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 فبرسیچکیذٌ 

دٍهیي‌علت‌اصلی‌‌است،‌بِ‌سبیر‌ًقبط‌بذىگسترش‌ٍ‌حولِ‌آى‌ّب‌ّب‌ٍ‌‌ضبهل‌رضذ‌غیر‌طبیعی‌سلَل‌کِ‌سرطبى :مقذمٍ

پیذایص‌تکٌیک‌ّبی‌خذیذ‌پیطرفت‌رٍزافسٍى‌علَم‌پبیِ‌ٍ‌ببضذ.‌هی ّبی‌قلبی‌عرٍقیهرگ‌ٍ‌هیر‌در‌خْبى‌پس‌از‌بیوبری

‌بوٌظَر‌ّوت‌بیطتر‌رسپتَر‌هَخب-ّبی‌لیگبًذ‌اهکبى‌پیص‌بیٌی‌بر‌ّن‌کٌصهذل‌سبزی‌هَلکَلی‌در‌حَزُ‌طراحی‌دارٍ‌ٍ‌

 ‌دستیببی‌بِ‌درهبى‌کبهل‌بیوبری‌ضذُ‌است.‌ّذفبب‌طراحی‌ٍ‌کطف‌هَلکَل‌ّبی‌خذیذ‌دارای‌فعبلیت‌ضذ‌سرطبى‌
‌

‌‌هطبلعبتَب: مًاد، دستگبٌ َب ي ريش  ‌هکبًیک‌کَاًتَهی ٍ‌ ‌ازبرای‌داکیٌگ‌هَلکَلی ‌-‌4،3،1هطتقبت‌خذیذ‌برخی

ضذ‌سرطبى‌بب‌اثر‌هبکرٍهَلکَلی‌‌اّذافبر‌رٍی‌سٌتس‌ضذُ‌ٍاخذ‌استخلاف‌ّبی‌هختلف‌اکسبدیبزٍلی‌سیتَتَکسیک‌از‌پیص‌

‌ ‌پیص‌تبییذ‌ضذُ ‌است.از ‌ایي‌پرٍشُ‌اًدبم‌ضذُ ‌افسارّبی‌‌،در ‌ًرم ‌ AutoDock4.2از ٍORCAکَاًتَم‌خْت‌اًدبم‌‌

بِ‌هٌظَر‌ًطبى‌دادى‌الگَّبی‌برّوکٌص‌بیي‌لیگبًذ‌Ligplot‌‌ٍViewerLite‌‌ٍهطبلعبت‌هذل‌سبزی‌ٍ‌ًرم‌افسارّبی‌

 رسپتَر‌استفبدُ‌گردیذ.‌‌
‌

اکسبدیبزٍلی‌-4،3،1هطتقبت‌کٌفَرهبسیَى‌بْیٌِ‌ببًذیٌگ‌تلاش‌گردیذ‌تب‌قذرت‌ٍ‌‌در‌پرٍشُ‌حبضر: بحث ي وتیجٍ گیزی

داد‌سبختبرّبی‌ضیویبیی‌دارای‌اتن‌اتصبل‌ًطبى‌-رسرطبى‌کطف‌گردد.‌هطبلعبت‌رابطِ‌سبختباّذاف‌ضذبرخی‌از‌(‌ب17-1‌ِ)

بِ‌اکثر‌اّذاف‌‌قذرت‌ٍ‌ًحَُ‌اتصبل‌بیطتری(‌4‌‌ٍ17)بٌسیل‌هتصل‌بِ‌حلقِ‌اکسبدیبزٍل‌-Nّبلَشى‌در‌حلقِ‌ّبی‌فٌیل‌ٍ‌

‌داضتٌذ ‌هطبلعِ ‌تحت .‌ ‌اکسبدیبزٍلی ‌سبختبرّبی ‌از ‌برخی ‌ ‌اسبس ‌ّویي ‌لیگبًذّبی‌‌ΔGbبر ‌از ‌بسرگتر ‌یب هعبدل

بر‌اسبس‌ًتبیح‌بِ‌دست‌کِ‌پیطتر‌اثر‌هْبری‌آى‌ّب‌بر‌رٍی‌اّذاف‌هَرد‌ًظر‌ًیس‌ًوبیبى‌ضذُ‌بَد.‌کریستبلَگرافیک‌داضتٌذ‌

اتصبل‌هطتقبت‌اکسبدیبزٍل‌علیِ‌اّذاف‌هبکرٍهَلکَلی‌هطبلعِ‌ضذُ‌استخراج‌-اثر‌بیَلَشیک‌ٍ‌سبختبر-آهذُ،‌رابطِ‌سبختبر

علاٍُ‌بر‌ضذ‌سرطبى‌هعرفی‌ضذ.‌ببلقَُّ‌اى‌ترکیببت‌اکسبدیبزٍلی‌خذیذ‌بِ‌عٌَ-4،3،1گردیذ‌ٍ‌چٌذ‌سبختبر‌دٍ‌استخلافی‌

در‌Arg486‌(kcal/mol‌‌05/6-‌)برای‌‌B3LYP/Def2-SVPدر‌هحبسببت‌کَاًتَهی‌‌‌ایي،‌پبییي‌تریي‌سطح‌اًرشی

 بِ‌تلَهراز‌تخویي‌زدُ‌ضذ.‌17اتصبل‌ترکیب‌ضوبرُ‌

‌

اکسبدیبزٍل‌بعٌَاى‌یک‌داربست‌-4،3،1اّویت‌ّستِ‌ّترٍسیکلیک‌ بیبًگر هطبلعبت‌هختلف: وتیجٍ گیزی ي پیشىُبدات

اکسبدیبزٍل‌بخبطر‌الگَّبی‌اتصبل‌بیي‌-1،3،4هوتبز‌دارای‌اثر‌دارٍیی‌بَدُ‌است.‌گرٍّی‌از‌هطتقبت‌خذیذ‌دٍ‌استخلافی‌

‌بر‌اسبس‌ًتبیح‌هطبّذُ‌ضذُ،‌یک‌الگَی‌کلیّ‌از‌رابطِ‌سبختبر -هَلکَلی‌در‌برخی‌از‌اّذاف‌ضذ‌سرطبى‌ضرح‌دادُ‌ضذ.

اکسبدیبزٍلی‌پیطٌْبد‌گردیذ‌ٍ‌چٌذ‌سبختبر‌ّیبریذی‌اکسبدیبزٍل‌بعٌَاى‌-4،3،1اثر‌برای‌هطتقبت‌-ِ‌سبختبراتصبل‌ٍ‌رابط

‌از‌آًدبیی‌کِ‌پیطتر‌هْبر‌اّذاف‌هبکرٍهَلکَلی‌هَرد‌ًظر‌ترکیببت‌دارای‌اثر‌سبیتَتَکسیک‌ ببلقَُّ‌طراحی‌ٍ‌ارائِ‌گردیذ.

-4،3،1یذ‌است‌ًتبیح‌ایي‌هطبلعِ‌در‌راستبی‌طراحی‌هطتقبت‌اه‌،استاکسبدیبزٍل‌اثببت‌گردیذُ‌-4،3،1تَسط‌هطتقبت‌

‌اکسبدیبزٍلی‌بیطتر‌دارای‌اثر‌ضذسرطبى‌هَرد‌استفبدُ‌قرار‌گیرد.‌

‌
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