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Soyada Protein Disiilfit izomeraz’larin In Silico Analizi
Fatih DEMIREL"
OZET

Protein disiilfit izomerazlar protein katlanma siirecinde disiilfit baglarinin dogru bir sekilde
olusmasinda gorev alan thioredoxin domaini i¢eren molekiiler saperonlardir. Hayvanlarda PDI
proteinlerinin katalitik ve saperon rollerinin arastirildigi birgok ¢alisma mevcuttur. Bitkilerde ise
PDI proteinlerinin varyasyonu ve fonksiyonu ile ilgili c¢alismalar simirlidir. Bu ¢aligmada
Arabidopsis PDI geni referans alinarak soya genomunda 12 PDI geninin varligi gosterilmis ve bu
genlere ait proteinlerin 6zellikleri in silico yaklagimlar ile ortaya konmustur. WCXXC aktif dizi
motifinin GmPDI6¢c ve GmPDI6d proteinlerinde korunmadigi ve diger proteinlerde bu dizinin
mevcut oldugu tespit edilmistir. Protein modellemesi sonucunda soya PDI proteinlerinden GMQE
skoru en yiiksek olani ele alinarak Tobacco ringspot virus’e ait kilif proteini arasindaki etkilesim
docking ile ortaya konmustur. Caligma sonucunda elde edilen in silico analiz sonuglarinin deneysel
yaklagimlar ile dogrulanmasi gerekmektedir.

Anahtar Kelimeler: Soya, Protein disiilfit izomeraz (PDI), in silico, Protein-protein docking
In Silico Analysis of Protein Disulfide Isomerases in Soybean
ABSTRACT

Protein disulfide isomerases are molecular chaperones containing the thioredoxin domain that
are involved in the correct formation of disulfide bonds during the protein folding process. There
are many studies investigating the catalytic and chaperone roles of PDI proteins in animals. Studies
on the diversity and function of PDI proteins in plants are limited. In this study, the presence of 12
PDI genes in the soybean genome was shown with reference to the Arabidopsis PDI gene. The
properties of the proteins belonging to these genes were revealed by in silico approaches. It was
found that the active site-WCXXC motif was not conserved in the GmPDI6c and GmPDI6d
proteins, but this sequence was present in other proteins. As a result of protein modeling, the protein
with the highest GMQE score among soy PDI proteins was taken into consideration and its
interaction with the coat protein of Tobacco ringspot virus was revealed through docking. The in
silico analysis results obtained from the study need to be verified by experimental approaches.
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GIRIS

Protein disiilfit izomerazlar’lar (PDI) grubu endoplazmik retikulumun liimenindeki yeni
sentezlenmis  proteinlerde  disiilfit  baglarinin  olusumundan,  rediikksiyonundan  ve
izomerizasyonundan sorumlu olan oxidoreductase sinifindaki enzimlerdendir (Frand and Kaiser
1998; Tu et al. 2000; Wedemeyer et al., 2000). Hedef proteinde PDI araciligiyla disiilfit bag
olusumu, proteinin dogru katlanmasi, stabilitesi, katalitik aktivitesi ve diger proteinler ile
interaksiyonu icin gereklidir (Freedman et al., 1994; Aslund and Beckwith, 1999). PDI’lar
kendilerinin integral redox-aktif thioredoxin domain ile distilfit baglarini1 degistirirler (Kanai et al.,
1998; Motohashi et al., 2001). PDI ile iligkili bircok gen tiim genom sekanslamasi araciligiyla
bir¢ok Okaryotik genomda tanimlanmigtir. Bu genlere karsilik gelen bir¢ok proteinin biyokimyasal
fonksiyondan yoksun oldugu gosterilmis ve bunlar PDI-benzeri (PDI-Like) proteinler olarak
adlandirilmigtir. PDIL proteinleri thioredoxin (TRX) siiper ailesi igerisinde ¢oklu gen ailesinin bir
iiyesidir (Jacquot et al., 2002). Bu atasal ailedeki biitiin proteinler CXXC dortlii peptit sekansinda
Cys kalitilar1 araciligryla fonksiyona sahip olan en az bir yapisal domaine sahiptir (Ellgaard, 2004;
Wilkinson and Gilbert, 2004). TRX adli bu domainler korunmus i¢ boyutlu konfarmasyonda dizili
olan amino asitlere sahiptir (Kemmink et al., 1997). Proteindeki CGHC motifi proteinin biitiin
potansiyel indirgeme reaksiyonlarini modiile eder ve boylece disiilfit baglarini aktif olarak okside
etmek ya da indirgemek icin aktif sistein dizilerinin katalitik yetenegini diizenler (Chivers et al.,
1997). Biitiin PDI aile iiyeleri disiilfit baglarin1 yeniden diizenlenme potansiyeline sahip olmasina
ragmen, sadece birkac iiyede bu aktivitenin gergeklestirildigi ve geriye kalanlarin fonksiyondan
ziyade evrim araciliiyla bu ailenin iiyesi durumunda kaldig1 goriilmiistiir (Galligan and Petersen,
2012). Thioredoxin ailesinde PDI’dan sonran en yaygin calisilan aile iiyelerinin Erp57, Erp72,
Erp29, Erp44 ve PDIA2 oldugu belirtilmistir (Appenzeller-Herzog and Ellgaard, 2008).

Hayvanlarda ve mayalarda PDI’lar farkli hiicresel fonksiyonlara sahiptir. PDI’lar hiicrenin
canliligi, iyon alimi, gen transkripsiyonun aktivasyonu, hiicre farklilasmasi gibi birgok hiicresel
faaliyet icin gereklidir (Ferrari and Soling, 1999; Honscha et al., 1993; Markus and Benezra, 1999;
Ohtani et al.,, 1993; Fornes and Bustos-Obregon, 1994). PDI’lar ¢ekirdekte, sitoplazmada,
endoplazmik retikulumda, mitokondri ve hiicre dis1 ortamlarda bulunurlar (Cheng et al., 1987;
Couet et al., 1996; Wilson et al., 1998; Lahav et al., 2000; Rigobello et al., 2001; Turano et al.,
2002). PDI’larin proteinlerin agregasyonunu onleyerek saperon gorevi istlendikleri de rapor
edilmistir (Irvine et al., 2014)

Insan PDI proteini dort modiiler domainden (a,b,b’,a’) ve karboksil ugta endoplazmik
retikulum retansiyon sinyalinden (KDEL) olusmaktadir (Alanen et al., 2003). Domain a ve a’ di-
sistein motifi (CXXC) ile thioredoxin domainiyle homoloji paylasan katalitik domainlerdir. b ve b’
domain ise U-geklinde tiim molekiiliin tersiyer yapisim1 muhafaza etmede rol oynamaktadir
(Kemmink et al., 1997; Byrne et al., 2009).

Hayvanlarda mevcut olan PDI’larin ¢ogu ER (Endoplazmik retikulum)’de stres durumunda
katlanmamig protein cevabinda yer alir. Bu siire¢ ¢cogunlukla diyabet ve ndérodejenaratif hastaliklar
gibi bir¢ok hastaligin gelisimi ve ilerlemesi ile yakin iligkilidir (Kemmink et al., 1997; Byrne et al.,
2009). Hayvanlarda ¢ok ¢alisilan PDI proteinlerin varligi piring (12), bugday (9), salgam (Brassica
napobrassica) (32) ve musir (22) gibi farkli bitkilerin genom sekanslarinda da tanimlanmis olmasina
ragmen, bu proteinin bitkilerdeki caligmalar1 sinirlidir (Houston et al., 2005; D’Aloisio et al.,
2010; Onda and Kobori, 2016; Kayum et al., 2017). Bitkilerde bulunan PDI proteinlerinin
hayvanlardaki gibi protein katlanmasi ya da yeniden katlanma siireglerinde rol oynadigi rapor
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edilmistir (Takemoto et al., 2002; Lu and Christopher, 2008; Kimura et al., 2015; Onda and Kobori,
2016; Peng et al., 2017). Ayrica bu proteinlerin bitkilerde embriyo kesesinin olgunlagmasi, tohum
gelisiminde endotelial hiicrelerin programli hiicre 6liimii ve biyotik strese cevap olusturmada rol
aldiklar1 da bildirilmistir (Wang et al., 2008; Gruber et al., 2007; Ondzighi and Staehelin, 2008).
Bitkiler biiylime ve gelisme donemlerinde bir¢ok stres faktdriine maruz kalmaktadir. Bitki
PDI’'larinin abiyotik stres altinda up-regiile oldugu bilinmektedir. Brachypodium distachyon L.
ve Brassica rapa ssp. pekinensis’e ait PDI genlerinin abiyotik stres altinda up regiile oldugu ve
coklu stres cevabinda rol oynadigi goriilmiistiir (Zhu et al., 2014; Kayum et al., 2017).

Tahillarda PDI proteinleri {izerine yapilan aragtirmalarda c¢ogunlukla tohum depo
proteinlerinin siniflandirilmasindaki roller {izerine odaklanilmistir. Bugdayda ve piringte tohum
depo proteinin yeniden pozisyonlandirilmasi siireci, baslangi¢ polipeptitlerin ER liimenine transferi,
peptitlerin katlanmasin1 ve endosperm hiicrelerine depozosiyonunu kapsamaktadir (Shewry and
Halford, 2002; Herman and Schmidt, 2004; Vitale and Ceriotti, 2004; Tosi et al., 2009). Bu olaylar
birkag giinliik periyod igerisinde ger¢eklesmektedir. Hiicre i¢i ER stresini temsil eden tohum protein
stirecleri ve dis cevresel faktorler depo proteinlerinin miktar1 ve kalitesini biiyiikk Olclide
etkilemektedir (Dupont et al., 2006).

Son zamanlarda bilgisayar tabanli teknoloji ile biyoinformatik yaklasimlar gelistikge, bitki,
bakteri, fungus ve hayvan gibi farkli organizmalara ait sekans verilerinin kullanimina olanak
saglayan in silico analizlere izin veren yaklagimlar yayginlasmistir. in silico analiz, giiniimiizde
genlerin fonksiyonlarinin anlasilmasi, yeni genlerin ortaya c¢ikarilmasit ve ilag gelistirme gibi
amaglar dogrultusunda sik¢a kullanilan bir yaklasimdir. Bu ¢aligmada hayvanlara kiyasla bitkilerde
daha az calisilmis olan PDI proteinlerinin soya genomunda varligi arastirilmis ve bu genlere ait
proteinlerin farkli 6zellikleri in silico analizler ile ortaya konmaya ¢alisilmistir. Ayrica, ¢aligmada
PDI proteinleri ile soyada hastaliga neden olan Turnip mosaic virus’e ait kilif proteini arasindaki
interaksiyon da arastirilmistir.

MATERYAL ve METOT

Arabidopsis PDI genomik sekansi (At3g54960) BLASTn arastirmasi igin referans alindiktan
sonra soya (Gylicine max Wmd82.a2.vI) genomunda PDI genlerinin varlig1 Phytozome v13 database
kullanilarak taranmistir. Soya PDI genlerinin yapis1t Houston ve ark. (2005)’nin rapor ettigi EST,
TA ve cDNA’lar goz Oniine alinarak olusturulan gen modeli ile karsilastirilarak Gene Structure
Display Server (GSDS) (http://gsds.cbi.pku.edu.cn/) programi kullanilarak olusturulmustur (Sekil
1). Soya PDI’lara ait amino asit sekanslari Phytozome database’den elde edilmistir. Soya PDI
amino sekans hizalama (aligment) PARALINE Multiple Sequence Aligment kullanilarak
gerceklestirilmistir  (Sekil 2). Peptitlere ait fizikokimyasal oOzellikler Protparam araci
(https://web.expasy.org/protparam/) kullanilarak elde edilmistir (Cizelge 1). Proteinde disiilfit
baglari ve lokasyonlar1 SCRATCH Protein Predictor programi
(http://scratch.proteomics.ics.uci.edu/) kullanilarak arastirilmistir (Cizelge 1). Peptit sekanslarina ait
protein 3-D (3 boyut) yapist swiss-model database (https://swissmodel.expasy.org/interactive)
kullanilarak belirlenmistir ve bu modeller protein docking i¢in kullanilmistir. Protein-Protein
interaksiyonunun belirlenmesi icin HDOCK SERVER kullanilmistir
(http://hdock.phys.hust.edu.cn/).
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Cizelge 1. Soya PDI proteinlerinin fizikokimyasal 6zellikleri

pl
» , MW (kDa) o
Ornek Gen ismi Accession No Kromozom Ba§lang}<; ?’ms . . (protelr{ (molekiiler Amino asit D}sulﬁt Pozisyonlar
bolgesi bolgesi izoelektrik - say1s1 bag sayist
agirlik)
noktast)
1 GmPDIl4a  Glyma.14G152000 14 32942545 329479906 528 33834.16 496 2 (’1'%;0{"
47650.66 290-29,
2 GmPDII4b  Glyma.14G050600 14 3961456 3965431 541 : 483 3 64-67,
192-195
3 GmPDI4  Glyma.04G247900 4 51508103 51512541 5.06 S8714.88 525 2 4172'_‘;261’
4 GmPDI6a  Glyma.06G114700 6 9307220 9315112 574 44398.02 394 2 3307;;%6
5 GmPDI6b  Glyma.06G114800 6 9319023 9322977 4.88 S6115.09 503 2 (’1'%;0{"
6 GmPDI6c  Glyma.06G218800 6 23847777 23849959 771 14296.90 126 2 (’7'7151’3102'
7 GmPDI6d  Glyma.06G245200 6 41415611 41418860 9.40 1837244 196 2 27'5977’94'
00 ¢ - -
8  GmPDIl3a  Glyma.13G077300 13 18273603 18279038 532 33699.98 495 2 60(15’6;05
62382.13 106-109,
9 GmPDII3b  Glyma.13G326200 13 42127387 42131740 472 : 558 2 445448
47827.82 64-67, 192-
10 GmPDI2a  Glyma.02G266900 2 45143254 45147258 537 ‘ 438 3 195, 200-
296
40843.43 57-60, 87-
Il GmPDI2b  Glyma.02G014000 2 1271043 1276316 537 : 368 3 94, 180-
183
57-60, 87-
12 GmPDIIO  Glyma.10G014700 10 1313154 1318059 5.73 40355.80 364 3 94, 176-
179
BULGULAR ve TARTISMA

Bitkilerde PDIL ailesine ait proteinler hakkinda bilgi edinmek i¢in veri tabanlarinda
gerceklestirilen arastirmalarda sorgu kelimesi olarak Arabidopsis PDI kullanilmaktadir. Soya
genomunda Blastn ile 12 GmPDI geninin varlig1 belirlenmistir (Sekil 1). Bu genlerdeki intron ve
exon bolgeleri ve gen uzunluklar1 Sekil 2°de verilmistir. Genler arasindaki intron sayist 1 ile 10
arasinda degisirken, ekzon sayisi ise 3 ile 11 arasinda degismektedir. PDIL proteinlerinde TRX
(thioredoxin), ferrodoxin, glutaredoxin, ferrodoxin, peroxidoxin gibi domainler yer almaktadir
(Jacquat et al., 2002). Multiple Sequence Aligment (Coklu sekans hizalama) sonucunda CXXC
terapeptit kataliktik sekansin GmPDI proteinlerinde korunmus oldugu ortaya konmustur. Houston et
al. (2005), Arabidopsis bitkisine ait AtPDI proteinlerindeki aktif dizi motiflerinin WCGAC,
WCARS, WCVNC, WCINC seklinde varyantlara sahip oldugunu gdstermistir. Holmgren (1985),
WCXXC dizilerinin disiilfit oksidasyon/rediiksiyon ve izomerizayondan sorumlu oldugunu rapor
ederken, diger arastirmacilar WCXXA motifinin sadece disiilfit izomerizasyonundan sorumlu
oldugunu belirtmistir (Woycechowsky et al., 2000; Serratoet al., 2008). Iwasaki et al., (2009)
CPRS/CXXC dizilerinin ER liimen’ine lokalizasyonda sorumlu oldugunu gdstermistir.
Biyokimyasal ve hiicre fraksiyon ¢aligmalar1 PDI aktivitesinin genellikle ER ile iliskili oldugunu ve
salgilama yolaklarinin ¢oguna katildigin1 géstermistir (Houston et al., 2005). Cogu PDI proteini ER
hedefleme icin sinyal peptiti olarak tahmin edilen NHj-uca ait sekansa sahiptir. Diger taraftan
bir¢cok protein de COOH-terminal KDEL motifine sahiptir (Pelham, 1990). Bu ¢alismada, amino
asit aligment sonucunda proteinin N’ terminal ucunda bulunan korunmus KDEL sekanslarinin soya
PDI proteinlerinde de korunmus genellikle korunmus oldugu belirlenmistir (Sekil 3). Proteine ait
disiilfit baglarinin sayis1 2 ve 3’tiir. Soya PDI proteinlerindeki en kiigiik amino asit sayis1t GmPDI6
proteinine ait iken en biiylikk Amino asit sayist 558’dir. GmPDI proteinlerindeki izoelektrik
noktasinin 4.72 ile 9.40 arasinda degistigi goriilmiistiir (Cizelge 1).
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Defline Score E oY \Jew
P Cmrs 3205 E-34
p Cnrds 3205 1.1E.84
P Cnr0e 2024 28E-79
P Ch12 208.7 43ES
P Cnrg 744 POE4
P Cnw20 1854 51E.38
P Crer? 1838 1.8€-37
P cn02 808 TE-12
P cCw02 538 23E-4
P Cne2 500 2883
P Cn10 452 P0E-3
P Cwo7 84 35€-2

Sekil 1. Soyada Phytozome PDI blast sonucu

Bitki viriisleri tarafindan kaynaklanan enfeksiydz hastaliklar tarimsal iiretimi ve kiiresel
olarak tarimsal iiriin miktarini negatif olarak etkilemektedir. Soya insan ve hayvan beslenmesinde
onemli bir besin kaynagidir. Tobacco ringspot virus soya bitkisini enfekte eden viriisler arasindadir.
Bitkisel ve hayvansal kaynakli hastaliklarda bitki ve patojen arasindaki protein interaksiyonlari
hastaligin olusum mekanizmasinin anlagilmasi admma ©6nem tagimaktadir. PDI proteinlerinin
hayvanlarda hastaliklarla iliskili oldugu bir¢ok ¢alisma da ele alinmistir. Bitki hastaliklarinda ile bu
proteinin iliskisi adina yapilan ¢alismalar oldukca sinirlidir. Yang ve ark. (2014), PDI proteinlerinin
bitki virlislerine duyarlilikta rol oynadigini bildirmistir. Bu ¢alismada Tobacco ringspot virus kilif
proteini ile soya PDI proteininin geni arasindaki interaksiyon arastirilmistir. Kilif proteini ve PDI
proteini arasinda bir ligan-reseptor baglanmasinin miimkiin oldugu, protein docking sonucuna gore
belirlenmistir (Sekil 4).

Glyma.14G 152000 s ——— - - —

Glyma. 14G050600 W — —— — = — — — —

Glyma.04G247900 S —— e ————— o —

Glyma.06G 114700 ' o e e -

Glyma.06G 114800 B — - e o = s G

Glyma.06G218800

Glyma.06G245200 - -

Glyma.13G077300 . —— — m ——— e — ———— — a———

Glyma.13G326200 - ™ e e e = ™ ¢ S

Glyma.02G266900 — ————

Glyma.02G014000 - —— e o =, G

Glyma.10G014700 . - el — O — O ‘
. . N , R X ., , ;
0kb 1kb 2kb 3kb 4kb 5kb 6kb kb

Legend:

CDS s upstreany downstream = Intron

Sekil 2. Soya PDI genlerinin yapisi
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Glyma. 066245200 --MATLFDSLAVVRLP -~ ~TAARRTSVH-L - - - -PHCA-GLRLRP - - - - - ATVLKG- - -VWTVAATDADAHPS - - LAQEYGIRGF PTIKVFAPG-KPPVDYQGARDVKPT

Glyma. 146050600 --MPKSQFRTPFLVSLPLLLFIFNLTPSHALYG- -~ASSPVLQLTPSNFKSKVLNSNGVVLVEF FAPNCGHCQAL TPTWEKA ATVLKG- - -VWTVAATDADAHPS - - LAQEYGIRGF PTIKVFAPG-KPPVDYQGARDVKPT

6l RTPFLVSFSLLLFIFNLTPSYALYG- -ASTPVLQLTPSNFKSKVLNSNGVVLVEF FAPKCGHCQAL TPTWEKA ATELKGED - -VILAKVDATEENE - - LAQQYDVQGFPTVHFFVDG- - IHKPYNGQRTKDAT

Glyma. 136326200 MRILVLLSLATLLLFSSFSPTFCDHLADDEDLSFL GOFED QPEVDEKDVVVLKEKNF TDAVKNNRFVII-VEF YAPHCGHCQALAPEYARA GSSFKKAK - SVLTGKVDCDEHKS - - L CSKYGVSGYPTIQWFPKGSLEPKKYEGPRTADSL

Glyma. 026014200 --MENYQIUSRRIALGAFAFVLLFL---SA- ~SADDVVVL SEDNFEKEVGODRGAL - VEF VAPWCGHCKKLAPEVEKL G55y AK - SVLTGKVDCDEHKS - - LCSKYGVSGYPTIQHFPKGSLEAKKYEGPRTAESL

G[yma.lGGOIIUOB MEKYQIWSRRIALAAFAFALLFQ- - -SA- ~SADDVVVLSEDNFEKEVGQDRGAL -VEF YAPWCGHCKKLAPEYEKL

Glyma.06G218800 MFSSH-------- -~ K ¢

e 266114700 VY- ~DESDVLTLDHSNFSDTVSTYSLIV-] VEFYAPRCGHCKKLAPEWKV:gtSS"DPPW":E\I’g:x:z;;gt"@'"“ """ #EILR"GG’*"VQEVKGPHEADG!
04624 MPKFFHSIFRGTH TCFFFVF Fi -EKEFVLTLDHSNFHDTVSKHDF IV-VEFYAPWCGHCKKLAPEYEKA o

giﬂ:,gggﬁzzgg “renst 6ﬁ&“ﬁé;;r‘v’;fitttirgizf:?g _EKEFVLTLDHSNFHDTVSKHDF IV - VEFVAPNCGHCKKLAPEVEKAASILSSHDPPIVLAKVDANEEKNkDLASQYDVkGFPTINILRNGGKNVQEVKGPREADGI

Glyma. 146152000 HHNNNRVSTHFLFVSSLLSLFA-QIS ~EKEFVLTLDRSNFSDIVTKHNFVV -VEFYAPKCGHCHKLAPEYEKA ASILSSNDPPVILAK FQUQGFPTIKIL

Glyms. 136277300 MAHHNNIRVSICFLFASSLLSLFA-QIS KEFVLTLNRSNFSDIVTKHNFVV- ve;mpwcancmxupgygk,\As1LSSNDPPVILAKVDANEEKNRELASQFQVQGFPTIKILRNGGKWQDVWPREADGI

Glyma. 066245200 _AAASR -VASPARRIASRAARVACEAQ

Glyma . 146050600 e e GSSDK -TETSSSVELNSGNFDELVIKSKELWIVE - FFAPWCGHCKKLAPEWKKASNSLKGK

Glyma.026266900 AEFALQQVK ALLKDRLSGKATG ~TETSSSVELNSGNFDELVIKSKELWIVE FFAPWCGHCKKLAPEWKKASNNLKGK

Glyma. 136326200 VTHIRKKIGPGIYNLTTVEEAQRILTNETKVVLGF LNSLVGPESEEL AA-ASRLEDDVNF VQTVNPDVAKLFHIDQQVKRPALILIKkEEEALNHFDGKFEKSAIADFVFSN&LPLV\'IFTRESAV -PSVFENPIKKQLLLFA-TSNDSETLVPAFKEAAKSFKGKLIFVYVENDNE

Glyma.02G214000 -

Glyma.10Ge14700 - -

Glyma. 066218800 - _SFSVEEFDNFSALAEKLHSDYDF GHPLN--VKLLPRGESSVSGPTVRLSKPFTGLFVDFQ-VF - LCILDFS-

Glyma.066114700 VDYLKKQSCSVS- KFSGEEFDNFT--AEKLRADYDL GHTHN--AKHLPRGESSVTGPTVRLFNPFDEFFVDFQ-~ - rLQSQFKmESFKSkVRETAEQVRQQGLSFLV

Glyma. 046247900 VDYLKKQSGPASTEIKSADEATAFIGENKVAIVGVFPKFSGEEFDNFSALAEKLRSDYDF GHTLN--AKHLPRGESSVSGPVVRLFKPFDELFVDFQ-DFNVEALEKFVEESSTPWTVF AMLFINFT;

Glyma.066114800 VDYLKKQSGPASTEIKSADEATAF IGENKVAIVGVFPXF SGEEFDNF SALAEKLRSDYDF GHTLN--AKLLPRGESSVSGPVVRLFKPFDELFVDFQ-| omvsmexrveessww‘rvr NNEPSNHPFWKFFNSPNMAVYLFINFTAEGNEAIKSXVREAAEQVKQQGVSFLV

Glyma.14G152000 VDYLKKQSGPATAEIKSADDASALIGKNKVVIVGVFPKFSGEEYENFNALAEKLRSEYDF GHTLD--AKYLPRGESSVTGPVVRLFKPFDELFVDSH-DFHMEALEK MMFVNFTADNADSLKLK

Glyma.13G077300 VDYLKKQSGPATTEIKSADDASAL IDKNKVVIVGVFPKFSGEEYENFNALADKLRSEYDF SHTLN--AKHLPRGESSVTGPVVRLFKPFDELFVDFY- DFNHEALSKFVEESSVPIV‘I’VF TVDNADSLKSKI snvr—am

Glyma.06G245200 DTAVEVAPITD--- ANGQSLY - -LESESAVLVE------------- FWAPLCGP  CRMIHPIIDELAKQYAG--KLKCYKLNTDESPSTATRYGIRSIPTVHIFKSGEXKDTVI-

Glyma.14G050600 DCDAEXSLMSRFKVQGFPTILVFGADKDSPIPYEGARTALATESFALEQLETNVAPPEYT ELHSPDVLEEKCGSAAICFVAFLPDILDSKAEGRNIYLQQLLSVAEKFKRSPYSYVIWVAA GNQ-PDLEKNVGVGGYGYPALVALNLKKAVYAPLKSAFELD- - -QIIEFVKEAGRGG- - -

Glyma.026266900 DCDAEKSLMSRFKVQGFPTILVFGADKDSPIPYEGARTASATESFALEQLETNIAPPEVT ELVSPDV'-EEKCGS‘*AICF"AFLPDIL LQQLLSVAEKFK GKQ-PDLI VALNLKKAVYAPLKSAFELD- - -QITEFVKEAGRGG- - -

Glyma. 136326200 DVGKPVSEYFGTSGNAPKVLGYTGNDDGKKFVLDGEVTTDKT <PFYKS D=~ -~LDESKDVLLE- IYAPWCGH CQSLEPTYNKLAKHLRNIDSLVIAKHDGTTNEHPRAKPD--GFPTLLFFPAGNKSFOPIT

= , ITEGDLL -AGTNVKTA AWVVLTSENFNEVY- -LOETKDVLVE - CKSLAPTYEKVATAFKLEEDVVIANLDADKYKDLAEKYDVSGF PTLKFFPKGNKAGEEY -

Glyma.10G@14700 - - NVVVLTPENFNEVV- -LDEAKDVLVE- CKSLAPTYEKVATAFKLEEDVVIANLDADKYRDLAEKYDVSGFPTLKFFPKGNKAGEDY -

Glyma.06G218800 SFCFF ----LLLC-

61;.,.;_6561147% KSTKGSFQYFGVKEDQUPLI - TVTRNDGKKF - LKpmgpmnsmw,wgg"“pyws E— PIPEANNEPVKW\/GDSLQDIV—VFNSGKNVLLE— CTELAPTLEEVAVSYQSDADVTIAKLDGVANDTPRETFEVRGYPTV - YFRSASGKISQY -

Glyma.04G247900 ESSQGAFQYFGLKEEQVPLI-IIQHNDGKKF - FKPNLEADHIPTWL EDIV--FKSGKNVLLE- CKQLAPILDEVAISYQSDADVVIAKLDATANDIPSETFDVQGYPTV-YFRSASGKLSQY -

Glyma.06G114800 ESSQGAFQYFGLKEEQVPLI-IIQHNDGKKF - FKPNLEADHIPTWLK: EDIV--FKSGKNVLLE- CKQLAPILDEVAISYQNEADVVIAKLDATANDIPSETFDVQGYPTV-YFRSASGKLSQY-

Glyma. 146152000 EASQGAFQYFGLKENQVPLH-TTQHNDGKKF - LKTNVEPDHIATWL QDIV- -FNSGKNVLLE- CKKLAPTLEEVAVSYQSNPDVIIAKLDATANDIPRETFEVQGYPTV-YFRSASGKISQY -

Glyma.13G@77300 EASQGAFQYFGLKENQVPLI-VIQHNDGKKF - LKTNVEPDHIATWLS QDIV--FNSGKNVLLE-------------. Wi CKKLAPILEEVAVSYQSNPDVIIAKLDATANDIPRDTFDVQGYPTV-YFRSASGQISQY-

Glyma.06G245200 ==GAVPKSTLTTSIEKFV-==---mmmmmmmm e e e e e e e

Glyma.14G050600 ~KGNLPLQGTPTIVKT! IIEEDEFSLEEL!

Glyma.026266900 -KGNLPTEGTPTIVKTI TIEEDEFSLEELN

Glyma.136326200 VDTDRTVVAFYKFLKKHASTPFKLQKPTSTSESDSKGSS -

Glyma.02G014000 -GGGRDLDDFVAFINEKSGTSRDVKGQLTSQAGIVESLDVLVKEFVAAS FVFTRM EEEVEKLI IYLKAAKNYL QRILDKSISPAKADELTLKK NILSTYAA

Glyma.10G014700 -GGGRDLDDFVAFINEKSGASRDGKGQLTSQAGIVESLDVLVKI TRL EEEVVKLI IYLK: QRILDKSISPAKADELTLKK NILSTYAA

61 B

Glyma.06G114700 -DGNRTKEDIIEFIEKNQ-

Glyma. -EGGRTKEDIIEFI

Glyma.06G114800 -DGGRTKEDIIEFII

Glyma. 146152000 -DGSRTKEDITDFIEKNR -~~~ -~~~

Glyma.13G077300 -DGSRKKEDIIDFIEKNR--~-~-~~~~--|

Kilif protein

Complex Template Information

Molecule Chain ID Align_length Coverage Seq_ID (%)
Receptor A 120 1.000 100.0
Ligand A 513 1.000 100.0

Sekil 4. Protein-Protein docking sonucu
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SONUC

Bu calisma 6nemli bir baklagil bitkisi olan soya bitkisindeki PDI proteinlerinin yapisal olarak
farklihig1 ve fonksiyonel dzellikleri {izerine dnemli bilgiler sunmaktadir. In silico analizler PDI ile
Tobacco ringspot virus kilif proteini arasinda baglanma deseni gorsellestirilmistir. Protein-protein
interaksiyonu ile ilgili amino asit kalintilarinin belirlenmesi i¢in kapsamli caligmalara ihtiyag
duyulmaktadir. in silico galismalardan elde edilen bilgiler yeni genlerin karakterizasyonu ve
fonksiyonel 6zelliginin belirlenmesi i¢in dnemli veriler sunmaktadir. Dolayisiyla bu c¢aligmanin
sonugclari ileride PDI proteinleri ile ilgili gergeklestirilecek ¢aligmalara katki saglayacaktir.
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