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 چکیذُ فبرسی

 هقذهِ

٢ٝشَ٘ ٝی ٤ٌؼ. ثفای ؼـٝبٟ  ٧ب غ١٤فیكی ؼ٢٧ؽ٥ ست ؼاـ ضبؼ اوز ٦ّ س٤وظ ٦٢ّست ّفی٦ٞ ٤ٖ٢ّ یِ ثیٞبـی 

سبییؽ ٌؽ٥ ٣خ٤ؼ ١ؽاـؼ اٝب ؼاـ٣ی ـیجب٣ـی٠ ث٦ ف٤٢اٟ یِ ؼاـ٣ی ضؽ  ؼاـ٣یای٠ ثیٞبـی ؼـ ضبٗ ضبضف ٧یر 

٠، ؼاـ٧٣بی سبییؽ ٌؽ٥ ٣ اضشٞبٗ َٝب٣ٝز ٣یف٣ن ث٦ ـیجب٣ـی ١ج٤ؼ٣یف٣وی ٝی س٤ا١ؽ ٝيیؽ ثبٌؽ. ثب س٤خ٦ ث٦ 

اٝف٣ق٥ ١یبق ث٦ دم٧٣ً ٧بی ٕىشفؼ٥ ای ثفای ٍّو ٣ عفاضی ؼاـ٧٣بی ٤ٝثف ثف ای٠ ثیٞبـی ١یبق اوز. ؼـ ای٠ 

٤١ّٚئ٤دف٣سئی٠ ست ّفی٦ٞ ٤ٖ٢ّ ؼاُ ٌؽ١ؽ ٝغبٙق٦، سفّیجبر ثب ٌجب٧ز وبغشبـی ٕبٙیِ اویؽ خٞـ آ٣ـی ٣ ثب 

   سفّیجبر ا١شػبة ١٤ٌؽ. سب ث٨شفی٠

 هَاد ٍ رٍش ّب 

ؼـ ای٠ دف٣ل٥، وبغشبـ ّفیىشبٙی ٤١ّٚئ٤دف٣سئی٠ ٣یف٣ن ست ّفی٦ٞ ٤ٖ٢ّ اق ثب١ِ ؼاؼ٥ دف٣سئی٠ ث٦ ؼوز آٝؽ. 

% ثب ٕبٙیِ اویؽ اق دبیٖب٥ ؼاؼ٥ 50ٍج٘ اق ٌف٣ؿ مفثبٖٙفی ٝدبقی، ّشبثػب٦١ ؼاؼ٥ ای ثفاوبن ٌجب٧ز وبغشبـی 

PubChem ىفٝز  ؼـSDF  .ٌؽ٥ ىیٚشف٧بی ٝػشٚوسفّیت خٞـ آ٣ـی  3000 ثف ـ٣یخٞـ آ٣ـی ٌؽ 

PyRx0.8 ،Rule of 5 ،ADMET  ٣PASS  ٛؼـ ٨١بیز، ث٦ ٢ٝؾ٤ـ آ١بٙیك ّیيی ٣ ّٞی سفّیجبر ٕفىزا١دب .

 ا١شػبة ٌؽ٥ ٌجی٦ وبقی ؼاّی٢ٔ ٤ْٙ٤ٝٙی ا١دبٛ ٌؽ. 

 یبفتِ ّب 

سفّیت س٤ا١ىش٢ؽ ّ٘ ىیٚشف٧ب ـا ثب ٤ٝىَیز ثٖؿـا٢١ؽ. وذه ؼاّی٢ٔ  13اق ٝیبٟ ّ٘ سفّیجبر ّشبثػب٦١،  

٤ْٙ٤ٝٙی سفّیجبر ا١دبٛ ٌؽ. ؼـ ٝفض٦ٚ ثقؽ، سفّیجبر ثفاوبن ا١فلی آقاؼ اسّبٗ ٣ ثف٨ٍ٢ْٞ٧بی ٝػشٚو ثب 

، CID_8409 ،CID_65760ز٨بـ سفّیت ثب ّؽ٧بی  اویؽ٧بی آٝی٦٢ خبیٖب٥ ىقبٗ ٤ٝـؼ ثفـوی ٍفاـ ٕفىش٢ؽ. 

CID_5161  ٣CID_188481  ّٗی٤ّٚبٙفی ثف  -٣56/8  -65/8 ،-10/9، -32/9ث٦ سفسیت ثب ا١فلی آقاؼ اسّب

  .ٝقفىی ٌؽ١ؽاق ٝفض٦ٚ ؼاّی٢ٔ ٤ْٙ٤ٝٙی ث٦ ف٤٢اٟ ث٨شفی٠ سفّیجبر ٤ٝٗ 

 بحث ٍ ًتیجِ گیزی

ست ّفی٦ٞ ٤ٖ٢ّ ـا ٤١ّٚئ٤دف٣سئی٠ ٣یف٣ن سفّیت سبییؽ ٌؽ٥ اق ىیٚشف٧بی ٝػشٚو، اثف ٨ٝبـ٢٢ّؽٕی  13سٞبٛ 

 ٧ٞس٢ی٠ویؽ ٣ ٕبٙیِ ا ٣ ثب س٤خ٦ ث٦ ١شبیح ؼاّی٢ٔ سفّیجبر ٣ َٝبیى٦ آ٨١ب ثب ـیجب٣ـی١٠ٍبٟ ٝی ؼ٢٧ؽ. 

٣  Ile304 ،Lys462 ،Gln457 ،Lys411 ،Gln303 ،His456 ،Ala469 اویؽ٧بی آٝی٦٢ ،َٝبلار ٍجٚی

Ala302  ً٨ٜٝ ٣ ضف٣ـی ٝی ثب٢ٌؽ. ثب س٤خ٦ ث٦  خبیٖب٥ اسّبٗ سفّیجبر ؼـثب ث٦ ١ؾف ٝی ـو٢ؽ ثفای ثف٢ْٞ٧

 ثف٨ٍ٢ْٞ٧بی ٨ٜٝ ٣ ضف٣ـی ٝی ثب٢ٌؽ. اقّبسی٤ٟ -٣π ٧یؽـ٣ى٤ة  ،ث٨ی٦٢ ثف٨ٍ٢ْٞ٧بی ٧یؽـ٣ل١ی ،ثفـوی ٧ب

 کلوبت کلیذی

 ست ّفی٦ٞ ٤ٖ٢ّ، ٕبٙیِ اویؽ، مفثبٖٙفی ٝدبقی، ؼاّی٢ٔ ٤ْٙ٤ٝٙی 
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 اغشّبـار 

CCHF: Crimean Congo Haemorrhagic Fever 

RdRp: RNA dependent RNA polymerase 

SBVS: Structure-based virtual screening 

LBVS: Ligand-based virtual screening 

VS: Virtual screening 

FDA: Food and Drug Administration 

MHC: Major histocompatibility complex 

PDB: Protein Data Bank 

NMR: Nuclear Magnetic Resonance 

SDF: Scientific Data Format 

TPSA: Topological Polar Sarface Area 

MW: Molecular Weight 

QSAR: Quantitative stucture-activity relationship 

ADMET: Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion 

CAS: Chemical Abstracts Service 

PASS: Prediction of Activity Spectra for Substances 

GA: Genetic algorithm 

CASRN: Chemical Abstracts Service Registry Number 

IUPAC: International Union of Pure & Applied Chemistry  

VHDE: Van der Waals-H bond-Desolvation-Energy 

EE: Electrostatic Energy  

IE: Intermolecular Energy 

 

 

 

 


