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 ضوبرُ پبیبى ًبهِ

231-د  

 

2042هزداد   



 

 تقدیم به
 

پدر بزرگوارم که مرا عزت نفس و مردانگی 

آموخت و هرگاه که از پا افتادم به یاریش امید 

 دوباره یافتم.

 و

ای مهربان  عزیزم که همچون فرشته  مادر

هایش تسکین بخش درد هایم و  نوازش

 گفتارش مرهمی بر زخم هایم بوده است.

 و

خواهر عزیزم دکتر سعیده حمدی و برادر عزیزم 

دکتر سعید حمدی که صمیمانه همراه تک تک 

لحظاتم بودند و هیچ زمان از دادن روحیه به من 

 کوتاهی نکردند.

 



 

 

 سپاسگزاری

بی    همکاری های  و  بدین وسیله از زحمات

  ساقی سپهری خانم دکتر  ارجمند استاد  دریغ 

که در تمام مراحل تنظیم و تدوین این پایانامه، 

 فرمودند  ارشاد   و اینجانب را راهنمایی 

و توفیقات روز    نموده صمیمانه سپاسگزاری 

افزون ایشان را توأم با صحت و سعادت 

 .خواستارم

با سپاس فراروان از همه استادان  گرامی و  و

گوارم که  نه تنها مرا از رهنمود و بزر

های گوهربارشان بی نصیب  نصیحت



 

نگذاشتند؛بلکه برای بنده الگوی کاملی از انسانیت 

 و تواضع بودند.

و در نهایت با سپاس از همه بزرگوارانی که در 

این راه ناهموار زندگی،مرا از محبت و یاری 

خویش محروم ننمودند که در این مجال 

 کوتاه،درج نام یکایک این عزیزان ممکن نبود.

 

 

 

 

 

 

 

 
 



 

 

 فبرسی چکیذُ

 هقذهِ

٥ّ٥ٖٛ ٔ 2ثٝ  ثبٌؽ. وبلا٘ٝ ٘كؼ٤ه ٍُ ٥ٍِٕب٥٘ب ٣ٔٚ ض٥ٛاٖ اوز ٚ ػبُٔ ا٤دبؼ آٖ ا٘ث٥ٕبـ٢ ٍٔشفن ث٥ٗ ا٘ىبٖ  ث٥ٕبـ٢ ٥ٍِٕب٥٘ب ٤ه

ؼٞٙؽ. ؼاـٚٞب٢ ٔٛخٛؼ  ؼ ـا ثف اثف ا٤ٗ ث٥ٕبـ٢ اق ؼوز ٣ٔٞكاـ ٘فف خبٖ غٛ 50 ا٣ِ 20ٌٛ٘ؽ ٚ ضؽٚؼ  ٘فف ثٝ ا٤ٗ ث٥ٕبـ٢ ٔجشلا ٣ٔ

ثٝ ػّز  ٚ دٙشب٥ٔـؽ٤ٗ ٘ـبقَٚفّٛوٛ٘ش٥ٕٛاٖ )دٙشبوشْٛ ٚ ٌّٛوب٘ش٥ٓ(، آ ظفف٥ش٣ ثفا٢ ؼـٔبٖ ا٤ٗ ث٥ٕبـ٢ ثٝ ػٙٛاٖ ٔثبَ سفو٥جبر دٙح

ثفا٢ ؼـٔبٖ  ٞب٢ خؽ٤ؽ     ٥ٕٞٗ ؼ٥ُِ ٔطمم٥ٗ ثٝ ؼ٘جبَ ؼاـٚ ف٘ؽ ث٥ٌٝ وٕشف ٔٛـؼ اوشفبؼٜ لفاـ ٣ٔثبلا ٚ ا٤دبؼ ٔمبٚٔز  ػٛاـْ خب٘ج٣

آ٘ك٤ٓ دشف٤ؽ٤ٗ ـؼٚوشبق  .ثبٌؽ ٣ٔ ٤ه ٤ٝ ٟٔبـ آ٘ك٤ٓ دشف٤ؽ٤ٗ ـؼٚوشبقثف دب ا٤ٗ ث٥ٕبـ٢ ٣ٔ ثبٌٙؽ وٝ ٤ى٣ اق ـاٜ ٞب٢ سٛوؼٝ ؼاـ٣٤ٚ

  ؼـ اق ث٥ٗ ثفؼٖ اٍُ٘ ٔف٥ؽ ثبٌؽ. سٛا٘ؽ ٌٛؼ وٝ ٟٔبـ آٖ ٣ٔ ثبػث ا٤دبؼ ٔمبٚٔز ٥ٍِٕب٥٘ب ٘ىجز ثٝ ؼاـٚٞب ٤٣ٔه 

 رٍش کبر 

ا٢  ؼاّ٘ٛؼ ٌؽ. وشبثػب٘ٝ وؽ( PDB: 5l42، اق ثب٘ه اعلاػبر دفٚسئ٥ٗ )وٝ ثؼؽ٢ آ٘ك٤ٓ دشف٤ؽ٤ٗ ـؼٚوشبق ٤ه ؼـ ا٤ٗ دفٚلٜ، وبغشبـ

سٍى٥ُ  PubChemاق دب٤ٍبٜ ؼاؼٜ  SDFاق سفو٥جبر ثب اوىّز ا٣ِّ ؼ٢ ٥ٞؽـٚد٥ف٥ٕ٤ؽ٤ٗ ٚ ؼ٢ ٥ٞؽـٚد٥ف٤ؽ٤ٗ ؼـ لبِت فب٤ُ 

ٌففز. ؼـ ٟ٘ب٤ز،  ا٘دبْ  PyRx0.8 ، Rule of 5ٚADMETٔػشّف  ف٥ّشفٞب٢ ٌؽٜ آٚـ٢ خٕغ برسفو٥ج ـ٢ٚ ثفوذه . ٌفؼ٤ؽ

 ٞب ؼـ خب٤ٍبٜ فؼبَ آ٘ك٤ٓ دشف٤ؽ٤ٗ ـؼٚوشبق ٤ه ا٘دبْ ٌؽ.  ٞب٢ ِٔٛىَٛ وًٙ وبق٢ ؼاو٥ًٙ ِٔٛى٣ِٛ ثفا٢ ٌٙبوب٣٤ ثفٞٓ ٌج٥ٝ

 ّب یبفتِ

سفو٥ت سٛا٘ىشٙؽ اق ٕٞٝ ف٥ّشفٞب٢ ؾوف ٌؽٜ ثب ٔٛفم٥ز ػجٛـ وٙٙؽ. ؼـ ٔفضّٝ ثؼؽ  17ٔٛخٛؼ ؼـ وشبثػب٘ٝ  سفو٥ت 2283اق ٥ٔبٖ 

 ،CID_2853835 سفو٥ت ثب وؽ 4سفو٥جبر ؼان ٌؽٜ  17ـ٢ٚ سفو٥جبر ف٥ّشف ٌؽٜ ؼاو٥ًٙ ِٔٛى٣ِٛ ا٘دبْ ٌؽ. اق ث٥ٗ 

CID_9922877، CID_14855110 ٚ CID_54491507  44/9ٚ  -63/9 ،-71/9 ،-03/10 اسّبَثٝ سفس٥ت ثب ا٘فل٢- 

 و٥ّٛوبِف٢ ثفَٔٛ ث٥ٍشف٤ٗ ا٘فل٢ اسّبَ ـا ؼـ ث٥ٗ سفو٥جبر ؼاٌشٙؽ.

 گیزی ًتیجِ ٍ ثحث

ٚ ٔمبلار ٔفسجظ ٌؿٌشٝ، ا٤ٗ ٘ش٥دٝ  6j6ثف اوبن ٘شب٤ح ؼاو٥ًٙ ِٔٛى٣ِٛ ٚ ٔمب٤ىٝ آٟ٘ب ثب سفو٥ت ٔٛ٘ىشفَٚ، ٥ٍِب٘ؽ وٛوف٤ىشبَ 

 Ser111،Asn109 ،Arg17 ،Tyr194 ،Leu18 ،Ser227 ،Phe113 ، Asp181 ٚ Lys198ٞب٢  ضبُِ ٌؽ وٝ او٥ؽآ٥ٔٙٝ

٘ىجز ثٝ وب٤ف او٥ؽآ٥ٔٙٝ ٞب ؼاـ٘ؽ. ٕٞس٥ٙٗ  دشف٤ؽ٤ٗ ـؼٚوشبق ٤هثب خب٤ٍبٜ فؼبَ آ٘ك٤ٓ  سفو٥جبر اسّبَ ٘ظف ا٥ٕٞز ثبلاسف٢ اق

ٞب اق ا٥ٕٞز  وب٤ف او٥ؽآ٥ٔٙٝثٝ ٥٘ك ٘ىجز  Pro187  ،Glu186 ،Gly13،Lys16 ،Ala110   ٚLeu 229ٞب٢ او٥ؽآ٥ٔٙٝ

ٞب٢ ٟٔٓ ٚ ضفٚـ٢  ٞب٢ ٥ٞؽـٚفٛة ٚ ٥ٞؽـٚل٣٘ اق ثفٕٞىًٙ ثبسٛخٝ ثٝ ثفـو٣ ٞب٢ ِٛـر ٌففشٝ، د٥ٛ٘ؽ وٕشف٢ ثفغٛـؼاـ٘ؽ.

 ت٥زٟبـسفو ،ٚ اق سفو٥جبر ٟ٘ب٣٤اق ؼـخٝ ا٥ٕٞز دب٥٤ٗ سف٢ ثفغٛـؼاـ ٞىشٙؽ. -π وبس٥ٖٛ ٚ π - πثبٌٙؽ ٚ ثفٕٞىًٙ ٞب٢  ٣ٔ

CID_2853835 ،CID_9922877،CID_14855110   ٚCID_54491507 ثب خب٤ٍبٜ  اسّبَ ٢ا٘فل ٤ٍٗشف٥ث ت٥ثٝ سفس

 .ٔٙشػت ؼاٌشٙؽ جبر٥سفو ٥ٗـا ؼـ ث اسّبَ آ٘ك٤ٓ

 کلیذی کلوبت 

 ِٔٛى٣ِٛ ؼاو٥ًٙ ٔدبق٢، غفثبٍِف٢ ٔٛ٘ىشفَٚ، ،دشف٤ؽ٤ٗ ـؼٚوشبق ٤ه
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 اختصبرات

PTR1:                        Pteridine reductase 1 

WHO:    World Health Organization 

ER:    Endoplasmic Reticulum 

CADD:  Computer Aided Drug Design 

SBVS:   Structure-based virtual screening 

PDB:   Protein Data Bank 

TPSA:   Topological polar surface area 

Mw:   Molecular weight 

nrotb:   Nrotatable 

ADMET:  Absorbtion, Distribution, Metabolism, Excretion, Toxicity 

RMSD:   Root-mean-square deviation 

gpf:    Grid parameter file 

glg:    Grid log file 

dpf:  
 
 Docking parameter file 

dlf:    Docking log file 

IE:   Intermolecular Energy  

EE:   Electrostatic Energy  

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


