
  چكيده 

 

منطقی  فق و حی موراط ارد. نظر درمانی دمهم از شف مولکول های  در ک غیر قابل انکاریطراحی دارو به کمک رایانه نقش  

و  ی، فیزیکشیمیایی،   های گی ویژمستلزم آگاهی از   ش هدف  گیرندهبین رشته ای است. درک ماهیت یک دارو و  دارو نیازمند رویکرد 

س های  مقیازیستی  پدیده های    رخداد  .کردباید از محدودیت های موجود عبور  ن هدف  تحقق ایبرای  ،  بنابراین  ؛استآن  یکی  ولوژبی

خاص    ایتکنیک ه  دانش و  ندزمشاهده و مطالعه آن ها نیام  بنابراین،  طول می کشدا  از پیکو ثانیه تا هفته ه   و گاها دارد    زمانی متفات

ظر  و از نثانیه  میلی  پیکوثانیه تا    اززمانی    لحاظ که از    وتمحاسباتی متفا تا از روش های    ، تلاش شده است  رسالهدر این    .خود است

و، ر  ایناز    د.ی استفاده شوپدیده های زیستساختارهای شیمیایی و  مطالعه  ی  برا  ر برمیگیرندد  را   میکرومترتا    رومآنگست ز  اندازه ا

طالعه برهمکنش کمپلکس های فلزی  کیناز، م PIMطراحی منطقی مهار کننده های  : خش کلیب  ت گرفته به سهپژوهش های صور

هار فصل ارائه چنتایج و  شواهد در  تقسیم می شود.    Ist2ار و فعالیت پروتئین غشایی  ساخت  و ماکرومولکول های زیستی، و مطالعه

ا به کارگیری  ب  فصل دومدر است.  جام گرفتههای انپژوهش  مجموع تاریخچه اصول اولیه، تعاریف و شده است. فصل اول دربرگیرنده 

در انتها    که،  ده استکیناز پرداخته ش  PIMدید پروتئین  هارکننده های ج محی منطقی  و داکینگ مولکولی به طرا  3D-QSARروش  

از مدل استفاده  معرفهای جدید  مهارکننده    ،CoMSIAو    CoMFAساخته شده    های  با  و  اطراحی    ، فصل سومدر    .ندی شده 

وش های داکینگ  ربا استفاده از    DNA topoisomerase Ⅰ  آنزیم  و  DNAبا    Cu(Ⅱ)و    Ag(Ⅰ)ی  برهمکنش کمپلکس های فلز

اینترکلیقرار گرفته استیل  تحلمورد تجزیه و    ONIOMو    مولکولی ن بین این شد  ت، که نشان دهنده برهمکنش برگشت پذیر 

  پروتئینساختار    سه بعدیمدل    AlphaFold2  روشابتدا با کمک  چهارم،  فصل  در نهایت در  .  ها است  ساختار هدف آنها و    کسپلمک

ن  ایساختار و فعالیت  به مطالعه درشتاتم و دانه  مولکولی تمامک شبیه سازی دینامیبا استفاده از  و سپسساخته شده Ist2 غشایی

ه  شد  نشان داده کانال یونی این پروتئین  و  بلازی  اسکرم  دو گانه   یت فعال  ن پژوهش ن بار در ایولیپرداخته شده است، برای ا  پروتئین

  .است

 

 

  –   ONIOM  –  یولکولسازی دینامیک مشبیه    –  کمپلکس های فلزی  –  پروتئین غشایی  –  کیناز  PIM  كلمات كليدي: 

3D-QSAR 

 


