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 مقدمو

ًوبیذ، هبًٌذ یک ؽیویذاى اعت یک ؽشکت داسّعبصی کَ اص عشادی هذبعجبتی داسّ اعتفبدٍ هی

کٌذ یاگش چَ توبم هؾکلات ؽوب سا دل ًوعشادی هذبعجبتی داسّ . اعتفبدٍ هی کٌذ NMRکَ اص 

 .اهب ثب ّجْد آى ؽوب ثغیبس سادت تش ُغتیذ

اگش هب ثَ دًجبل کغت هٌبفغ . یک داسّی جذیذ کبسی ثغیبس عخت ّ عبقت فشعب اعتعشادی 

ثغیبس صیبد اص داسُّب ًوی ثْدین، ُضیٌَ ُبی ّعیغ ّ تؼذاد صیبد آصهبیؾبتی کَ ثب ؽکغت هْاجَ 

ثشای عشادی یک فشآّسدٍ ی . ؽذًذ ُش ؽخـ هٌغقی سا اص اًجبم چٌیي کبسی هٌقشف هی کشدهی

دس ػْك، یک فشآیٌذ ًیبصهٌذ ُوکبسی اعت کَ دس . سّػ ػلوی خبؿ ّجْد ًذاسدداسّیی جذیذ، یک 

آى ُش سّػ هْجْد، ّ چٌذ سّؽی کَ دس لذظَ ّ ثذّى ًقؾَ ی قجلی اختشاع هی گشدًذ، دس 

 .ساعتبی سعیذى ثَ ًتبیج هغلْة اعتفبدٍ هی ؽًْذ

ً بو کمک کامپیٌتر  رًش ىای طراحی دار
 

ثَ ػٌْاى یکی اص اثضاسُبی ثغیبس هفیذ ثشای  )CADD( کبهپیْتش کوک ثَ داسّ عشادی دبضش دبل دس

داسُّب، هْسد تْجَ قشاس گشفتَ اعت کَ دس ّاقغ ؽبهل عشادی داسّ اص سّی عبختبس  تْعؼَ هٌغقی

بیی ّ عشادی تشکیجبت داسّیی، ًْع آى ُب ّ ثِیٌَ عبصی ثْدٍ ّ تْاًغتَ صهبى لاصم ثشای ؽٌبع

 ثَ ّ کشدٍ پیذا تکبهل ّ تْعؼَ عبل02 ایي سّػ دس عی. عبختبسؽبى سا ثَ دذاقل صهبى ثشعبًذ

 .اعت ؽذٍ تجذیل داسّیی ؽیوی دس هِن ػلوی ُبی ؽبخَ اص یکی

                               :    ( Drug Design) طراحی دارً یا دارًپردازی  

ثش هجٌبی یک ُذف صیغتی هؾخـ  داسّ فشایٌذ عشادی یک  ثَ طراحی دارً یب ارًپردازید

 .کٌذ سا دعتخْػ تغییش هی هْلکْل صیغت اعت کَ کبسکشد یک آلی هْلکْل داسّ هؼوْلًا یک.اعت
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 :پزیش اعت عشادی داسّ ثَ دّ فْست اهکبى

  

 (Structure base - Design) ساختاربنیان

 دسًظشگشفتيثب کَ اعت ، سّؽی دارًپردازی مستقیم سّػ عبختبسثٌیبى یب

سصًّبًظ هغٌبعیغی  ثیٌی عیف ، کَ هؼوْلًا ثب کوکُذف صیغتی ثؼذی عَ عبختبس  

 .ؽْد گشدد، ثَ عشادی داسّ پشداختَ هی تؼییي هی ثلْسؽٌبعی پشتْ ایکظیب ای ُغتَ

 

 

 

 

 (Ligand base - Design)لیگاندبنیان
 

کَ  ُبیی هْلکْل ، سّؽی اعت کَ ثب دسًظشگشفتي دارًپردازی غیرمستقیم یب لیگبًذثٌیبى سّػ

 .شددگ توبیل ثَ ثشقشاسی پیًْذ ثب ُذف صیغتی داسًذ، ثَ عشادی داسّ پشداختَ هی
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 محاسبات کامپیٌتریطراحی دارًىای جدید با 

 

تشی تبثیش آى ثش ػْاهل ثیوبسی ؽیٍْ جذیذ عشادی داّسُبی جذیذ ثب اعتفبدٍ اص ؽجیَ عبصی کبهپیْ

عشادی  .صا، هی تْاًذ هْجت تذْلی دس فٌؼت داسّعبصی ّ ًیض هجبسصٍ هْثشتش ثب ثشخی ثیوبسی ُب ؽْد

ثَ فْست هؼوْل ثشای عشادی یک داسّ ثَ دذّد . یک داسّی جذیذ ثغیبس پشُضیٌَ ّ الجتَ صهبى ثش اعت

 .دی، آصهبیؼ ّ ػشضَ داسّ ثَ ثبصاس ًیبص اعتعبل صهبى ثشای عشا 02هیلیبسد دلاس ُضیٌَ ّ ًیض  0

دس ایي هیبى، ضشّست تِیَ داسّ ثشای ثشخی ثیوبسی ُبی ًْظِْس اص یک عْ ّ ًیض عشادی داسُّبیی 

ثبًیَ جبى یک اًغبى سا هی گیشد،  02جذیذ ثشای ثشخی ثیوبسی ُب ًظیش هبلاسیب ّ  کَ دس ُش 

 .تَ ؽْدضشّستی اًکبس ًبپزیش اعت کَ ثبیذ ثَ آى پشداخ

یبفتي . ثَ فْست هؼوْل، هْلکْل ُبی داسُّب ثب پشّتئیي ُبی ػبهل ثیوبسی ّاکٌؼ هی دٌُذ

هْلکْل ُبیی هٌبعت کَ ثتْاًٌذ ثب کوتشیي اثشات جبًجی ثب ایي پشّتئیي ُب هجبسصٍ کٌٌذ، ًیبصهٌذ 

 .ب اعتتْلیذ تؼذاد ثغیبس صیبدی تشکیجبت ؽیویبیی هختلف دس آصهبیؾگبٍ ّ آصهبیؼ تک تک آًِ

اص  کبهپیْتشیگشُّی اص داًؾوٌذاى  دس دبل کبس ثشای عشادی ؽیٍْ ای ثَ هٌظْس هذلغبصی 

هْلکْل  کبهپیْتشیاص هذلغبصی  ُبیؾبىدس پژُّؼ  ّ .فشآیٌذُبی هْلکْلی دس عشادی داسّ ُغت

 .ٌذثشای یبفتي ساٍ دل ایي هؾکلات اعتفبدٍ هی کٌ

 



دس ایي سّػ، ثَ جبی ایٌکَ چٌذیي سّص ّ دتی ُفتَ صهبى ثشای ّاکٌؼ هیبى هْلکْل ُبی داسّ ّ 

هْلکْل ُبی ُذف فشف ؽْد، توبم هشادل ایي ّاکٌؼ دس هذت چٌذ ثبًیَ دس سایبًَ ؽجیَ عبصی 

هی تْاى هْلکْلِبیی کَ داسای ثیؾتشیي تبثیش ّ ًیض کوتشیي ػْاسك دس ّاقغ ثَ ایي تشتیت . هی ؽْد

 .جبًجی ُغتٌذ سا اص هیبى اًجُْی اص تشکیجبت هْلکْلی هوکي ثبصؽٌبخت

الجتَ کبس ثَ ُویي جب ختن ًوی ؽْد ّ ثبیذ فشآیٌذی عْلاًی ثشای اعویٌبى اص اثشثخؾی داسّ عی 

آصهبیؾگبٍ تکشاس هی ؽْد تب ثَ عْس کبهل اص دس هشدلَ ثؼذ، ّاکٌؼ هْلکْلِبی هٌتخت دس . ؽْد

ثَ ُش دبل، ؽجیَ عبصی سایبًَ ای هْجت فشفَ جْیی قبثل . اثشثخؾی آى اعویٌبى دبفل ؽْد

 .تْجِی دس صهبى ّ ًیض ُضیٌَ ُبی هشادل ًخغت کبس عشادی داسّ خْاُذ ؽذ

 

.  

 

، ًَ تٌِب اص صهبى ّ اًشژی لاصم ثشای عشادی کبهپیْتشیثَ عْس کلی، اعتفبدٍ اص ایي هذلغبصی 

داسُّبی جذیذ هی کبُذ، ثلکَ ُضیٌَ فشآیٌذ هزکْس سا ًیض کبُؼ هی دُذ ّ دس ًِبیت ثَ اسائَ 

ُوچٌیي ایي تغشیغ فشآیٌذ هی تْاًذ هشگ ّ هیش ًبؽی اص ثشخی . سّیی اسصاى قیوت تش هی اًجبهذدا

 .ثیوبسی ُبی سایج سا کبُؼ دُذ

 
 



 ضیمی محاسباتی ً ضبیو سازی مٌلکٌلی در طراحی دارً
 

 

 ضیمی محاسباتی1 - 

عؼی  ای اص داًؼ ؽیوی اعت کَ گْیبی کبسثشد هذبعجبت دس ؽیوی اعت ّ دس دقیقت ؽبخَ 

ُبی ؽیویبیی ثب  ثیٌی عبختبس هْلکْلی، خْاؿ هْلکْلی ّ ّاکٌؼ  پیؼ  دس دل هغبیلی چْى

ُبی هْثش  کَ دس قبلت ثشًبهَ دس ایي سؽتَ اص ًتبیج ؽیوی ًظشی. اعتفبدٍ اص کبهپیْتش داسد

 . ؽْد ُب اعتفبدٍ هی اًذ، ثشای هذبعجَ عبختبس ّ خْاؿ هْلکْل کبهپیْتشی دسآهذٍ

ُبی ؽیویبیی ُغتٌذ اهب دس ثشخی  آهذٍ اص آصهبیؼ کٌٌذٍ اعلاػبت ثذعت ْلًا کبهلًتبیج آى هؼو

 .ًؾذٍ ؽْد  ثیٌی پذیذٍ ُبی ؽیویبیی هؾبُذٍ  تْاًذ هٌجش ثَ پیؼ هْاسد هی

ؽْد صیشا دس ایي هْاسد  گغتشدگی ثشای عشادی هْاد جذیذ ّ داسُّب اعتفبدٍ هی اص ایي سؽتَ ثَ 

 .یکی دقیقی الضاهی اعتپیؾگْیی دقیق ّیژگی ُبی فیض

 

 

 
 

 

 

 

 



 ضبیو سازی ملکٌلی-  2

دس ایي سّػ ثب دلّ دقیق هغبئل هکبًیک .ُبی فیضیک هذبعجبتی اعت یکی اص ؽبخَ

ّعیلَ  ص صهبى ثش اعبط قْاًیي فیضیک، ثَُبیی ا ُب دس ثبصٍ ُب ّ هلکْل ثشُوکٌؼ هیبى اتن آهبسی

اص آًجبئیکَ عیغتوِبی . ؽْد ّ چؾن اًذاصی اص دشکت اتوِب هیذُذ عبصی هی کبهپیْتش ؽجیَ

هْلکْلی ػوْهب ؽبهل تؼذاد صیبدی اص رسات ُغتٌذ اهکبى پزیش ًیغت کَ ّیژگیِبی عیغتوِبی 

کْلی ایي هغبلَ سا ثب ثکبس ثشدى ؽجیَ عبصی دیٌبهیک هْل. پیچیذٍ سا ثغْس تذلیلی ثذعت آّسین

ثغْس کلی ایي سّػ یک ّاعغَ ثیي تجشثیبت آصهبیؾگبُی ّ ًظشیَ . کٌذ سّػ هذبعجبتی دل هی

 .ؽْد کٌذ ّ ثَ ػٌْاى یک آصهبیؼ هجبصی دس ًظش گشفتَ هی ایجبد هی

ّ  اعت کَ سّاثظ ثیي عبختبس هْلکْلِب، دشکت هْلکْلِب دیٌبهیک هْلکْلی یک سّػ هٌظن چٌذگبًَ

ُبی آى اص سیبضیبت، فیضیک ّ ؽیوی ثذعت  قْاًیي ّ ًظشیَ. کٌذ تْاثغ هْلکْلی سا ثشسعی هی

دیٌبهیک هْلکْلی اثتذا دس . ثشد ُبیی سا اص ػلن کبهپیْتش ّ ًظشیَ اعلاػبت ثکبس هی آیذ ّ الگْسیتن هی

ای ؽجیَ عبصی دیٌبهیک هْلکْلی سّؽی هٌبعت ثش. اعتفبدٍ ؽذ 09۹2 فیضیک ًظشی دس دَُ

هذلغبصی هیکشّعکْپی دس هقیبط اتوی ّ هْلکْلی فشاُن هیکٌذ کَ اهشّصٍ ثیؾتش دس ػلن هْاد ّ 

 .سّد هْلکْلِبی صیغتی ثکبس هی

خْاؿ عیغتن ُبی هْسد هغبلؼَ ثب اسصیبثی ًیشُّب ّ اًشژیِبی ثیي هْلکْلی، کَ هؼوْلًا تْعظ 

 . هذلِبی ًظشی تؼشیف هیؾًْذ، تؼییي هیگشدًذ

 



ّیژگی ُبی هبکشّعکْپیک ُویؾَ ًتیجَ هیبًگیٌی اص هجوْػَ آهبسی اص عیغتن ُبی هْلکْلی 

 :ایي هغبلَ دس ؽجیَ عبصی هْلکْلی دّ ًتیجَ هِن داسد. ُغتٌذ

ثشای . ثب دذاقل اًشژی گلْثبل ثبؽذؽٌبخت یک تک عبختبس کبفی ًیغت دتی اگش عبختبسی .0

هذبعجَ ّیژگی ُبی هبکشّعکْپیک هی ثبیغت هجوْػَ ًوبیٌذٍ ای اص عبختبسُب دس دهبی هْسد ًظش 

اهب ایي ثشای هذبعجَ ّیژگی ُبی تؼبدلی تشهْدیٌبهیکی کَ ثش هجٌبی اًشژی آصاد . سا داؽتَ ثبؽین

شی، پبیذاسی ًغجی کٌفْسهبعیًِْبی هْلکْلی ُغتٌذ، هثل تؼبدل فبصی، ثبثت ُبی اتقبل، اًذلال پزی

هذبعجَ اًشژی آصاد ّ پتبًغیل ُبی تشهْدیٌبهیکی ًیبصهٌذ تکٌیک ُبی ؽجیَ عبصی . کبفی ًیغت... ّ 

یب ًظشیَ تبثؼی  ab-initio   کْاًتْهی سّػ هذبعجبتی ؽیویاغلت  .هْلکْلی پیؾشفتَ تشی ُغتٌذ

 .ذٍ هْسد اعتفبدٍ قشاس هی گیشدچگبلی ثشای اسائَ پبساهتشُبی ثِیٌَ عبصی ؽ

ؽجیَ عبصی ُبی هْلکْلی دس افل اص عبختبسُب ّ جٌجؼ ُب اعلاػبتی دس هقیبط اتوی فشاُن  .0

ثٌبثشایي . هی کٌٌذ ّ خیلی اص ایي اعلاػبت ثَ ّیژگی ُبی هبکشّعکْپی هْسد ًظش استجبعی ًذاسًذ

ػلن هکبًیک آهبسی  .ثَ سّؽی ثشای عبدٍ عبصی ّ دزف اعلاػبت غیش ضشّسی ًیبص اعت

 .چِبسچْثی تئْسیک ثشای چٌیي عبدٍ عبصی ُبیی فشاُن هی کٌذ

خْاُین پزیش ثْدى سّؽی کَ ثَ کوک آى هی اًتخبة تکٌیک ثَ عْالی کَ دس رُي داسین ّ ثَ اهکبى

هؼبدلَ ّاثغتَ ثَ صهبى ؽشّدیٌگش هی تْاًذ ّیژگی ُبی هْلکْلی . ثَ جْاة ثشعین ثغتگی داسد

یخ دُذ اهب ثب ثضسگ ؽذى هْلکْل ایي تْاًبیی کبُؼ هی یبثذ، ثٌبثشایي ثَ سّؽی سا ثب دقت تْض

 . ثشای تقشیت ًیبص داسین

 



 

ذ هْسد ًظش ثیؾتش ؽذٍ ّ دسًتیجَ تقشیت ُن ُشچَ هْلکْل ثضسگتش ؽْد ثبصٍ صهبًی لاصم ثشای فشایٌ

عخت تش هی ؽْد، تبجبئیکَ دیگش قبدس ثَ تقشیت ًیغتین ّ هی ثبیغت سّػ ُبی تجشثی سا 

 .جبیگضیي آى کشد

ثب افضایؼ پیچیذگی عیغتن، سّػ ُبی ؽجیَ عبصی کَ ثش هجٌبی قْاًیي فیضیکی ایٌتشکؾي  

بی ؽجیَ عبصی هْلکْلی کَ کلا ثش هجٌبی ُبی اتوی اًذ، ثب ؽکغت هْاجَ هی ؽًْذ ّ سّػ ُ

اًذ جبیگضیي هی ؽًْذ هثل  آًبلیض ؽجبُت دادٍ ُبی ؽیویبیی ّ عبختبسُبی عبختَ ؽذٍ

 Quantitative Structure-Activity Relations (QSAR. )  یب استجبط کوی عبختبس فؼبلیت هتذُبی

 
 

 ( QSAR)فؼبلیت  -کوی عبختبس هتذ استجبط
 

 

 

دس تْلیذ یک داسّ تشکیت پیؼ سّ ثَ ػٌْاى هشجؼی ثشای عشادی ّ عٌتض هؾتقبت هختلفی اص 

تغییشات اًذک سّی گشٍّ ُبی ػبهلی هختلف کَ دس تشکیت افلی اعت ثب . داسُّب ثَ کبس هی سّد

هی تْاى ؽبُذ تغییشات ؽگشف دس فؼبلیت فبسهبکْلْژیکی آى تشکیت ؽذ؛ ثشای هثبل ثب جبثجبیی 

گشٍّ ُبی ػبهلی هثل هتیل، ُیذسّکغیل، ثٌضیل ّ غیشٍ دس عبختبس تشکیت پیؼ سّ هی تْاى عجت 

 .ثِجْد ػولکشد آى ؽذ

http://drugdesign.ir/index.php/component/content/article/81-3/92-qsar


یک داسّی هؤثش ثقْست عیغتوبتیک اص ثیي ُضاساى داسّی هتفبّتی کَ ثب اعتفبدٍ اص تشکیت پیؼ  

سّ عشادی ّ عپظ عٌتض ؽذٍ ّ کبسایی آى ثقْست تجشثی تذت سّػ ُبی هختلف ّ دس عی صهبى 

( SAR)ایي فشآیٌذ، ثَ ساثغَ عبختبس ثب فؼبلیت . آصهْدٍ ؽذٍ اعت، هؾخـ ّ هؼلْم هی گشدد

اص ًظش گشٍّ )دس ّاقغ ثب عٌتض ّ غشثبلگشی تشکیجبت هختلف ثخؼ ُبی هفیذ داسّ SAR .هشعْم اعت

 .سا ؽٌبعبیی هی کٌذ( ػبهلی

QSARیکی اص سّؽِبی هتذاّل ّ پش کبسثشد دس عشادی داسّ ثش اعبط لیگبًذ اعت. QSAR دس ّاقغ

کَ هذل  ّ ثَ صثبى عبدٍ تش سّؽی اعت. کَ کوّی ّ ػذدی ؽذٍ اعتSAR ػجبست اعت اص افْل

ُبی سیبضی سا ایجبد هی کٌذ تب ثتْاًذ ساثغَ هؼٌی داس آهبسی ثیي عبختبس ّ ػولکشد سا ثب اعتفبدٍ 

ُش هْلکْل ی دس عشادی داسّ هٌظْس اص عبختبس، پبساهتشُب. ثَ دعت ثیبّسد اص سّػ ُبی کوْهتشی

یی هبًٌذ ثبثت اعت ّ هٌظْس اص ػولکشد ػجبست اعت اص فؼبلیت ُبی تجشثی صیغتی ّ یب ثیْؽیویب

  .بل، ثبثت عشػت، فؼبلیت ّ غیشٍاتق

QSAR  ػلاٍّ ثش ایي کَ دس پیؼ ثیٌی فؼبلیت صیغتی تشکیجبت سّؽی ثب اسصػ دس داسّعبصی

  .ا کشدٍ اعتهذغْة هی ؽْد، دس دْصٍ فٌؼت ّ هذیظ صیغت ًیض کبسثشد فشاّاًی پیذ

 

 فارماکٌفٌری مدلسازی
 

 

 

 

http://drugdesign.ir/index.php/81-3/111-pharmacophore


بؽذ تب اثش خْد سا س عبختبس ؽیویبیی داسّ ثَ دذاقل ًیبص عبختوبًی کَ داسّیی ثبیذ داؽتَ ثد

 . ذداسّ گْیٌ pharmacophore اػوبل کٌذ

 .داسّ تبثیش ثگزاسین  potency  ّselectivityثب داًغتي فبسهبکْفْس هی تْاًین سّی

کبسثشد گغتشدٍ ای دس کؾف، عشادی ّ اسائَ تشکیجبت سُجش جذیذ دس فشآیٌذ  هذلغبصی فبسهبکْفشی

 .اسائَ یک تشکیت داسّیی جذیذ داسًذ

: هؼشفی ؽذ Ehrlich تْعظ 0929اّلیي ثبس دس عبل  (Pharmacophore) م فبسهبکْفْسهفِْ

فبسهبکْفش یک چِبسچْة هْلکْلی اعت کَ ّیژگی ُبی ضشّسی هغئْل ایجبد فؼبلیت ُبی 

پظ اص گزؽت یک قشى، هفِْم فبسهبکْفش ُوچٌبى ثذّى تغییش . صیغتی یک داسّ سا دول هیکٌذ

کبسثشد آى ثغْس قبثل تْجِی افضایؼ یبفتَ اعت، هغبثق ثب آخشیي  ثبقی هبًذٍ اعت، اهب هذذّدٍ

تؼشیفی کَ آیْپبک اسائَ ًوْدٍ اعت، یک هذل فبسهبکْفشی هجوْػِبی اص ّیژگیِبی اعتشیک ّ 

هیتْاى . الکتشّاعتبتیکی اعت کَ ثشُوکٌؼ ُبی ثِیٌَ ثب یک ُذف صیغتی هؼیي سا ایجبد هیکٌٌذ

 :ٌجبط ًوْداص ایي تؼشیف ًتبیج ریل سا اعت

یک فبسهبکْفش اسائَ دٌُذٍ یک هْلکْل دقیقی یب هجوْػِبی ّاقؼی اص گشُِّبی ػبهلی ًیغت، 

اهب یک هفِْم اًتضاػی اعت کَ ظشفیت ثشُوکٌؼ هْلکْلی هؾتشک گشُّی اص تشکیجبت سا ًغجت 

ْع ثَ عبیت پیًْذی یک عبختبس ُذف ًؾبى هیذُذتقْیش ریل یک هذل فبسهبکْفش سا ُوشاٍ ثب عَ ً

 .اص ّیژگی ُبی ؽیویبیی ّ هْقؼیت اعتقشاس فضبیی عَ ثؼذی آًِب ًغجت ثَ ُن سا ًؾبى هیذُذ

 



 

، (سّؽي  آثی) عَ هشکض آة گشیض،(عجض سًگ) زیشًذٍ پیًْذ ُیذسّژًی کَ ایي هذل فبسهبکْفش اص یک پ

 .تؾکیل ؽذٍ اعت( آثی تیشٍ ) ّ یک هشکض قبثل یًْیضٍ ؽذى هٌفی 

یک هذل فبسهبکْفشی اعلاػبت هفیذی سا دس اختیبس یک ؽیویذاى داسّیی قشاس هیذُذ تب استجبط 

ػلت آى اعت کَ هذل فبسهبکْفشی عجیؼت گشُِّبی ؽشکت . عبختبس سا ثب فؼبلیت ثشسعی ًوبیذ

بًذ ّ ُذف ّ ًیض ًْع فْافل ثیي ثبسُب ّ پیًْذُبی غیش کّْلاًغی سا کٌٌذٍ دس ثشُوکٌؾِبی لیگ

  .تْفیف هیٌوبیذ

-ایي هذل عبصی هغتقیوبً ثب عبختبس عَ ثؼذی یک ُذف ثضسگ هْلکْل یب یک کوپلکظ لیگبًذ 

هذل عبصی فبسهبکْفشی عبختبس هذْس ّیژگیِبی ؽیویبیی عبیت فؼبل ّ . ثضسگ هْلکْل کبس هیکٌذ

 .ی آًِب سا آًبلیض هیکٌذاستجبعبت فضبی

 

 کربنیک انيیدراز; CADD مثالی از

کیلْ دالتْى ّصى هْلکْلی کَ ّاکٌؼ صیش سا کبتبلیض 02کشثٌیک اًِیذساص آًضیوی اعت دبّی سّی ثب  

 :هی کٌذ

 

اص لذبػ فیضیْلْژکی دس . ؽٌبعبیی ؽذٍ اعت X-Rayعبختبس عَ ثؼذی ایي آًضین ثب سّػ 

هِبس کٌٌذٍ ُبی کشثٌیک اًِیذساص . پبًکشاتیک ّ کلیْی دخبلت داسد‘ هؼذی‘ تشؽذبت هغضی ًخبػی

 .ؽبهل عْلفًْبهیذُبی آسّهبتیک ّ ُتشّعیکلیک اعت

ثَ . ثشای گغتشػ هِبسکٌٌذٍ ُبی ایي آًضین ثَ کبس سفتَ اعت QSAR  ّCADD ُش دّ سّػ عٌتی

صیش سا تؼشیف  QSARي آًضین ًْع فٌیل عْلفًْبهیذ ثَ ای09ثش هجٌبی ثبثت اتقبل  Hansch ػٌْاى هثبل

 :کشد

 



دس هْقؼیت  Xاعت ّ اگش  2، دس غیش ایٌقْست I0=0دس هْقؼیت هتب ثبؽذ  Xآًِب ًؾبى دادًذ کَ اگش 

ًؾبى هی دُذ کَ ّجْد اعتخلاف  I0  ّI0ضضایت هٌفی . اعت 2، دس غیش ایٌقْست I0=0استْ ثبؽذ 

X ّجْد اعتخلاف ُبی الکتشّى . ثَ ُوشاٍ داسًذ دس هْقؼیتِبی هتب یب استْ اثشات اعتشیک ًب هغلْثی

 .کؾٌذٍ دس ثشای اتقبل هٌبعت تش اعت

سّػ ُبی ُبی   ثشای دسک ثِتش ایٌتشکؾي هِبسکٌٌذٍ ُبی کشثٌیک اًِیذساص ثب آًضین هشثْعَ،

 .گشافیکی کبهپیْتشی ًیض ثَ کبس گشفتَ ؽذًذ

 

 

 

 00 فؼبل  دفشٍ جبیگبٍ MTS [0]ای ثب ًبم  جبیگبٍ فؼبل آًضین کشثٌیک اًِیذساص دس دضْس هِبس کٌٌذٍ

ای دّ ًیوَ دفشٍ جبیگبٍ فؼبل داس. آًگغتشّم ػوق داسد کَ دس ًضدیکی اًتِبی آى اتن سّی ّجْد داسد

دس دبلت کوپلکظ ثَ ًظش هی سعذ کَ هِبسکٌٌذٍ . اعت( آثگشیض)ّ ُیذسّفْة ( آثی)ُیذسّفیل 

عْسی اتقبل یبفتَ اعت کَ گشٍّ عْلفًْبهیذی چِبسهیي کئْسدیٌبًت اتن سّی سا اؽغبل کشدٍ اعت 

 .ّ عَ جبیگبٍ دیگش تْعظ ثبقی هبًذٍ ُبی ُیغتیذیٌی اؽغبل ؽذٍ اًذ

سّػ ُبی عشادی هجتٌی ثش سعپتْس کَ ؽبهل یک عشی تکٌیک ُبی هذل عبصی دس ایي ساثغَ، 

ثب کوک سّػ ُبی  Kuntzگشٍّ تذقیقبتی . ؽجیَ عبصی هْلکْلی هی ثبؽذ ًیض ثَ کبس سفتَ اعت



داکیٌگ هْفق ثَ ؽٌبعبیی هجوْػَ ای اص تشکیجبت ؽذًذ کَ هی تْاًٌذ کشثٌیک اًِیذساص سا هِبس 

  .ًذیذاُب آّسدٍ ؽذٍ اعتعبختبس دّ تب اص کب. کٌٌذ

 

ثٌبثشایي هی تْاًذ ثَ هذقق دس پیذا کشدى داسُّبیی هٌبعت تش ّ هتفبّت اص داسُّبی هْجْد . دُذ

ایي تشکیجبت دس هقبیغَ ثب هِبس کٌٌذٍ ُبی عْلفًْبهیذی کَ ثغْس عٌتی ثشای هِبس ایي .کوک کٌذ

ثضسگ آًِب ثبػث ؽْد کَ دس هقبیغَ آًضین ثَ کبس هی سفتٌذ ثغیبس ثضسگ ُغتٌذ ّ ؽبیذ ایي عبیض 

 .ثب عْلفًْبهیذُبی کْچکتش، ثتْاًٌذ ایٌتشکؾي ُبی هٌبعت ثیؾتشی ثب آًضین ثشقشاس کٌٌذ

ایي ًتبیج پتبًغیل سّػ داکیٌگ سا ثشای پیذا کشدى لیگبًذُبی ثِتش ثشای سعپتْسُب سا ًؾبى 

  .ذٌُذهی

یتَ اهشّصی ثب هذبعجبت کبهپیْتشی دس خبتوَ ثشای ًؾبى دادى اُویت عشادی داسّ دس دًیبی هذسً

 :ثَ ایي اهش هِن ثبیذ اؽبسٍ کشد کَ

 ىای ضیمیای تعلق گرفت تری از ًاکنصسازی کامپیٌ جایسه نٌبل امسال بو مدل

 

ُب دس  عَ هذقق ثب تشکیت هکبًیک کْاًتْهی ّ کلاعیک،هذلی دس ساثغَ ثب چگًْگی پشػ الکتشّى

 ُب ؽیویبیی، ثشای  تشی اص ّاکٌؼ تْاًذ دسک ػویق ثیي ػٌبفش یک هْلکلْل عشادی کشدًذ کَ هی

 

http://hitna.ir/fa/news/11724/%D8%AC%D8%A7%DB%8C%D8%B2%D9%87-%D9%86%D9%88%D8%A8%D9%84-%D8%A7%D9%85%D8%B3%D8%A7%D9%84-%D8%A8%D9%87-%D9%85%D8%AF%D9%84%E2%80%8C%D8%B3%D8%A7%D8%B2%DB%8C-%DA%A9%D8%A7%D9%85%D9%BE%DB%8C%D9%88%D8%AA%D8%B1%DB%8C-%D8%A7%D8%B2-%D9%88%D8%A7%DA%A9%D9%86%D8%B4%E2%80%8C%D9%87%D8%A7%DB%8C-%D8%B4%DB%8C%D9%85%DB%8C%D8%A7%DB%8C-%D8%AA%D8%B9%D9%84%D9%82-%DA%AF%D8%B1%D9%81%D8%AA


 .ُبی جذیذ ایجبد کٌذ عشادی داسّ

افتذ، ّقتی دّ ػٌقش ّاسد ّاکٌؼ  دس هقیبط اتوی چَ اتفبقی هی عْال ایي اعت کَ ّاقؼب

ؽًْذ ؟ اهغبل جبیضٍ ًْثل ؽیوی ثَ عَ داًؾوٌذ ؽیوی ًظشی تؼلق گشفت کَ ساُی سا  هی

 .ُب، اثذاع کشدًذ ثشای هذبعجَ یک هذل ّ پؾگْیی چگًَْ اًجبم ّاکٌؼ

تشاعجْسگ دس فشاًغَ، هبیکل هبستیي کبسپظ اس داًؾگبٍ ُبسّاد ّ داًؾگبٍ اع: ایي داًؾوٌذاى

لْیت اص داًؾگبٍ اعتٌفْسد ّ آسیَ ّاسؽل اص داًؾگبٍ کبلیفشًیبی جٌْثی ثْدًذ، کَ کویتَ ًْثل ثشای 

ُب اُذا  ُبی پیچیذٍ ؽیویبیی، جبیضٍ ًْثل سا ثَ آى ُبی چٌذ هقیبعی اص عیغتن عشادی هذل

 .کشد

 

 

 

 

ُب دس  ُب ثَ عْس خبؿ ثشای دسک تک تک اتن کلیذ ایي عْال دس دعتبى ػلن فیضیک ثْد،آى

تشیي هٌبعق هْلکْل کَ ًیبص یَ قذست هذبعجبتی ثبلایی داسد، اص هکبًیک کْاًتْم اعتفبدٍ  ثذشاًی

 .تش هکبًیک کلاعیک ثِشٍ ثشدًذ هذبعجبت عبدٍکشدًذ ّ ثشای اسائَ هذلی اص ثقیَ عیغتن اص 

ُبی   ایي تشکیت اص هکبًیک کلاعیک ّ کْاًتْم ،کبهپیْتش سا قبدس عبخت کَ دس صهبى تؾکیل پیًْذ

ُب اص یک هذاس ثَ هذاس دیگش سا ، دس جبیگبُبی خبفی هثل، جبیگبٍ  ؽیویبیی، فشایٌذ جِؼ الکتشّى

ُبی کوپلکظ هْلکْلی،  بعجَ کٌذ ّلی ثشای ثقیَ ثخؼکبتبلیضّسی آًضین، ،ثب جضئیبت صیبد، هذ

 .تش سا فشاُن کٌذ اهکبى هذبعجبت عبدٍ



ّاسؽل دس کٌفشاًظ اُذای جْایض ثیبى کشد کَ ایي هغبلؼَ هبًٌذ ایي اعت کَ یک عبػت هچی سا 

شی ، آًجَ کَ هب دس ایي هغیش ًیبص داؽتین، کبهپیْت!کٌذ کٌیذ کَ چگًَْ کبس هی ثیٌیذ ّ فکش هی  هی

ثْد کَ عبختبس پشّتئیي سا ثگیشد ّ دس ًِبیت ثفِوذ کَ چگًَْ ایي پشّتئیي ثَ ایي فْست کَ ُغت، 

تْاًذ یب ثَ عْس هثبل دس عشادی داسُّب اعتفبدٍ  دسک اص چگًْگی ایي ػولکشد هی! کٌذ ػول هی

ص ایي ثَ ثَ ػجبست دیگش داًؾوٌذاى ا. ؽْد ّ یب دس هْسدی هثل هي، دظ کٌجکبّی فشد سا اسضب کٌذ

تْاًٌذ آى سا دس فضبی  تْاًٌذ دس آصهبیؾگبٍ آصهبیؾبت خْد سا اًجبم دٌُذ، ثلکَ هی ثؼذ ًَ تٌِب هی

عبصی ًظشی دس دبل دبضش دس اعتخذام گغتشدٍ فٌؼت  چٌیي هذل.هجبصی ُن تجشثَ کٌٌذ

داسّ، ُبی دسگیش دس ًقل ّ اًتقبل  ُبی ؽیویبیی ّ هْلکْل عبصی اعت،ّ ثَ دسک ثِتش ّاکٌؼ داسّ

 .کٌذ ُبی فتْعٌتض کوک هی تبهیي اًشژی ّ یب کؾف ساص

کٌذ کَ یک سّص ثتْاًٌذ، کل عبختبس  ّ دسًِبیت، یکی اص هذققبى ایي عشح آسصّی خْد سا هغشح هی

 .یک هْجْد صًذٍ سا دس عغخ هْلکلْلی ؽجیَ عبصی کٌذ
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