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Article type: 

Research article 
Introduction: Drugs are mainly delivered to the target tissues by plasma 

proteins, such as human serum albumin, in the human body. Practical 

information about the thermodynamic parameters of drugs and their stability 

can be obtained using simulation methods, such as molecular docking. 

Material & Methods: This study, investigated the molecular docking of 

human serum albumin with fluorouracil anticancer drug. Moreover, 

partial charges on serum albumin protein atoms and fluorouracil atoms 

were calculated in this study. The best configuration was also searched 

using the Lamarckian genetic algorithm. The dimensions of the grid 

maps were selected to be about 40 * 40 * 40 angstroms with a distance 

of 0.375 angstroms. The number of genetic algorithms and the number of 

studies were adjusted to about 100 and 2.5 million, respectively. In the 

end, the best performed interaction configurations with the least amount 

of free energy were selected. Ligplot and VMD graphic software were 

used to view the performed docking. 

Findings: In the best model, fluorouracil is able to bind to the human serum 

albumin protein HSA four hydrogen bonds via nitrogen and oxygen atoms 

with two amino acids tyrosine, one amino acid histidine and one amino acid 

arginine. The estimation of the free bond energies (kcal/mol) for the best 

model was -5.1. Negative Gibbs free energy values (ΔG °) indicated a 

spontaneous process, and a constant binding value (Ka ≈ 109 L • mol-1) 

demonstrated the optimal biological distribution of the drug in the blood 

plasma. 

Discussion & Conclusion: The docking study of the proposed models 

shows that fluorouracil has an aliphatic ring and hydrophobic fractions and 

therefore it has a high ability to form hydrophobic interactions with major 

amino acids at the active site of serum albumin protein. 
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 ضدسرطان داروی با انسانی آلبومین سرم پروتئین کنشبرهم مطالعة

 مولکولی داکینگ محاسباتی روش از استفاده با فلورواوراسیل

  3، منیر شالبافان *2مهدیه صادق پور ، 1محمد مطهری نیا

 گروه شیمی، دانشگاه آزاد اسلامی، واحد تاکستان، تاکستان، ایران 1
 امام خمینی، قزوین، ایران یالمللگروه شیمی، دانشگاه بین 2

 

 چکیده اطلاعات مقاله
 

 پژوهشینوع مقاله: 

 

 13/11/1399تاریخ دریافت: 

 23/06/1400: ویرایشتاریخ 

 08/09/1400تاریخ پذیرش: 

 02/03/1401تاریخ انتشار: 

 

   
-می منتقل هدف هایفتبا به انسان بدن در انسانی سرم آلبومین ازجمله پلاسما هایپروتئین توسط عمدتاً داروها :مقدمه

 ینامیکیترمود هایمؤلفه دربارة کاربردی اطلاعات توانمی مولکولی داکینگ مانند سازیشبیه هایبا استفاده از روش. شوند

 دست آورد.داروها و پایداری آنها به

 فلورواوراسیل ضدسرطان داروی با انسانی سرم آلبومین مولکولی داکینگ یهادر این پژوهش، بررسی :هاو روش  مواد

 بهترین جستجوی. دیدگر محاسبه فلورواوراسیل داروی هایاتم و سرم آلبومین پروتئین هایاتم جزئی روی بار. شد انجام

 دودح در  grid maps ابعاد. پذیرفت صورت Lamarckian genetic algorithm از استفاده با پیکربندی نیز

 در ترتیب به هایبررس تعداد و genetic algorithm تعداد. شد انتخاب انگستروم 375/0 فاصلة با انگستروم 40*40*40

 بانتخا آزاد انرژی قدارم کمترین با شدهانجام برهمکنش پیکربندی بهترین پایان در. گردید تنطیم میلیون 5/2 و 100 حدود

 د.گردی استفاده VMD و   Ligplot گرافیکی افزارهاینرم از شدهانجام داکینگ مشاهدة منظوربه. شد

 طریق از هیدروژنی وندپی چهار HSA انسانی سرم آلبومین است با پروتئین قادر فلورواوراسیل نمونه، بهترین در ها:یافته

-می راربرق ارتباط ژنینآر مینواسیدیک آ آمینواسید هیستیدین و یک تیروزین، دو آمینواسید با اکسیژن و نیتروژن هایاتم

 منفی انرژی آزاد گیبس مقادیر. ستا -1/5 با برابر نمونه بهترین برای (kcal/ mol) اتصال آزاد هایانرژی برآورد. کند

(ΔG°نشان ) اتصال ثابت است و مقدار خودیخودبه فرایند یک دهندة (Ka ≈ 109 L • mol-1) زیستی توزیع بیانگر 

 .است خون پلاسمای اب دارو مطلوب

لیفاتیک است و آای فلورواوراسیل دارای حلقه که دهدمی نشان پیشنهادی هایمدل داکینگ بررسی :یگیرنتیجهبحث و 

 آمینواسیدهای با هیدروفوب هایبرهمکنش بالایی در تشکیل توانایی است و به همین علت، هیدروفوب هایبخش دارای

 دارد. آلبومین رمس فعال پروتئین جایگاه در اصلی

 

 دآزا انرژی اتصال، ثابت ،فلورواوراسیل ضدسرطان، داروی مولکولی، داکینگ انسانی، سرم آلبومین :های کلیدیواژه

 اتصال
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  مقدمه

آسیب  زیادی افراد سرطان به بیماری که هاست سال

 از پس ومیر مرگ جهانی علت دومین و است رسانده

بسیاری از  (. در1است ) عروقی قلبی و های بیماری

 درمانی ارائه راهکارهای با سرطانی های موارد، سلول

 به مقاومت بروز با گاهی حتی و کنند می مقابله شده

 رشد برای فتهکارر به های درمان از درمانی، شیمی

 خیر،ا دهة دو در گیرند؛ بنابراین می بهره تر تومور سریع

 اب آمیز موفقیت مبارزة برای اند کرده تلاش دانشمندان

 انههوشمند اندازه همین به نیز را خود سرطان، راهکارهای

 دفاع این برای راهکارها بهترین کنند. ازجمله انتخاب

 ایه سلول ضعف نقاط گیری هوشمندانه، هدف

 که داروهاست ساخت برای آن از استفاده و نئوپلاستیک

 لا،با به نسبت احتمال با های سرطانی سلول حالت، این در

 (.2-7) داشت نخواهند مقابله فرصت

 و اعبدا ن،سرطا مندهدف نمادر های روش از یکی

 طوربه را دارو نندابتو که ستا هاییروش از یگیرهبهر

 از یجلوگیر با و دهد لتقانا سرطانی یهالسلو به مستقیم

 یهادارو ءسو رثاآ د،فر سالم یهالسلو به دارو نسیدر

 یهادارو حیاطر. برسانند قلاحد به را مانیدرشیمی

 سرطانی یهالسلو ضعف طنقاس ساا بر مانیدرشیمی

 رتبهصو ربیما هر ایبر نمادر دمیشو موجب که ستا

 را ییراکا بالاترین تا گردد حیاطر ختصاصیا و شخصی

 (.8-11) باشد شتهدا اههمر به جانبی رثاآ کمترین با اهمره

-پذیرندهبینی ساختار کمپلکس  وش کلیدی در پیشر

، لیگاند در فرایند کشف داروها و ترکیبات پیشرو جدید

 مولکولی . روش داکینگشود داکینگ مولکولی نامیده می

-گیرنده های برهمکنش بهتر شناخت برای ارزشمند روشی

 شناخت با ش داکینگرو درواقع در (.12-16است) لیگاند

 هک هایی فن از استفاده و بدن در گیرنده و دارو مولکول

 یم ارزیابی بدن مشابه محیط در را ترکیبات این برهمکنش

 هصرف جدید داروهای به دستیابی هزینة و زمان در کنند،

 (.17-18شود ) می جویی

گردد.  پروتئین بررسی می و دارو در این مقاله پیوند

 با دارو برهمکنش و دفع توزیع روی پروتئین و دارو پیوند

 توسط معمولاً داروها است. اثرگذار هدف های بافت

 بدن در انسانی سرم آلبومین ازجمله پلاسما های پروتئین

 منتقل هدف های بافت به کنند  و انسان حرکت می

 .شوند می

ساده  پروتئین. این اصلی خون است پروتئینآلبومین 

فشار حفظ  آلبومین وظیفةاست.  کربوهیدرات بدونو 

درمانی  آن کاربرد دارد؛ همچنین را برعهدهخون  اسمزی

مل اح عنوان بههای مختلف  و در فرمولاسیون است

مزایا و  گردد. میعوامل دارویی و تشخیصی استفاده 

های متعدد این پروتئین آن را در کانون توجه  قابلیت

نانوپزشکی قرار داده است. آلبومین  ةحوز پژوهشگران

زن مولکولی سرم انسانی یک پروتئین محلول کروی با و

ه است که تنها ناسید آمی 585کیلودالتون متشکل از  5/66

وجود تعداد . ده استش پلی پپتید تشکیل ةاز یک رشت

باردار مانند لیزین، آرژنین،  ةآمین هایاسید فراوانی از

این اسید در ساختار  اسید و آسپارتیک گلوتامیک

متفاوت های  نقش آلبومینشود که  سبب می، پروتئین

بیشتر داروها  را ایفا نماید.فیزیولوژیکی و لوژیک بیو

تراز و تعدیل و کنند توسط آلبومین در خون گردش می

pH  یکی از بنابراین آلبومین  است؛ آلبومین بر عهدةخون

های متعدد و  و نقشاست های پلاسما  ترین پروتئین مهم

عنوان حامل بسیاری از  بهآلبومین . دارد ی را بر عهدهمهم

اسیدهای چرب، اسیدهای صفراوی،  مانندها  ولمولک

مواد ، D ویتامین ،C های استروییدی، ویتامین هورمون

کند. این  عمل میو بسیاری از داروها در خون معدنی 

 ،خارجی مانند بنزن أبا اتصال به مواد سمی با منشپروتئین 

 (. 19-25) نماید میرا اعمال خود نقش حفاظتی 

لتهاب غیراستروئیدی است آسپیرین یک داروی ضدا

ین ا .شود میعنوان ضددرد و تب استفاده  هب که معمولاً

 (.26) کند میاز لخته شدن خون جلوگیری دارو 

است که امروزه برای درمان دیابت ی متفورمین داروی

دهد که  ها نشان می بررسی رود. کار می هنوع دو ب
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نش دهد ک تواند با پروتئین آلبومین برهم متفورمین نیز می

ات تریپتوفان قاز مشتداروی دیگری  سروتونین(. 27)

دستگاه عصبی مرکزی ترشح  های نورون طتوس واست 

حالت و رفتار  لش مهمی در خوابیدن، تعدیقنو شود  می

ای  کند. در مطالعه به تحرکات روده نیز کمک می و دارد

 اکنش پیوند شدن سروتونین ب مولکولی برهم سازوکار

سنجی فلورسانس،  طیف با استفاده ازانسانی  آلبومین سرم

دهد  سازی دینامیک نشان می داکینگ مولکولی و شبیه

آلبومین سرم انسانی  با 1:1که سروتونین به نسبت 

 (. 28) کنش دارد برهم

 شقآلبومین سرم انسانی نتوان گفت که  بنابراین می

 اسن اسبر ایکند. دارو در بدن ایفا می لاقاصلی را در انت

آلبومین کنش فلورواوراسیل با در پژوهش حاضر، برهم

 بررسی شده است.  سرم انسانی

 برای که است ضدسرطان داروی یک فلورواوراسیل

 هب پانکراس و معده پستان، رکتوم، کولون، سرطان درمان

 ینا و است متابولیت آنتی یک فلوروارواسیل. رودمی کار

 برای ضروری هایئینپروت تولید در تداخل ایجاد با را کار

د دهمی های سرطانی انجامسلول تولیدمثل و سلولی رشد

(30-29.) 

 شینق مختلف لیگاندهای با هاپروتئین کنشبرهم

 ترینمهم. بر عهده دارند زیستی فرایندهای در مهمی را

 راحیط لیگاند،-پروتئین کنشبرهم بینیپیش کاربرد

 هایشرو. است ساختار بر مبنای جدید داروهای

 هایروش ها،کنشبرهم این مطالعة آزمایشگاهی

 و اسپکتروسکوپی کالریمتری، همچون بیوفیزیکی

 را امکان این کامپیوترها قدرت بهبود. است ساختاری

 تفادهاس با دارو-پروتئین کنشبرهم که است کرده فراهم

 هایوشر از استفاده در نتیجة. شود مطالعه نیز کامپیوتر از

 ،تجربی آزمایش انجام از پیش توانمی کامپیوتری،

 جستجو پروتئین با را داروها شیمیایی ترکیبات کنشبرهم

 هب بیشتری احتمال با که ترکیباتی انتخاب از پس و کرد

 در ای و آزمایشگاه در را هاآن شوند،می متصل هدف

 (.31) نمود بررسی زنده هایدستگاه

اکینگ کاررفته در این روش، دبه فنترین مهم

 تی وـبابررســـی محاســ ،مولکـولی نـام دارد کـــه در آن

ر نظـر دمدهای مؤثر لیگاندهای کنشســـازی برهمالگو

 نجاماهایی منظور انتخاب مولکولجایگـاه فعال گیرنده به

-همالامکان تطابق فضایی و انرژی برگیرد کـه حتـیمی

 در این باشند.داشته هدف  ةتری بـا گیرندکنش مناسب

 یراز؛ هـا ی محاسـباتی بسـیار مهـم استنقـش روش ،میان

-فهامکان صر بالا،هـای روش ةسـازی و توسـعبا بهینـه

عملی و  هایهای آزمایشدر هزینه گیرچشمجویی 

می پذیر خواهد بود. بررسی متون علزمان امکان همچنین

زی از داروهای سنت بعضیکنش دهـد کـه بـرهممـی نشان

ضــدمالاریــا  و گیاهی ضدسرطان، ضـدالتهــاب،

-ینیپــا ،هــای عمــومیکننــدهبیهــوش ضــددرد،

 اک ببیوتیــآنتــی و ضــددیابــت ،کلســترول ةآورنــد

های اسپکتروسکوپی و داکینگ روش ةوسیله آلبومین ب

 شناخت با داکینگ روش اند. درشدهمولکولی مطالعه 

 که هاییفن از استفاده و بدن در ندهگیر و دارو مولکول

 یارزیاب بدن مشابه محیط در را ترکیبات این کنشبرهم

 جدید داروهای به دستیابی هزینة و زمان در کنند،می

 (. 32-35شود )می جوییصرفه

 مولکولی، دینامیک و داکینگ محاسباتی هایروش

-همبر و اثر سازوکار تعیین برای مناسبی بسیار هایروش

 ( با36). هستند هدف مولکول زیست بر دارو یک نشک

مولکولی داکینگ و سازیشبیه افزارهاینرم از استفاده

 هایکنشبرهم در ترمودینامیکی هایبه مؤلفه توانمی

. تیاف دست فلورواوراسیل داروی با انسانی سرم آلبومین

 با ،داکینگ روش توسط اتصال هایجایگاه بینیپیش

 (.37گیرد )می  صورت آزاد انرژی از گیریبهره

 

 ها و روش مواد
-به لیگاند و پروتئین لیگاند: و پروتئین سازیآماده

 داکینگ انجام منظور به اما دارند؛ قرار کمپلکس صورت

 توانمی کاراین برای. کرد جدا هم از را هاآن بایستمی

. دارد وجود لینوکس در کرد که استفاده  گرپ دستور از
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 از استفاده با مولکولی داکینگ هایبررسی منظور، این به

 Auto Dock و  Auto Dock vol. 4.2 افزارهاینرم

Tools پروتئین بعدیسه ساختار. گرفتصورت HSA از 

 هایمولکول و شد برداشته پروتئین هایداده بانک

 بعدیسه ساختار. گردید حذف افزارنرم توسط ناخواسته

 Hyperchem vol.7 افزارنرم سطتو فلورواوراسیل داروی

 هایآزمایش انجام در. شد رسم Chem Office 2006 و

 با HSA  پروتئین های اتم بارجزئی مولکولی،داکینگ

 داروی هایاتم جزئی بار و   Gasteiger-Marsili روش

. گردید محاسبه Kollman با روش فلورواوراسیل

 Lamarckian از استفاده با پیکربندی بهترین جستجوی

genetic algoritm محاسبة سپس پذیرفت، صورت Grid 

maps از استفاده با Auto Grid ابعاد. شد انجامgrid  

maps  فاصل با انگستروم 40*40*40 حدود درZ 375/0 

 و  genetic algorithmتعداد. گردید انتخاب انگستروم

 میلیون 5/2 و 100 حدود در ترتیب به هابررسی تعداد

 انجام کنشبرهم پیکربندی بهترین پایان، در. شد تنطیم

. گردید انتخاب (G∆) آزاد انرژی مقدار کمترین با شده

 افزارهاینرم از شدهانجام داکینگ مشاهدة منظوربه

 .شد استفاده VMD و  Pymol ،Ligplotگرافیکی

 

 یافته ها 
 لحاظ از نتایج بندیدسته برای روشی ADT برنامة در

 ساختاری که ترتیب بدین. است موجود ساختاری شباهت

 اولین در ساختار اولین عنوانبه دارد، را انرژی کمترین که

 که انرژی ردیف در دوم ساختار شود؛می انتخاب دسته

  مقایسه آن با ساختاری لحاظ از دارد، قرار آن از پس

 قبولقابل محدودة در ساختار دو اختلاف اگر .گرددمی

 نظر در اول دستة عضو دومین عنوان به ساختار آن باشد،

 ساختار اولین عنوانبه صورتاین غیر در شود،می گرفته

 اول دستة انرژی چه گردد. هرلحاظ می دوم دستة از

 بیشتر آن اعضای تعداد دیگر، سوی از و باشد ترمنفی

 پیوندی هایدر این پژوهش، مکان .است بهتر باشد،

 با انسانی آلبومین سرم با فلورواوراسیل ضدسرطان داروی

مولکولی بررسی داکینگ سازی شبیه افزارنرم از استفاده

 پیوندی هایمکان یافتن منظورشده است. در این فرایند، به

 ( در1انسانی )شکل شمارة  آلبومین سرم پروتئین روی

)شکل  فلورواوراسیل ضدسرطان داروهای با کنشبرهم

 شدهاستفاده ولیمولکداکینگ محاسبات ( از2شمارة 

 بسیار دارو عملکرد درک منظوربه محاسبات این. است

 ساختار 10 تنها ،آمده دست به نتایج میان در. است مهم

 بیشترین و آزاد انرژی کمترین اند که شده بررسی اول

 را دارند. پایداری

 اثر با ترکیبی به منظور دستیابی فن، به این در

 فارماکولوژیکی تفعالی افزایش و فارماکولوژیک

 دارو از متفاوت های صورتبندی فلورواوراسیل، داروی

 داده کنش برهم  انسانی سرم آلبومین پروتئین گیرندة با

 برهم بهترین که ساختاری است. در این بررسی، شده

 کمترین و انسانی سرم آلبومین پروتئین گیرندة با کنش

 مراحل انجام برای است داشته را انرژی سطح
 

  

 انسانی سرم آلبومین پروتئین ساختار نمایش .1شکل شمارة 

 نواری صورت به

 محیط در pdb فرمت با فلورواوراسیل داروی نمایش .2شکل شمارة 

 داکینگ افزار نرم
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می شود و کار آزمایشگاهی روی  انتخاب آزمایشگاهی

 ساختارهایی می توان ترتیب بدین. آن انجام می گیرد

ن در سطح پروتئی گیرنده ی تری را باقو برهم کنش که

 آلبومین ایجاد می کنند، شناسایی کرد و در کارهای

 .تجربی و آزمایشگاهی از آن ها استفاده نمود

 

 گیرینتیجه و بحث

 اثر با ترکیبی به دستیابی برای فن این در

 داروی فارماکولوژیکی فعالیت افزایش و فارماکولوژیک

 ةگیرند دارو با متفاوت یهابندیصورت فلورواوراسیل،

 و شد داده کنشبرهم  انسانی سرم آلبومین پروتئین

 مینآلبو پروتئین گیرندة با کنشبرهم بهترین ساختار با

 مراحل انجام برای انرژی سطح ترینکم و انسانی سرم

 توانمی روش این با. گردید انتخاب آزمایشگاهی

 رندهگی با رنیرومندت کنشبرهم که احتمالی را ساختارهای

 . کرد جداسازی مرحله این در دارند،

 گلوبال از آمدهدستبه نتایج که 1درجدول شمارة 

 میان داروی ترکیبی میل هرچه است، شده آورده داکینگ

 انسانی بیشتر سرم آلبومین پروتئین فلورواوراسیل و گیرندة

این  میان شدهتشکیل کمپلکس آزاد انرژی میزان باشد،

. خواهد بود کمتر انسانی آلبومین سرم ئینپروت و دارو

 میانگین جذر انحراف یا مربعات میانگین جذر خطای

نیز، (root-mean-square deviation RMSD) مربعات

 برآوردگر یا الگو توسط شدهبینیپیش مقدار میان تفاوت

 ابزار یک  RMSDدهد.را نشان می واقعی با مقدار آماری

 یک توسط بینیپیش هایخطا مقایسة برای کارآمد

 محاسبات اساس بر داکینگ افزارنرم. است داده مجموعه

 الگوی بهترین این، در است. بر اساس شدهطراحی آماری

 کمترین مربعات، میانگین جذر خطای میزان پیشنهادی،

 را به نزدیکی بیشترین را خواهد داشت و این عدد مقدار

 .دارد آزمایشگاهی شرایط

انسانی  سرم آلبومین پروتئین الیکریست ساختار

(HAS) قلمرو سه دهندةنشانI ،II  و III .قلمرو است I 

-383 هایتما شامل II قلمرو ،1-195 هایاتم شامل

. است 384-585 اتم های شامل III قلمرو و 196

 تقسیم B و A فرعی قلمرو دو به قلمروها این از هریک

  .شوندمی

 در ،شودمی مشاهده 3شکل شمارة  در که طورهمان

 قادر فلورواوراسیل( الگو بهترین) 1کمپلکس شمارة 

 قلمرو  در (HAS)انسانی سرم آلبومین پروتئین با است

IIA 4  از استفاده با دارد، پیوندی گریزآب حفرات که 

 این اتصالات از هیدروژنی اتصال برقرار کند. پیوند

 واسیدآمین دو با اکسیژن و نیتروژن هایاتم طریق

 آمینواسید آمینواسید هیستیدن و یک یک تیروزین،

 گیبس آزاد هایانرژی شود. برآوردآرژنین ایجاد می

(kcal/ mol) است -1/5 با برابر الگو بهترین برای. 
 

 
 افزار منر اول پیشنهادی بر اساس الگوی 10 انسانی آلبومین پروتئین با فلورواوراسیل داکینگ آنالیز نتایج .1جدول شمارة 
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 Pymolافزار نرم از ادهبا استف 1شمارة  کمپلکس در انسانی آلبومین سرم پروتئین با فلورواوراسیل داروی کنشبرهم نمایش. 3 شکل شمارة

 
 

 دهد که این فرایند می نشان °ΔG منفی مقادیر

 ثابت مقدار و گیردمیصورت  خودیخودبه صورتبه

 آن زیستی توزیع رایب  (Ka ≈ 109 L • mol-1)اتصال

 .است مطلوب خون پلاسمای با

 امتیاز بهترین امتیازدهی، تابع یک ایدئال، حالت در

 به را گیرنده و لیگاند اتصال آزاد انرژی ترینمنفی یعنی

 گیرنده به متصل لیگاند از خاصی بندیصورت

 حالت بهترین در انرژی لحاظ از که دهدمی اختصاص

آمده در این دستبه هاییافته .قرار داشته باشد خود

 اتصال درگیر در پیوندهای که دهدمی نشان مطالعه

 انسانی، آلبومین سرم پروتئین با فلورواوراسیل داروی

 میان در. هستند هیدروفوبی اتصالات و هیدروژنی پیوند

 مربوط داکینگ نتایج بهترین شده، بررسی الگوهای همة

 با اول الگوی در واقع، در. است اول الگوی پیشنهادی به

 برای تمایل بیشترین اتصال، انرژی سطح ترینمنفی

 اتصال های موجود در جایگاهآمینه اسیدهای به اتصال

 . آیدمی به وجود انسانی سرم آلبومین پروتئین

 دوم نوع آمین هیدروفوب، هایبخش وجود طورکلی،به

 نیتروژن، اتم طریق از بهینه هیدروژنی پیوندهای و

-برهم و اتصال قدرت افزایش سبب فلوئور، و کسیژنا

 آلبومین سرم پروتئین با فلورواوراسیل داروی کنش

ترین نقش را مهم عامل در حقیقت، دو. شودمی انسانی

 کنند؛ عامل اولشده ایفا میداک حالت در ایجاد بهترین

شده زده تخمین آزاد  اتصال انرژی رینو منفی بیشترین

 مناسبی است که با هایکنشبرهم وم نیزاست و عامل د

 انرژی. شودایجاد می فعال جایگاه اصلی هایاسیدآمینه

 از نظر مقداری، شدهمحاسبه داکینگ انرژی و پیوندی

مولکولی، درون انرژی از ایمجموعه ترتیب به هریک

. است دارو درونی انرژی و پیچشی آزاد انرژی

 دهد که می اتصال نشان آزاد انرژی ترینمنفی

 محکمی میان هایمناسب و اتصال  هایکنشبرهم

فعال  جایگاه در اصلی هایاسیدآمینه و فلورواوراسیل

 فلورواوراسیل. ایجادشده است آلبومین سرم پروتئین

 هایبخش حلقة آلیفاتیک دارد و به همین علت دارای

-برهم بالایی را در تشکیل است و توانایی  هیدروفوب

 اتصال پاکت آمینه اسیدهای با دروفوبهی هایکنش

 بودن انعطافالبته باید توجه داشت که غیرقابل .دارد

 این و است سامانه ضرر به احتمالاً فلورواوراسیل داروی

 فلورواوراسیل. شود دارو اثر کاهش سبب تواندمی امر

 پیوندهای و بدون دارد انعطاف غیرقابل کاملاً ساختار
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 وجود نداشتن علتبه این،بنابر چرخش است. قابل

در  دوم نوع آمین وجود و چرخش قابل پیوندهای

 سایر با مقایسه ساختار فلورواوراسیل، این دارو در

 که دهدمی نشان تری راضعیف اثر مشابه، داروهای

 بعدیسه فضای در نامناسب کانفورمر سبببه احتمالاً

 هاکنشبرهم تضعیف پاکت است و همین امر باعث

 .شودمی

 با مقایسه در بیشتری اتصال انرژی اول، الگوی در

 احتمالاً  امر این علت. است شدهداده نشان الگوها سایر

 با دارو حالت این ترمناسب فضایی گیریجهت به مربوط

. است انسانی سرم آلبومین اتصال جایگاه آمینة اسیدهای

 دهدمی نشان پیشنهادی الگوهای داکینگ بنابراین، بررسی

  با حفرة هیدروفوبی مناسبی هایکنشبرهم که

 انسانی سرم آلبومین پروتئین فعال جایگاه هیدروفوب

کنش و شود که برهمگردد و همین امر سبب میمی ایجاد

 داروی با انسانی آلبومین سرم اتصال مناسبی میان پروتئین

 فلورواوراسیل صورت گیرد. ضدسرطان

 

 تشکر و قدردانی

های دانشگاه آزاد اسلامی له از حمایتنویسندگان مقا

 کنند.واحد تاکستان تشکر و قدردانی می
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