
                                © The Author(s)                               Publisher: Ilam University of Medical Sciences  

 

 Journal of Ilam University of Medical Sciences: Volume 31, Issue 4, 2023 

 
 

 

Investigating the effect of Ciprofloxacin on rhodopsin protein 

structure using the molecular docking calculation method 

Mahdieh Sadeghpour 1* , Mounir Shalbafan 2 , Khadijeh Alviri 3   

1 Dept of Chemistry, Qazvin Branch, Islamic Azad University, Qazvin, Iran 
2 Dept of Chemistry, Imam Khomeini International University, Qazvin, Iran 
3 Dept of Pharmacology, School of Pharmacy, Tehran Medical Sciences, Islamic Azad University, Tehran, Iran 
 

 

 

Article Info A B S T R A C T 
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Introduction: Ciprofloxacin antibiotic is used in the treatment of retinal toxicity or 

retinopathy. The present study aimed to assess the effect of ciprofloxacin on rhodopsin 

protein structure and the stability or instability of this protein in the presence of this 

medicine. The type of drug and protein binding is effective in the elimination or 

interaction of the medicine with the target tissues. 

Material & Methods: Thermodynamic components can be obtained in the interactions 

between rhodopsin protein and ciprofloxacin using docking software. Docking studies 

were performed by AutoDock 4.2 software. Pymol, Ligplot, and VMD graphic 

software packeages were used to observe the docking performed. 

Findings: Based on the results obtained from docking studies, the most important bond 

involved in the binding of ciprofloxacin drug with rhodopsin protein is hydrophobic 

bonds and hydrogen bonds. The estimate of Gibbs free energies (kcal/mol) for the best 

docking model is equal to -6.5. This model with the lowest level of binding energy has 

the greatest tendency to bind to rhodopsin amino acids, and negative values of ΔG° 

are indicative of a spontaneous process. 

Discussion & Conclusion: Based on the docking results, the A position of the 

rhodopsin protein is a suitable place for ciprofloxacin to bind to this protein, and the 

complex of ciprofloxacin with the rhodopsin protein can cause rhodopsin to regenerate 

so that it can start the process of seeing normally. In fact, the strong hydrogen bond 

between the nitrogen atom in the ciprofloxacin structure and the amino acid arginine 

plays a key role in stabilizing the complex. 
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  ی دارو  ری مقاله، تأث  نی. در اشودی استفاده م  ینوپاتیرت   ایچشم    یۀشبک  تیدر درمان سم  نیپروفلوکساسیس  ک یوتبیی آنت  مقدمه:

. نوع  گرددی م یدر حضور دارو بررس نیپروتئ نیا ی داریناپا ایو  یداریو پا نیرودوپس  نیبر ساختار پروتئ نیپروفلوکساسیس

 .هدف مؤثر است هایدارو با بافت  کنشبرهم  ایدفع و    یرو نیدارو و پروتئ  وند یپ

 هایکنشدر برهم  یکینامیترمود هایبه مؤلفه توانیم نگ ی افزار داکپژوهش، با استفاده از نرم  نیدر ا :هامواد و روش

انجام     AutoDock vol.4.2افزار  نرم   ۀل یبهوس  نگ ی. مطالعات داکافتیدست    نیپروفلوکساسیس  یبا دارو   نیرودوپس   نیپروتئ 

 .استفاده شد  VMDو   Ligplotو   Pymol یکیگراف  یهاافزارشده، از نرم انجام  نگ یداک  ۀمنظور مشاهد گرفت. به

  یدر اتصال دارو  ریدرگ وند یپ نیترمهم  نگ،یآمده از مطالعات داکدستبه ج یبر اساس نتاهای پژوهش: یافته

  بسی آزاد گ یهای است. برآورد انرژ یدروژنیه وند یو پ دروفوبیاتصالات ه ن،یرودوپس نیبا پروتئ  نیپروفلوکساسیس

(kcal/molبرا )ی برا  لیتما  نیشتریاتصال، ب  ی سطح انرژ نیترنییمدل با پا نیاست. ا - 5/6برابر با  نگ یمدل داک  نیبهتر ی  

 .است یخودخودبه  ند یفرا ک ی دهندۀنشان °ΔG یمنف ری دارد و مقاد نیرودوپس  یدهاینواسیاتصال به آم

اتصال   ی برا ی مناسب گاهیجا نی رودوپس نیپروتئ  A گاهیجا نگ، یآمده از داک دستبه  ج یبر اساس نتا: یر ی گجه ی بحث و نت

 نیرودوپس   یسبب بازساز  تواند یم  نیرودوپس   نیبا پروتئ   نیپروفلوکساسیاست و کمپلکس س  نیپروتئ  نیبه ا  نیپروفلوکساسیس

موجود در ساختار   تروژن ی اتم ن ان یم یقو یدروژنیه وند یپ طور معمول آغاز کند. درواقع، را به  دنید ند یشود تا بتواند فرا

 .د ینمای م فایکمپلکس ا  ی دارسازیو پا تیدر تثب  ینقش مهم ن، یآرژن  ۀنیدآمیبا اس نیپروفلوکساسیس
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 مقدمه

چند    ا ی دو    ق ی تطب   ی چگونگ   ۀ مطالع   ی مولکول   نگ ی داک 

  گر ی کد ی ( با ن ی پروتئ  ا ی  م ی )مانند دارو و آنز  ی ساختار مولکول 

  ی ساز فن مدل  ک ی  نگ ی ساده، داک  ف ی تعر  ک ی است. در 

  ن ی نحوۀ تعامل مولکول پروتئ   ی ن ی ب ش ی پ   ی است که برا   ی مولکول 

  نگ ی . داک شود ی استفاده م  گاندها ی کوچک ل  ی ها با مولکول 

  ی ساختار   ی مولکول   ی شناس ست ی در ز   ی د ی کل   ی ابزار   ی کول مول 

است. هدف از اتصال   وتر ی به کمک کامپ  یی دارو  ی و طراح 

  ک ی صال غالب ( ات ی حالت)ها  ی ن ی ب ش ی پ  ن، ی پروتئ - گاند ی ل 

(.  1- 5شده است ) شناخته   ی بعد با ساختار سه   ی ن ی با پروتئ   گاند ی ل 

  ک ی  ان ی م  نه ی اتصال به  افتن ی  گاند، ی ل - ن ی هدف از اتصال پروتئ 

  ، ی طورکل است و به  ن ی پروتئ  ک ی و  گاند ی مولکول کوچک ل 

نامزد   ک ی  افتن ی کشف و توسعۀ دارو، با هدف  ند ی در فرا 

  ی ساز (. مدل 6)  گردد ی بالقوه استفاده م  یی دارو 

ممکن را   ات ی جزئ  نگ، ی توسط مطالعات داک  ی ماکرومولکول 

  ی منطق  کرد ی رو  ک ی و  کند ی ارائه م  رنده ی گ - از تعامل دارو 

که در آن، ساختار   د نمای ی م   جاد ی دارو ا   ی طراح   ی ا بر   ی د ی جد 

  رنده ی محل گ   ی بعد سه   ی دارو بر اساس تناسب آن با ساختارها 

 (. 7)   شود ی م   ی طراح 

هر واکنش   ی ر ی پذ امکان  تواند ی م  ی مولکول  اتصال 

  ق ی هر تحق   ی ش ی از بخش آزما   ش ی طور که پ را همان   یی ا ی م ی وش ی ب 

وجود دارد که اتصال   ی گردد، نشان دهد. مناطق - ی انجام م 

طور خاص، تعامل  را متحول کرده است. به  ها افته ی  ی مولکول 

هدف )ممکن   ن ی پروتئ ( و گاند ی کوچک )ل  های مولکول  ان ی م 

  م ی مهار آنز  ا ی باشد( ممکن است فعال شدن  م ی آنز  ک ی است 

  ی خام  ۀ ماد  ی اطلاعات  ن ی کند. احتمال دارد، چن  ی ن بی ش ی را پ 

  تواند ی م  ی دارو باشد. اتصال مولکول  ی منطق  ی طراح  ی برا 

و    د ی نما   ی ن ی ب ش ی هدف خود پ   ی را رو   گاند ی ل   ۀ ن ی به   ی ر ی گ جهت 

  ولکول م  ار ی را در ش  گاند ی مختلف اتصال ل  های حالت   تواند ی م 

  ی توسعۀ داروها  ی برا  تواند ی امر م  ن ی کند. ا  ی ن ی ب ش ی هدف پ 

 (. 8- 10و کارآمدتر استفاده شود )   ی انتخاب   تر، ی قو 

  ی مختلف، نقش  ی گاندها ی با ل  ها ن ی پروتئ  کنش برهم 

کاربرد   ن ی تر بر عهده دارد. مهم  ی ست ی ز  ی ندها ی در فرا  ی مهم 

  ی داروها  ی در طراح  گاند ی ل - ن ی کنش پروتئ برهم  ی ن ی ب ش ی پ 

  ، ی شگاه ی آزما  ی ها ساختار است. در روش  ی بر مبنا  د ی جد 

  ی ها با استفاده از روش  یی دارو  ی ها - کنش برهم  ۀ مطالع 

صورت   ی و اسپکتروسکوپ  ی متر ی مانند کالر  ی ک ی ز ی وف ی ب 

  شرفته ی پ   ی وترها ی و بهبود قدرت کامپ   ی فناور   شرفت ی . پ رد گی ی م 

و دارو    ن ی کنش پروتئ فراهم کرده است که برهم  امکان را   ن ی ا 

استفاده از   ۀ ج ی مطالعه گردد. درنت  ز ی ن  وتر ی با استفاده از کامپ 

  های ش ی از انجام آزما  ش ی پ  توان ی م  ی وتر ی کامپ  های روش 

کرد و   ی بررس  ن ی کنش داروها را با پروتئ برهم  ، ی تجرب 

  های را انتخاب نمود که بهتر به مولکول  یی دارو  بات ی ترک 

را در   بات ی ترک  ن ی ا  توان ی سپس م  شوند؛ ی هدف متصل م 

موجودات زنده   روی  را  ها آن  ا ی کرد و  ی بررس  شگاه ی آزما 

کرد   ی موجودات بررس  روی  را  ها آن  ر ی نمود و تأث  ش ی آزما 

 (11 .) 

بر ساختار   ن ی پروفلوکساس ی س  ر ی مقاله، تأث  ن ی ا  در 

در   ن ی پروتئ  ن ی ا  ی دار ی ناپا  ا ی و  ی دار ی و پا  ن ی رودوپس  ن ی پروتئ 

 . شود ی م   ی حضور دارو بررس 

با استفاده از   ن ی رودوپس  ن ی پروتئ  ی رو  ی اندک  ۀ مطالع 

گرفته است. درواقع، مدل  صورت  ی مولکول  نگ ی داک 

  ن ی که از ا  آورد ی امکان را فراهم م  ن ی ا  ن ی رودوپس  ی ساختار 

استفاده   یی دارو  ی مدل ارزشمند در طراح  ک ی عنوان ماده به 

  های رنده ی کنش گ ، برهم 2008(. در سال 13- 12گردد ) 

  ی بررس  نگ ی با استفاده از داک  ن ی رودوپس  ن ی وتئ و پر  ن ی آدنوز 

با    ن ی رودوپس   ن ی اتصال پروتئ   ۀ نحو   ز، ی ن   2012(. در سال  14شد ) 

  کوری شب  ی مار ی در درمان ب  ن، ی ان ی و آنتوس  ن ی ارست  ن ی پروتئ 

  های وه ی هستند که در م  ی بات ی ترک  ها ن ی ان ی . آنتوس د ی گرد  ی بررس 

  ش ی ها سبب افزا و استفاده از آن  شوند ی م  افت ی با رنگ قرمز 

  ز، ی ن  2018(. در سال 15- 17)  گردد ی در شب م  ژه ی و به  یی نا ی ب 

  ن ی و پروتئ  گمنتوزا ی پ  ی مار ی ب  ی رو  یی مداخلات دارو  ر ی تأث 

گرفت. در    صورت   ی مولکول   نگ ی با استفاده از داک   ن ی رودوپس 

و شخص دچار   روند ی م  ن ی از ب  ی اعصاب چشم  ، ی مار ی ب  ن ی ا 

 (. 18- 19)   شود ی م   ی کور 

و   ی ساز ه ی شب  ی افزارها مقاله، با استفاده از نرم  ن ی ا  در 

در   ی ک ی نام ی ترمود  های به مؤلفه  توان ی م  ی مولکول  نگ ی داک 

  ن ی پروفلوکساس ی س   ی با دارو   ن ی رودوپس   ن ی پروتئ   های کنش برهم 
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  ن ی رودوپس  ن ی اتصال پروتئ  ی ها گاه ی جا  ی ن ی ب ش ی . پ افت ی دست 

  با  نگ، ی توسط روش داک  ز ی ن  ن ی پروفلوکساس ی س  ی و دارو 

 (. 20)   رد گی ی آزاد صورت م   ی از انرژ   ی ر ی گ بهره 

  ن ی به نام رودوپس   یی ا ی م ی ش   ی ا ماده  ی چشم حاو   یۀ شبک 

  های است که در سلول   یی نا ی ب   دانۀ رنگ   ک ی   ن ی است. رودوپس 

  ل ی تبد  ی ک ی الکتر  های وجود دارد و نور را به پالس  ه ی شبک 

  ر ی صورت تصاو در مغز، به  ی ک ی الکتر  های و پالس  کند ی م 

  گر ی کد ی در پشت چشم به    ه ی شبک   های . عصب گردند ی م   ر ی تفس 

سپس   دهند؛ ی م  ل ی چشم را تشک  یی نا ی و عصب ب  وندند پی ی م 

به مغز فرستاده   یی نا ی عصب ب  ق ی از طر  ی ک ی الکتر  ی ها پالس 

 (. 21)   شوند ی م 

در هنگام استفاده   ی جرد  ار ی بسر  هرای ی از نگران  ی ک ی 

  رن ی عروارض ا  ، ی چشم  های ی مار ی ب  ی مختلف برا  ی از داروها 

ها است.  از آن  ی ناش  ت ی درمان بودن سم  رقابل ی داروهرا و غ 

  ی مار ی مورداستفاده در ب  ی از داروها  ی ک ی  ن ی پروفلوکساس ی س 

  ۀ از خانواد  ن ی پروفلوکساس ی چشم است. س  یۀ شبک  ت ی سم 

از   ی است که در درمان بعض  ی ن ی نول ی ک  های ک ی وت بی ی آنت 

پروستات،   ، ی ادرار  ، ی تنفس  های عفونت  ازجمله  ها عفونت 

  ی تناسل   ی ها از عفونت   ی و برخ   ی و استخوان   ی مفصل  ، ی گوارش 

  ۀ قطر  ، ی صورت قرص خوراک دارو به  ن ی کاربرد دارد. ا 

  های ک ی وت بی ی . آنت شود ی و محلول مصرف م  ال ی و  ، ی چشم 

پخش    ها ی باکتر   ی سلول   ی در غشا   ، یی دارو   لاس ک   ن ی متعلق به ا 

  ن ی و به ا  شوند ی ها م در آن  ن ی و مانع سنتز پروتئ  گردند ی م 

  ن ی عوارض مصرف ا . از برند ی م  ن ی را از ب  ها ی باکتر  ب، ی ترت 

  عادی  حالت  به  نسبت  نور،  به  ها چشم  ت ی حساس  ش ی دارو افزا 

از قرار   د ی دارو با  ن ی در طول مدت مصرف ا  ن، ی است؛ بنابرا 

  ز ی پره  د ی خورش  م ی در معرض تابش نور مستق  ی طولان  فتن گر 

 شود. 

  ، ی مولکول  نگ ی مقاله با استفاده از روش داک  ن ی ا  در 

  ی چشم  ۀ اجهه با قطر چشم در مو  یۀ شبک  ت ی خطر ابتلا به سم 

در   رات یی تغ  ی . بررس گردد ی م  ی بررس  ن ی پروفلوکساس ی س 

  نگ ی با استفاده از روش داک  ن ی رودوپس  ن ی ساختار پروتئ 

  ی ر ی اثرپذ  ا ی  زان ی بر م  ی ر ی چشمگ  ج ی تواند نتا - ی م  ی مولکول 

   . چشم داشته باشد   ی بر رو   ن ی پروفلوکساس ی س   ی عوارض دارو 

 ها مواد و روش
  و  فعل : ها اتصال مجتمع  های کنش برهم  ی ن بی ش ی پ 

شد.   ی ن بی ش ی پ  AutoDockTools با  ها مجتمع  اتصال  انفعالات 

AutoDock vol.4.0  های برنامه  ن تری شده از شناخته  ی ک ی  

بر ساختار است که فعل و   ی مبتن  ی منطق  یی دارو  ی طراح 

را   ن ی پروتئ - ن ی و تعاملات پروتئ  گاند ی ل  - ن ی انفعالات پروتئ 

  ی اجرا  ن ی را در ح  ی دو ابزار اصل  ن ی و ا  کند ی م  ی ن بی ش ی پ 

  های است که نقشه    AutoGridی ک ی :  د ی نما - ی اجرا م   نگ ی داک 

  AutoDock ی گر ی و د  کند ی را محاسبه م  ی قرابت اتم  ۀ شبک 

ها  . مجتمع د نمای ی م  د ی را تول  نگ ی داک  ی ها - است که مجتمع 

  PMV vol.1.5.2 تون ی پا  ی مولکول  شگر ی در رابط نما  شتر ی ب 

  ی وندها ی مانند پ   ی وند ی شدند تا فعل و انفعالات پ   ل ی وتحل ه ی تجز 

و   ز ی گر آب  ی ها کنش واندروالس، برهم  ی روها ی ن  ، ی دروژن ی ه 

 (. 22- 24را آشکار کنند )   ی محاسبات انرژ 

  ی برا  ن ی رودوپس  ن ی و پروتئ  گاندها ی کردن ل  آماده 

  ن ی پروتئ  ی بعد شروع پژوهش، ابتدا ساختار سه  ی : برا نگ ی داک 

برداشته شد و   ن ی پروتئ  های از بانک داده  ن ی رودوپس 

. در ادامه،  د ی افزار حذف گرد ناخواسته توسط نرم   های مولکول 

از   ن، ی پروفلوکساس ی س  ی دارو  ی بعد رسم ساختار سه  ی برا 

استفاده     Chem Office 2006و   Hyperchem vol.7  زار اف نرم 

  ن ی پروتئ  های بر اتم  ی بار جزئ  ۀ محاسب  ی برا  ن ی ن شد؛ همچ 

و بار    د ی استفاده گرد    Gasteiger-Marsiliاز روش   ن ی رودوپس 

از روش   ز ی ن  ن ی پروفلوکساس ی س  ی دارو  های اتم  ی رو  ی جزئ 

Kollman  از   ی کربند ی پ  ن ی بهتر  ی جستجو  ی دست آمد. برا به

استفاده شد؛ سپس    Lamarckian genetic algoritmروش 

صورت گرفت.    AutoGridبا استفاده از    Grid maps ۀ محاسب 

آنگستروم با   40* 40* 40در حدود  ز ی ن  Grid Mapsابعاد 

 genetic. تعداد د ی آنگستروم انتخاب گرد  0/ 375 ۀ فاصل 

algorithm  2/ 5و  100در حدود  ب ی ترت به  ها ی و تعداد بررس  

  کنش برهم  ی کربند ی پ  ن ی بهتر  ان، ی شدند. در پا  م ی ظ تن  ون ی ل ی م 

.  د ی ( انتخاب گرد G)  ی مقدار انرژ  ن تری شده با کم انجام 

  ی ک ی گراف   ی افزارها شده، از نرم انجام   نگ ی داک   ۀ منظور مشاهد به 

Pymol     وLigplot     وVMD   استفاده شد .
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 pdb 6OY9با کد   یصورت نواربه نیرودوپس نیساختار پروتئ شینما .1شماره  شکل 

 
 

 
 قابل چرخش وندیهمراه با سه پ نگداکی افزارنرم طیدر مح pdb با فرمت نیپروفلوکساسیس یدارو شینما .2شماره  شکل 

 افزاراول نرم یشنهادیپ یبر اساس ده الگو  نیرودوپس نیبا پروتئ نیپروفلوکساسیس نگیداک زیآنال جی. نتا1 ۀشمار جدول 
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 Ligplotافزار با استفاده از نرم کیدر کمپلکس شمارۀ  نیرودوپس نیبا پروتئ نیپروفلوکساسیس یکنش داروبرهم شینما .3شماره  شکل 

 
 

 ی پژوهشیافته ها

با خواص   ی ب ی به ترک  ی اب ی دست  ی روش، برا  ن ی در ا 

  ی دارو  ی ک ی فارماکولوژ  ت ی فعال  ش ی و افزا  ی ک ی فارماکولوژ 

  رندۀ ی متفاوت از دارو با گ   های بندی صورت   ن، ی پروفلوکساس ی س 

که   ی شده است و ساختار کنش داده برهم  ن ی رودوپس  ن ی پروتئ 

را داشته   ی سطح انرژ  ن ی و کمتر  رنده ی کنش با گ برهم  ن ی بهتر 

  ن ی . بد شود ی انتخاب م  ی شگاه ی انجام مراحل آزما  ی برا  ت، اس 

کنش  را که برهم  ی احتمال  ی ساختارها  توان ی م  ب ی ترت 

 کرد.   ی مرحله جداساز   ن ی دارند، در ا   رنده ی با گ   تری ی قو 

  ی مدل(، دارو  ن ی )بهتر  1کمپلکس  در 

موجود   تروژن ی اتم ن  ق ی قادر است که از طر  ن ی پروفلوکساس ی س 

  وند ی پ  ن ی آرژن  د ی نواس ی آم  ژن ی در ساختار خود با اتم اکس 

  بس ی آزاد گ  ی ها ی برقرار کند. برآورد انرژ  ی دروژن ی ه 

 (kcal/mol برا ) ی منف   ر ی است. مقاد   - 6/ 5مدل برابر با    ن ی بهتر   ی  
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ΔG° ند ی فرا  ک ی  ی دروژن ی ه  وند ی پ  ل ی که تشک  دهد می  نشان  

مشخص    4  ۀ طور که در شکل شمار همان   . است   ی خود خودبه 

دارند،   ی که ارتفاع بلندتر  هایی نمودارها، ستون  ن ی است، در ا 

بر اساس   - 5/ 38 وند ی پ  ی دارند. انرژ  ی شتر ی احتمال وقوع ب 

 . شده در نمودار موردقبول است اطلاعات نشان داده 

 

 
 افزار اتوداکبا استفاده از نرم نیرودوپس نیبا پروتئ نیپروفلوکساسیس یدارو وندیپ یبر اساس انرژ یبندصورت جینتا .4شماره  شکل 

 

 
 کاتودا افزاردر نرم نیرودوپس نیبا پروتئ نیپروفلوکساسیس یکمپلکس دارو شینما .5شماره  شکل 

 

 

 گیری نتیجه   و   بحث 
است که در   ی ک ی ولوژ ی دانه ب رنگ  ک ی  ن ی رودوپس 

  ی ا له ی م  ی ها در سلول  ژه ی و به  ه، ی نور شبک  ۀ رند ی گ  ی ها سلول 

  ط ی در شرا   ژه ی و به   ، یی نا ی در روند ب   ی و نقش مهم   شود ی م   افت ی 

است:   شده ل ی تشک  ی از دو جزء اصل  ن ی نور دارد. رودوپس کم 

  ام مولکول حساس به نور به ن  ک ی و    ن ی به نام اپس   ن ی پروتئ  ک ی 

  رد، ی گ ی در معرض نور قرار م  ن ی رودوپس  که ی . هنگام نال ی رت 

  ه ی که در آن شبک  رد ی گ ی قرار م  یی ا ی م ی واکنش ش  ک ی تحت 

  ۀ رند ی گ و به فعال شدن سلول  دهد ی م  ر یی ساختار خود را تغ 
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  یی نا ی عصب ب   ق ی به مغز از طر   ی بصر   ی ها گنال ی و انتقال س   ی نور 

ما در درک و پردازش    یی توانا   ی برا   ند ی فرا  ن ی . ا شود ی منجر م 

است    ی نور کم، اساس   ی ها ت ی در موقع   ژه ی و به   ، ی اطلاعات بصر 

 (25 .) 

  ی محاسبات  ی ساز فن مدل   ک ی به    ن ی رودوپس  نگ ی داک 

  ۀ مطالع  ی برا  ، ی م ی وش ی و ب  ی مولکول  ی ولوژ ی اشاره دارد که در ب 

ها مانند  مولکول  ر ی و سا  ن ی رودوپس  ن ی پروتئ  ان ی کنش م برهم 

افزار  . نرم شود ی بالقوه استفاده م  یی دارو  بات ی ترک  ا ی  گاندها ی ل 

  و  ی بررس  ی ( برا AutoDock)  ی مولکول  نگ ی داک  ی تخصص 

ها از  برنامه  ن ی . ا رود ی کار م به  ی اتصال واقع  ند ی فرا  ی ساز ه ی شب 

اتصال   ۀ نحو  ی ن ی ب ش ی پ  ی برا  ، ی وتر ی کامپ  های روش 

و   کنند ی استفاده م  ن ی رودوپس  ن ی به پروتئ  گاند ی ل  ی ها مولکول 

  ی روها ی ن  ، ی ک ی الکترواستات  ی ها کنش مانند برهم  ی عوامل 

افزار  . نرم رند ی گ ی را در نظر م  ی دروژن ی ه  وند ی واندروالس و پ 

که   دهد ی را به هر حالت اتصال اختصاص م  ی از ی امت  نگ ی داک 

است.   ن ی و رودوپس  گاند ی ل  ان ی قدرت تعامل م  دهندۀ نشان 

 (. 26تر است ) اتصال مطلوب   ۀ دهند معمولًا نشان   تر ن یی نمرات پا 

معمولًا با هدف درک   ن ی رودوپس  نگ ی داک  مطالعات 

داروها با    ا ی   گاندها ی مانند ل   گر ی د   ی ها تعامل مولکول   ی چگونگ 

. اتصال شامل  گردد ی انجام م  ن ی محل فعال رودوپس 

  ۀ و نحو  وند ی پ  ل ی م  ی ن ی ب ش ی پ  ی برا  ی محاسبات  ی ها ی ساز ه ی شب 

  ا است. محققان از ابزاره   ن ی و محل فعال پروتئ   گاند ی ل   ان ی تعامل م 

انجام مطالعات اتصال    ی برا   ی مختلف   ی افزار نرم   ی ها تم ی و الگور 

مانند   ی ابزارها عوامل  ن ی . ا کنند ی استفاده م  ی مولکول 

  ی روها ی ن  ، ی دروژن ی ه  وند ی پ  ک، ی الکترواستات  ی ها کنش برهم 

جهت    ن ی تر مطلوب   ی ن ی ب ش ی پ   ی را برا   یی واندروالس و مانع فضا 

  ی اب ی ارز  ن ی ودوپس در محل فعال ر  گاند ی ل  ی اتصال از نظر انرژ 

کشف دارو و درک   ی برا  تواند ی اطلاعات م  ن ی . ا ند ی نما ی م 

  ی ها مولکول  ا ی بالقوه  ی عوامل درمان با  ن ی تعاملات رودوپس 

 (. 26ارزشمند باشد )   گر ی د 

گفت که محل فعال   توان ی خلاصه م  طور به 

  ن ی و اپس  ه ی شبک  ان ی اول، شامل تعامل م  ۀ در درج  ن، ی رودوپس 

شده  در پاسخ به نور جذب   ن ی است که منجر به فعال شدن پروتئ 

  ی کشف چگونگ  ی برا  توان ی را م  نگ ی . مطالعات داک شود ی م 

  ی فعال، کمک به طراح   ت ی سا   ن ی با ا   گر ی د   ی ها تعامل مولکول 

استفاده کرد. هدف در   ن ی عملکرد رودوپس  رک دارو و د 

  گاند ی حالت اتصال ل  ن ی تر محتمل  یی شناسا  نگ ی مطالعات داک 

اطلاعات    ن ی اتصال است. ا   ل ی م   ن ی و تخم   ن ی رودوپس   ۀ رند ی در گ 

  ی ول دارو و درک اساس مولک  ی در طراح  تواند ی م 

  قات ی تحق  ۀ ن ی در زم  ژه ی و به  گاند، ی ل - ن ی پروتئ  ی ها کنش برهم 

مرتبط، ارزشمند باشد   ط ی شرا  ی برا  ها درمان  ۀ و توسع  یی نا ی ب 

کنش  قدرت برهم  ی ر ی گ اتصال اندازه  ی (. درواقع، انرژ 27) 

  رنده ی گ  ک ی )دارو( و  گاند ی ل  ک ی دو مولکول، مانند  ان ی م 

و   ی مولکول  ی شناس ست ی ز  ۀ ن ی ( است. در زم ن ی )رودوپس 

  ی چسبندگ  ت ی کم  ن یی تع  ی اتصال اغلب برا  ی انرژ  ، ی م ی وش ی ب 

  توان ی و م  شود ی هدف خود استفاده م  ۀ رند ی به گ  گاند ی ل  ک ی 

  ی تجرب  ی ها و فن  ی محاسبات  ی ها آن را با استفاده از روش 

که   ی مولکول  نگ ی مختلف محاسبه کرد. در مطالعات داک 

و   ی اب ی ارز  ی برا  از« ی »تابع امت  ک ی از  شود، ی م  ن ی شامل رودوپس 

در    گاند ی ل   ی ر ی گ جهت   ا ی اتصال مختلف    ی ها ت ی موقع   ی بند رتبه 

  از ی امت   ک ی   از ی . تابع امت گردد ی استفاده م   ن ی محل اتصال رودوپس 

با نمرات   دهد، ی اختصاص م  نگ ی را به هر پوز داک  ی عدد 

  ان ی تر م تعاملات مطلوب  ا ی اتصال بهتر  ۀ دهند که نشان  تر ن یی پا 

 (. 26است )   رنده ی و گ   د گان ی ل 

  ند ی فرا  ن ی که ا  دهد ی ن م نشا °ΔG ی منف  ر ی مقاد 

و مقدار ثابت اتصال    رد گی ی صورت م   خودی صورت خودبه به 

Ka L • mol-1 ≈ 94/113  ( در حالت ا 28است .) در   دئال ی

  ی انرژ  ن تری ی مربوط به منف  از ی امت  ن ی بهتر  ، ی ازده ی تابع امت  ک ی 

است؛   رنده ی و گ  گاند ی مربوط به اتصال ل  بس ی آزاد گ 

باشد، اتصال   شتر ی ب  بس ی آزاد گ  ی هرچه انرژ  گر، ی د عبارت به 

آزاد   ی . انرژ گردد ی برقرار م  رنده ی و گ  گاند ی ل  ان ی م  ی بهتر 

است که    گاند ی از ل   بندی حالت صورت   ن ی مربوط به بهتر   بس ی گ 

  ن ی آمده در ا دست به  های افته ی (. 29)  شود ی متصل م  رنده ی به گ 

  ی رو در اتصال دا  ر ی درگ  ی وندها ی که پ  دهد ی مطالعه نشان م 

  وند ی از نوع پ  ن، ی رودوپس  ن ی با پروتئ  ن ی پروفلوکساس ی س 

  ی الگوها   ۀ هم   ان ی هستند. در م   ز ی گر و اتصالات آب   ی دروژن ی ه 

  ی شنهاد ی پ   ی مربوط به الگو   نگ ی داک   ج ی نتا   ن ی بهتر   شده، ی بررس 

  ی سطح انرژ  ن تری ی اول، منف  ی اول است. درواقع در الگو 
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اتصال   به  ل ی تما  ن ی شتر ی الگو، ب  ن ی اتصال وجود دارد. در ا 

  گاه ی موجود در جا   ی دها ی نواس ی به آم   ن ی پروفلوکساس ی مولکول س 

  ی وجود دارد. دارو  ن ی رودوپس  ن ی اتصال پروتئ 

موجود در   تروژن ی اتم ن  ق ی قادر است از طر  ن ی پروفلوکساس ی س 

برقرار کند    ی دروژن ی ه   وند ی پ   ن ی آرژن   ژن ی ساختار خود با اتم اکس 

  ی دارو  ان ی م  قوی  کنش برهم  ، ی دروژن ی ه  وند ی پ  ن ی و با ا 

. در  شود ی م  جاد ی ا  ن ی رودوپس  ن ی و پروتئ  ن ی پروفلوکساس ی س 

  ن ی اتصال آزاد تخم  ی انرژ  ن ی تر - ی و منف  ن ی شتر ی ب  قت، ی حق 

  ی اصل  ی دها ی نواس ی مناسب با آم  های کنش شده و برهم زده 

  شده حالت داک  ن ی بهتر  جاد ی فعال، دو عامل مهم در ا  گاه ی جا 

از نظر   ده ش محاسبه  نگ ی داک  ی و انرژ  ی وند ی پ  انرژی . هستند 

آزاد   ی انرژ  ، ی مولکول - درون  ی از انرژ  ای مجموعه  ، ی مقدار 

.  اند ن ی پروفلوکساس ی مولکول س  ی درون  ی و انرژ  ی چش ی پ 

  های کنش که برهم   دهد ی آزاد اتصال نشان م   ی انرژ   ن تری ی منف 

و   ن ی پروفلوکساس ی س  ان ی م  ی محکم  های مناسب و اتصال 

  ن ی س رودوپ  ن ی فعال پروتئ  گاه ی در جا  ی اصل  ی دها ی نواس ی آم 

و   ک ی فات ی آل  ی ها حلقه  ن ی پروفلوکساس ی است. س  جادشده ی ا 

  ز ی گر آب  های بخش  ی علت، دارا  ن ی دارد و به هم  ک ی آرومات 

  ز ی گر آب  های کنش برهم  ل ی را در تشک  یی بالا  یی است و توانا 

 پاکت اتصال دارد.   ی دها ی نواس ی با آم 

که کمپلکس   دهد ی نشان م  ج ی نتا  ن ی ا 

سبب   تواند ی م  ن ی رودوپس  ن ی با پروتئ  ن ی پروفلوکساس ی س 

طور معمول  را به   دن ی د   ند ی شود تا بتواند فرا   ن ی رودوپس   ی بازساز 

  تروژن ی ن اتم  ان ی م  ی قو  ی دروژن ی ه  وند ی آغاز کند. درواقع، پ 

در    ی نقش مهم   ن، ی با آرژن   ن ی پروفلوکساس ی موجود در ساختار س 

  ن ی همچن  د؛ نمای ی م  فا ی کمپلکس ا  ی دارساز ی ا و پ  ت ی تثب 

  ن، ی با رودوپس   ز ی گر کنش آب برهم   ن ی با چند   ن ی پروفلوکساس ی س 

. بر  دهد ی م  ل ی تشک  - kcal/mol  5/6ی وند ی آزاد پ  ی با انرژ 

  A گاه ی جا  ، ی مولکول  نگ ی آمده از داک دست به  ج ی اساس نتا 

اتصال   ی برا  ی مناسب  گاه ی جا  ن ی رودوپس  ن ی پروتئ 

  ی ک ی نام ی ترمود  ۀ است. مؤلف  ن ی پروتئ  ن ی ا به  ن ی پروفلوکساس ی س 

بودن   تر ی با توجه به منف  ن، ی آزاد اتصال دارو به پروتئ  ی انرژ 

  ن ی که ا   دهد ی نشان م   A  ن ی دوم   ر ی آزاد اتصال در ز   ی مقدار انرژ 

کنش  برهم   ۀ را در مطالع   تری است و نقش مهم   دارتر ی اتصال پا 

  ت خواهد داش  ن ی رودوپس  ن ی با پروتئ  ن ی پروفلوکساس ی س  ی دارو 

 (32 -30 .) 

  ی ر ی داروها مس   ی طراح   ر ی است که مس   ن ی ا   یی نها   ۀ نکت 

  یی با شناسا   ی مولکول   نگ داکی   افزار و دشوار است و نرم   ی طولان 

اتصال   های و مکان  ها ن ی فعال در ساختار پروتئ  ی ها - گاه ی جا 

داروها را کوتاه کند. به    ی طراح   ر ی مس   تواند ی م   ن ی دارو به پروتئ 

  ی طراح  ی رها ی مس  ر افزا علت، امروزه با استفاده از نرم  ن ی هم 

  ی طراح  ر ی در مس  توان ی م  ن همچنی  است؛  شده  تر داروها کوتاه 

  ی را با کارها  نگ ی داک  افزار عملکرد دارو نرم  ی ن بی ش ی و پ 

و   ی دو روش تئور  ج ی و نتا  برد ش ی زمان پ هم  ی شگاه ی آزما 

 . کرد   سه ی مقا   گر ی کد ی را با    ی تجرب 

 یگزارسپاس

  ی دانشگاه آزاد اسلام   های ت ی مقاله از حما   سندگان ی نو 

 . د کنن ی م   ی تشکر و قدردان   ی و واحد علوم پزشک   ن ی واحد قزو 
 

 تعارض منافع 

 . ندارند   ی تعارض منافع   گونه چ ی ه   سندگان ی نو 

 کد اخلاق 

  افزار و با استفاده از نرم  ی صورت تئور به  ق ی تحق  ن ی ا 

و    ی وان ی ح   های نمونه   ی صورت گرفته و رو   ی مولکول   نگ داکی 

  ن ی ا  ی کار، برا  ی تئور  ۀ کار نشده است. با توجه به جنب  ی انسان 

 . کد اخلاق اخذ نشده است   ق ی تحق 
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