاي چنـد  نوكلئوتيدي حاصل از فراواني آللي جايگاه
 Dبه طور كلـي مقـادير مختلـف تاجيمـا      ).2005(فرر،  است
به اين صورت  تواند نشان دهنده فرآيندهاي مختلفي باشد مي

مثبت نشان دهنده تعادل انتخابي است و ممكن  Dكه تاجيما 
است بيانگر انتخاب متعادل يا گزينش در جمعيت باشد. تاجيما 

انتخابي اسـت   منفي نشان دهنده يك گزينش مثبت يا فشار
كه باعث شـده يـك آلـل سـودمند بـه سـرعت در جمعيـت        

نزديك به صفر بيانگر اين است كه  Dگسترش يابد و تاجيما 
تغييرات ژنتيكي در جمعيت به صورت تصـادفي و مطـابق بـا    

اند. آزمون تاجيماي مثبـت در ژن مـورد   فرضيه خنثي رخ داده
آللي آن ها بالا هايي كه تنوع فراواني مطالعه نشان داد كه ژن

مثبت (بزرگتـر از صـفر) دارنـد و بـا انتخـاب       Dاست تاجيما 
  ).1متعادل در جمعيت همراه هستند (جدول 

  
خصوصيات ساختار اوليه  پروتئين و بررسي خواص 

  فيزيكوشيميايي
د بــراي بررســي خــواص فيزيكوشــيميايي پــروتئين مــور

ــه     ــروتئين و از برنامـ ــه پـ ــاختار اوليـ ــي از سـ بررسـ
PROTPARAM ) استفاده شد. نقطه ايزوالكتريكPI (
تعيـين شـد    - 4و بار خـالص آن   6,04پروتئين موردنظر 

ــيد  ــداد اس ــرا تع ــت   مينهآ(زي ــار مثب ــداد  44هــاي ب و تع
باشد). از نظـر تركيـب   مي 49هاي با بار منفي اسيدامينه

درصد) متعلق به لوسين  11اسيدامينه بالاترين فراواني (
درصد) متعلق به دو اسيد امينـه  و كمترين فراواني (صفر 

ــي ــتئين مـ ــزين و سلنوسيسـ ــه پيروليـ ــد. در نقطـ باشـ
ايزوالكتريك، يك اسيد آمينـه يـا پـروتئين بـه دليـل از      
دست دادن بار الكتريكي خـالص خـود، در يـك ميـدان     
الكتريكي با جريان مسـتقيم، قـادر بـه حركـت نيسـت.      

تخاب تواند در ان آگاهي از نقطه ايزوالكتريك پروتئين مي
ســـازي ماننـــد  هـــاي خـــالص ســـازي روش و بهينـــه

كروماتوگرافي تبادل يوني و ايزوالكتروفورز فوكوسـينگ  
  بسيار مفيد باشد.  
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 .NM_001397940هاي توالي با استفاده از داده UPGMAهاي موردمطالعه با روش دندروگرام بدست آمده از گونه .1شكل 

  دهد.ها مقادير بوت استرپ (%) را نشان مي دهند. مقياس افقي فاصله ژنتيكي را نمايش مياعداد روي شاخه
Figure 1.  The dendrogram of the studied species was constructed using the UPGMA method based on the 

NM_001397940 sequence data. The numbers on the branches represent bootstrap values(%). The horizontal 
scale indicates genetic distance. 

  
هايي با تنوع آللي بالا . آزمون تاجيما مثبت نشان داد كه ژندر موجودات مورد بررسي CHSنتيجه تست تاجيما براي ژن  .1جدول 

  مثبت بوده و تحت انتخاب متعادل در جمعيت قرار دارند. Dداراي مقدار 
Table 1. Tajima test result for the CHS gene in the studied organisms. The positive Tajima test indicates that 

genes with high allelic diversity have a positive D value, and are subject to balancing selection in the 
population. 

 Mتعداد نمونه  S متغير تعداد جايگاه هاي تنوع آللي Ɵ Pѕشاخص  Π شاخص   تاجيما Dشاخص 

0.437801 0.098479 0.089140 0.316245 475 20 

  
نقطـه   pHهايي كـه در محـدوده    علاوه بر اين، پروتئين

ايزوالكتريك خود قرار دارند، به دليل تعادل بارهـاي مثبـت و   
منفي، قابليت نگهداري آب را از دست داده و به ناچار رسـوب  

كنند. از طرفي ميانگين آب گريـزي كـل پـروتئين مـورد      مي
ــه ( ــي - GRAVY (09/0مطالع ــد. بررســي شــاخص  م باش

 دهـد كـه ايـن   ) نشـان مـي  Instability indexناپايـداري ( 
 37,13پروتئين عمر بالايي دارد زيـرا شـاخص ناپايـداري آن    

)؛ اين موضـوع حـاكي از آن اسـت كـه ايـن      2است (جدول 
پروتئين در شرايط سلولي پايـدار بـوده و بـه راحتـي تجزيـه      

  شود. نمي
ها بيانگر ميزان پايداري آنها در شاخص ناپايداري پروتئين

ن  به نوع اسيدآمينه باشد؛ و ايلوله آزمايش در برابر حرارت مي
هايي كه شاخص ناپايداري هاي موجود بستگي دارد. پروتئين

مي باشد با ثبات و در غير اين صورت بي  40تر از  كآنها كوچ
هـاي  جـز پـروتئين   CHSثبات خواهند بود. بنابراين پروتئين 

هاي پايدار در شرايط تنش مثل تـنش  باشد. پروتئينپايدار مي
ساختار سوم خود و در نتيجه عملكردشـان را  تواند حرارتي مي

   ).2020، و همكاران كرسيدر شرايط تنش حفظ كنند (
نيـز مشـخص شـد كـه     PROTSCALE بـا برنامـه   

پروتئين مورد مطالعه طبق روش كيت و دوليتل در انتهاي 
N  و همچنين نزديك به انتهايC   خود داراي آب گريـزي

  ). 2در شكل  1 با توجه به خط برشباشد (معني داري مي
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در  CHSنشان دهنده پايداري نسبي پروتيين  37,13، مقدار شاخص ناپايداري CHSبررسي شاخص ناپايداري پروتيين  .2 جدول
  .باشد) بيانگر ماهيت آب دوست بودن اين پروتيين مي- 0,090شرايط سلولي است. مقدار ميانگين كلي آب گريزي منفي (

Table 2. CHS protein instability index review, the instability index of 37.13 indicates the relative stability of 
the CHS protein under cellular conditions. The negative GRAY value (-0.090) suggests the hydrophilic 

nature of this protein 
  بگريزيميانگين كل آ

GRAVY  
  شاخص آليفاتيك
Aliphatic Index

  شاخص ناپايداري
Instability Index  

0,090 -  93.50 37.13 

 

 
. محور افقي موقعيت اسيدهاي آمينه و محور عمودي ميزان PROTSCALEبا برنامه  CHSآناليز آبگريزي پروتيين  .2شكل 

 دهنده نواحي آبگريز هستند. ابگريزي را نشان مي دهد. به طوري كه مقادير مثبت نشان
Figure 2. Hydrophobicity analysis of CHS protein with PROTSCALE program. The X-axis shows amino 

acid positions, and the Y-axis represents the hydrophobicity score, with positive values indicating 
hydrophobic regions 

  
  ساختار دوم پروتئين

، سـاختاردوم  Phyre 2با اسـتفاده از نـرم افـزار آنلايـن     
پيش بيني شد. نتايج حاصل حـاكي از آن   CHSپروتئين 
براي ايـن   NCBIساختار مشابه در ديتابيس  6است كه 

پروتئين پيدا شد، يكي از اين ساختارها مربوط به سـاختار  
اسـت كـه    alfalfa از Chalcone synthaseپـروتئين  

ــروتئين  100داراي شــباهت  ــا پ ــاه شــاهدانه  CHSب گي
 GORIV). همچنـين بـا نـرم افـزار     3(شـكل   باشـد  مي

 40,87٪حـاوي حـدود    CHSمشخص شد كه پـروتئين  
 منظـور  بـه  اطلاعـات  ايـن  و اسـت  هلـيكس  آلفا مارپيچ
). 4 شكل( باشدمي اهميت داراي پروتئين پايداري بررسي

هاي پروتئيني قرار دارد  مارپيچ آلفا معمولاً در سطح هسته
و به عنوان يك رابط براي تعامل با محيط آبـي خـارجي   

كند. قسمت داخلي مارپيچ آلفا تمايل به داشـتن   عمل مي
يرونـي آن تمايـل بـه    گريز و قسـمت ب  آمينواسيدهاي آب

دوست دارد. به همين دليـل، در   داشتن آمينواسيدهاي آب
هـا   طول مارپيچ، از هـر چهـار آمينواسـيد، سـه تـاي آن     

گريز هستند. آمينواسيدهاي موجود در هسته پـروتئين   آب
گريـزي   يا داخل غشاي سلولي نيـز معمـولاً خاصـيت آب   

ح قـرار  هاي آلفايي كه در سـط  طور كلي، مارپيچ دارند. به
گريز دارند. اين ويژگـي   دارند، تعداد كمتري آمينواسيد آب

ها مفيـد باشـد. بـه     بيني ساختار پروتئين تواند در پيش مي



   Cannabis sativa اهيگ در)  CHS (    سنتتاز چالكون ژن  in silico  زيآنال نعمتي و فلاح زياراني:            50

 

اي كه حاوي مقادير بالايي از آلانين،  عنوان مثال، نواحي
گلوتاميــك اســيد، لوســين و متيــونين هســتند و مقــادير 

رنـد،  كمتري از پـرولين، گليسـين، تيـروزين و سـرين دا    
تمايل به تشكيل مارپيچ آلفا دارند. از سوي ديگر، ساختار 

دار اســت. يكــي از  صــفحات بتــا بســيار كشــيده و چــين
هاي مهم بين صفحات بتا و مارپيچ آلفا اين اسـت   تفاوت

كه آمينواسيدهايي كه در ساختار اوليه پروتئين با فاصـله  
زيادي از هـم قـرار دارنـد، در تشـكيل صـفحات بتـا در       

گيرنـد. ايـن ويژگـي باعـث      رت يكـديگر قـرار مـي   مجاو

ــي ــته و      م ــتري داش ــختي بيش ــا س ــفحات بت ــود ص ش
پذيري كمتري داشته باشند. پيوندهاي هيـدروژني   انعطاف

يك رشته بتا و گروه  COهاي  اي كه بين گروه بين رشته
NH شوند، پايداري بيشـتري   رشته بتاي مجاور ايجاد مي

هـا   زيگـزاگ بـه آن  بخشند و ظاهري  به صفحات بتا مي
هاي آلفا و بتـا در پـروتئين    دهند. هرچه ميزان مارپيچ مي

پذيري پروتئين كمتـر و پايـداري آن    بيشتر باشد، انعطاف
بيشتر خواهد بود. نتايج نشان داد كـه پايـداري پـروتئين    

CHS .نسبتا زياد است  
  

 
  Phyre2با برنامه  CHSساختار پيشنهادي براي پروتيين  .3شكل 

Figure 3. Proposed structure for the CHS protein with the Phyre2 program 
  

 
 GORIVبا نرم افزار  CHS آناليز ساختار دو بعدي پروتيين  .4شكل 

Figure 4. Analysis of the two-dimensional structure of CHS protein with GORIV software 
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  ساختار سوم پروتئين
بعدي براساس انتخاب يـك الگـوي    سازي ساختار سه مدل

با شباهت بالا به پروتئين هدف، با اسـتفاده از پايگـاه داده   
PDB ــراي 5 انجــام گرفــت (شــكل ). الگــوي منتخــب ب
)، 1JWXدر گيـاه شـاهدانه (   CHSسـازي پـروتئين    مدل

بــا قــدرت  2002آمينواســيد اســت و در ســال  389داراي 
بـا   Medicago sativaآنگسـتروم از گيـاه    1,63تفكيك 

) X-rayاســتفاده از روش كريســتالوگرافي اشــعه ايكــس (
كيلـو   42,787كشف شده است. اين الگـو وزن مولكـولي   

سازي ساختار سه مدل ن دارد و شامل دو جهش است.دالتو
گيـاه شـاهدانه بـا اسـتفاده از سـرور       CHSبعدي پـروتين  

Swiss-Model    پيش بيني شد. ساختار براسـاس نزديـك
 ترين الگو ايجاد و با تحليل هاي مختلف اعتبار سنجي شد

 از ٪97,14). نمـودار راماچانـدران نشـان داد كـه     6 (شكل
 ٪0,39 تنهـا  و دارند قرار مطلوب نواحي در آمينه اسيدهاي

امتيــاز  .شــدند بنــديطبقــه محــدوده از خــارج عنــوان بــه
MolProbity  بود كه كيفيت بالاي مـدل را   0,97برابر با

كند همچنين هيچ پيوند نامناسبي مشـاهده نشـد   تاييد مي
). اين مدل براي مطالعـات بيشـتر روي عملكـرد    7 (شكل

و تجزيــه و تحليــل هــاي اتصــال ليگانــد  CHS پــروتيين 
  مناسب است.

  

 
كه با استفاده  CHSمدل سه بعدي ساختار پروتيين  .5شكل 

از روش همولوژي مدلينگ پيش بيني شده است. در اين مدل، 
نواحي مختلف پروتيين با رنگ هاي متفاوت مشخص شده اند 

  نمايش داده شده است. PBDو ساختار كلي در قالب 
Figure 5. Three-dimensional modeled structure of 

CHS.  predicted using homology modeling. 
Different regions of the protein are highlighted in 

distinct colors, and the overall structure is 
presented in PBD format. 

 
 Swiss پروتيين هدف  با استفاده از مدل سه بعدي  .6شكل 

Model  براساس مدل سازي همولوژي ايجاد شده است. اين مدل
ساختار كلي، عناصر ثانويه و محل هاي احتمالي عملكردي پروتيين 

  دهد.را نشان مي
Figure 6. 3D structural model of the target protein 

was generated using Swiss-Model based on 
homology modeling. This model illustrates the 

overall structure, secondary elements, and 
potential functional sites of the protein. 

  

 
شده در  بيني يشمدل پكيفيت نمودار راماچاندران  .7شكل 

Swiss Model كند و توزيع زواياي دي هيدرال را ارزيابي مي
)Psi  وPhiدهد. حضور بيشتر ) را در ساختار پروتيين نشان مي

دهنده پايداري ساختاري  اسيدهاي آمينه در نواحي مجاز نشان
  مدل است.

Figure 7. The Ramachandran plot evaluates the 
quality of the predicted model and illustrates of the 
distribution of dihedral angles (Psi and Phi) in the 
protein structure. A higher concentration of amino 

acids in the allowed regions indicates structural 
stability of the model. 
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