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ABSTRACT 
Background and Aim: Chemotherapy is one of the most common methods available for the treatment of 

cancer. Resistance to anticancer drugs can result in failures in chemotherapy of cancers. Therefore, 

investigation is necessary for the discovery of new drugs. Homoisoflavonoids are well-known natural products 

that possess a wide range of pharmacological activities. Hence, synthesis and assessment of cytotoxicity of 

homoisoflavonoids containing morpholinoethoxy moiety and their molecular docking simulation were taken 

into consideration. 

Materials and Methods: Two 7-morpholinoethoxyhomoisoflavonoids synthesized via three steps including 

SN2 reaction of 7-hydroxychromanine with morpholino ethyl chloride hydrochloride in the basic media under 

reflux condition to produce intermediate 3. The second step included aldol condensation of the intermediate 

with suitable aldehydes in the presence of gaseous HCl in ethanol, and finally neutralization with NaOH 5%. 

The structures of the products were confirmed using IR, 
13

CNMR, and 
1
HNMR techniques. Cytotoxic effects 

of final products on HT-29 and 3T3 cell lines were assessed. To evaluate the binding mode of compounds with 

tubulin protein, docking simulation was performed by using MOE. 

Results: Two morpholinoethoxy homoisiflavonoids were prepared with moderate to good production yield. 

Cytotoxic evaluation of these compounds showed satisfactory results. The results of molecular docking 

simulation showed an acceptable binding energy of the interaction between the ligands with the tubulin protein 

binding site: (E)-7-(2-morpholinoethoxy)-3-(3,4,5-trimethoxybenzylidene) chroman-4-one= -7.3727 Kcal/mol 

and (E)-3-(4-methoxybenzylidene)-7-(2-morpholinoethoxy) chroman-4-one released -7.6838 Kcal/mol per 

mole of energy.  

Conclusion:The results showed that compound (E)-3-(4-methoxybenzylidene)-7-(2-morpholinoethoxy) 

chroman-4-one has higher cytotoxicity than (E)-7-(2-morpholinoethoxy)-3-(3,4,5-trimethoxybenzylidene) 

chroman-4-one against HT-29 and 3T3 cell lines. The in-silico results confirmed the results obtained from in 

vitro experiments and showed three interactions between ligand (E)-3-(4-methoxybenzylidene)-7-(2-

morpholinoethoxy)chroman-4-one and αThr179, αThr145, and αTyr224 amino acids in tubulin active site. 
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 چکیدُ

یىی اص ٔٛا٘غ ٔٛفمیز  داسٚییٔمبٚٔز . ٞبی لبثُ دػششع ثشای دسٔبٖ ػشطبٖ اػزسشیٗ ساٜدسٔب٘ی یىی اص سایغؿیٕی :ٍ ّدف زهیٌِ

ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذٞب سشویجبر . اػزثٙبثشایٗ سلمیك دس ایٗ صٔیٙٝ ثشای وـف داسٚٞبی ػذیذ ضشٚسی ؛ دسٔب٘ی ػشطبٖ اػزدس ؿیٕی

 ػِّٛی ػٕیز اسصیبثی ٚ ػٙشض ٘بثشایٗة؛ ٞؼشٙذ ٚػیؼی فبسٔبوِٛٛطیه ٞبیفؼبِیز داسای وٝ ٞؼشٙذ ایؿٙبخشٝ طجیؼی

. ػبصی داویًٙ ِٔٛىِٛی ٔٛسد سٛػٝ لشاس ٌشفزٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذٞبی كبٚی ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی ٕٞشاٜ ثب ؿجیٝ

وٝ ثٛد  SN2ؿبُٔ یه ٚاوٙؾ  ٔشكّٝ اَٚ. ػٙشض ؿذ٘ذ ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ دس طی ػٝ ٔشكّٝٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-7دٚ  :ّبرٍش ٍ هَاد

 ثٝ دػز 3 كذ ٚاػطٚاوٙؾ داد سب  سیذ دس ٔلیط ثبصی ٚ سلز ؿشایط سفلاوغَٞیذسٚنوّشیذوشٔبٖ٘ٛ ثب ٔٛسفِٛیٙٛاسیُٞیذسٚوؼی-7

 ٚ كٛسر ٌشفز ٌبصی دس كلاَ اسبَ٘ٛ HClٞبی ٔٙبػت دس ٔؼبٚسر اخیش ثب آِذٞیذ كذ ٚاػطسشاوٓ آِذِٚی  دس ٔشكّٝ دْٚ ،آیذ

13ٞبی ػبخشبس ٔللٛلار ثب سٚؽ .ا٘ؼبْ ؿذ دسكذ 5ػبصی ثب ػٛد خٙظی دسٟ٘بیز
CNMR, 1

HNMR  ٚIR ػٕیز ٚ ػذغ  یذسبئ

ػبصی ثشای ثشسػی طشص اسلبَ سشویجبر ثب دشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ، ؿجیٝ. اسصیبثی ؿذ HT-29  ٚ3T3ٞبی ػِّٛیػِّٛی سشویجبر ثش سٚی سدٜ

.  ا٘ؼبْ ؿذ MOEداویًٙ ثب اػشفبدٜ اص 

اسصیبثی ػٕیز ػِّٛی ایٗ سشویجبر، . ؿذ سٟیٝصٚفلاٚ٘ٛئیذ ثب سا٘ذٔبٖ سِٛیذ ٔشٛػط سب خٛة ٞٛٔٛایدٚ ٔـشك ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی :ّبیبفتِ

ػبصی داویًٙ ِٔٛىِٛی، ا٘شطی اسلبَ لبثُ لجِٛی اص ٚاوٙؾ ثیٗ ِیٍب٘ذٞب ثب ػبیٍبٜ ٘شبیغ ؿجیٝ. ثخـی سا كبكُ وشدفؼبِیز سضبیز

(-E)ٚ  -6838/7اٖٚ ثشاثش ثب -4-وشٚٔبٖ(ثٙضیّیذٖٔشٛوؼی-4)-3(-ٚوؼیٔٛسفِٛیٙٛار-2)-7(-E): اسلبَ دشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ سا ٘ـبٖ داد

. ویّٛوبِشی ثشَٔٛ ا٘شطی آصاد وشد٘ذ -3727/7اٖٚ، -4-وشٚٔبٖ(ثٙضیّیذٖٔشٛوؼیسشی-5ٚ 4ٚ 3)-3(-ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-2)-7

اٖٚ ػٕیز ػِّٛی -4-سٚٔبٖن(ثٙضیّیذٖٔشٛوؼی-4)-3(-ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-2)-7(-E)سشویت  داد وٝ٘شبیغ ٘ـبٖ  :ًتیجِ گیری

ٞبی ػِّٛی اٖٚ دس ٔمبثُ سدٜ-4-وشٚٔبٖ(ثٙضیّیذٖٔشٛوؼیسشی-5ٚ  4ٚ 3)-3(-ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-2)-7(-E)ثیـششی ٘ؼجز ثٝ سشویت 

29-HT  ٚ3T3 ٘ذ وشد ٚ ػٝ ثشٕٞىٙؾ ثیٗ ِیٍب یذسبئسٙی سا ٞبی ثشٖٚآٔذٜ اص آصٔبیؾ ثٝ دػز٘شبیغ ٔطبِؼبر وبٔذیٛسشی، ٘شبیغ  .داسد

(E-)7-(2-ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-)179اٖٚ ٚ اػیذٞبی آٔیٙٝ -4-وشٚٔبٖ(ثٙضیّیذٖٔشٛوؼی-4)-3αThr ،145αThr  ٚ224αTyr  دس

 .ػبیٍبٜ فؼبَ سٛثِٛیٗ ٘ـبٖ داد

 داویًٙ ِٔٛىِٛی، ػیشٛسٛوؼیه، ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ :کلیدی ّبیٍاشُ

 10/8/1400:دزیشؽ 16/12/1400:اكلاكیٝ ٟ٘بیی 19/12/99:ٚكَٛ ٔمبِٝ
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 25یعقوب پور شجاع   
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هقدهِ 

 ٚ سؿذ ثب وٝ ؿٛدٔی ٌفشٝ ٞبثیٕبسی اص ایٔؼٕٛػٝ ثٝ ػشطبٖ

 غیشطجیؼی ٞبیػَّٛ دخؾ ٟ٘بیز دس ٚ ٘ـذٜ وٙششَ سمؼیٓ

اٌش ٔشبػشبص وٙششَ . ؿٛدثذٖ ثیٕبس ٔـخق ٔی دس( ٔشبػشبص)

ػشطبٖ دٚٔیٗ ػّز ٔشي ٚ . ٘ـٛد، ٔشي اسفبق خٛاٞذ افشبد

سٚؽ .یش دس ایشاٖ اػزٔیش دس ػٟبٖ ٚ ػٛٔیٗ ػبُٔ ٔشي ٚ ْ

ٞبی صیبدی ثشای دسٔبٖ ػشطبٖ ٚػٛد داسد ِٚی دس ثیـشش 

. یه داسٚی ؿیٕیبیی ٚػٛد داسد ،ٞبی دسٔب٘ی ػشطبٖسٚؽ

 ضذ ػشطبٖٞبی ٔشؼذد دس ٔٛسد ػٛأُ ثب سٛػٝ ثٝ ٌضاسؽ

٘ـذٜ وبسایی سِٛیذ  ٪100سب ثٝ أشٚص ٞیؾ داسٚیی ثب  ػٙشضی

ٞبی لبثُ سٛػٟی ٚاػزثٙبثشایٗ، دس كبَ كبضش دسماػز؛ 

ٔؤطش، ثذٖٚ ػٛاسم  ضذ ػشطبٖثشای وـف داسٚ ٚ سشویجبر 

دسٔب٘ی دس دسٔبٖ ػشطبٖ ٔب٘ٙذ ػٕیز ٚ ٔشسجط ثب ؿیٕی

ٚ سلمیمبر ثؼیبس صیبدی  (4-1)د ٔمبٚٔز داسٚیی ٚػٛد داس

 .(7-5) اػز یشفشٝدزدس ایٗ صٔیٙٝ كٛسر 

 ٘ٛػی اص (homoisoflavonoid)ٞب ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ 

ػبخشبس  ٞؼشٙذ وٝ یٔشؼذد ػذا ؿذٜ اص ٌیبٞبٖ سشویجبر طجیؼی

ٚ یه كّمٝ ( فٙیُ)ؿبُٔ دٚ كّمٝ آسٚٔبسیه  ٞب آٖؿیٕیبیی 

آسٚٔبسیه غیش( heterocycle)ٞششٚػیىُ 

(dihydropyran-4-one )ٔی سا ٚایضٚفلاٚ٘ٛئیذٞبْٞٛ. راع

-3 (2وشٖٚٔٛ٘ٛ، -4-ثٙضیُ-3 (1: دػشٝ دٙغ ثٝ سٛاٖ

-2-وشْٚ-ثٙضیُ-3 (3وشٖٚٔٛ٘ٛ، -4-ثٙضیُ-3-ٞیذسٚوؼی

 وشٚٔبٖ٘ٛ-4-ثٙضیّیذٖ-3 (5ٚ  ٞب ػیلاػیّیٗ (4ٞب،  اٖٚ-4-اٖ

 .(9، 8)وشد سمؼیٓ ٞب

سب ثٝ كبَ ٔطبِؼبر صیبدی ثش سٚی ػٙشض ٚ ثشسػی اطش 

ایٗ ٘ٛع اص . اػز یشفشٝدزدٞب كٛسر ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئی

: فشاٚا٘ی ؿبُٔ صیؼشی ٞبیفؼبِیز ،ٔشسجط سشویجبر ٚ سشویجبر

 ،(10) ٚیشٚػیضذ، (9) اِشٟبثیضذ، (8) یضذ لبسؽفؼبِیز 

اص  (14)ٚ ػٕیز ػِّٛی  (13-11) اػششاصیوِٛیٟٗٔبس اػشیُ

 ػبخشبس كبٚی طجیؼی ٔللٛلار ٔیبٖ دس .ا٘ذخٛد ٘ـبٖ دادٜ

 ػٙٛاٖ ثٝ( Bonducellin) ثٛ٘ذٚػّیٗ ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ،

 داسٚیی ؿٙذ ٔمبٚٔز وٙٙذٜ خبسع دٕخ وٙٙذٜٟٔبس

(Multidrug Resistance Efflux Pump )ُٕوٙذٔی ػ 

 ثٛ٘ذٚػّیٗ ٔشٛوؼی-8 ٚ ایضٚثٛ٘ذٚػّیٗ ٕٞـٙیٗ .(15)

 ثش ػلاٜٚ .(16)ا٘ذ دادٜ ٘ـبٖ خٛد اص اوؼیذا٘یآ٘شی فؼبِیز

 سشویجبر اص دیٍش یىی A (Sappanone A)ػبدبٖ٘ٛ  ایٗ،

 ٘ـبٖ خٛد اص اوؼیذا٘یآ٘شی فؼبِیز وٝ اػز ٕٞٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ

 .(17)دٞذ ٔی

ٞبی داسای اطش سشویتدس ثؼیبسی اص  یٙىٝاثب سٛػٝ ثٝ 

ٚ  (18) ػٕیز ػِّٛی ٌشٜٚ فٙیُ كبٚی اػشخلاف ٔشٛوؼی

-ٚ دس ادأٝ فؼبِیز ٚػٛد داسد (19) ص٘ؼیشٜ آِىٛوؼی آٔیٗ

ػٙشض سشویجبر فؼبَ صیؼشی یب ٞبی ٌشٜٚ سلمیمبسی ٔب ثش سٚی 

دس ایٗ سلمیك دٚ ٔـشك ، (23-20)ثبِمٜٛ صیؼشی  طٛس ثٝ

-3، ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذٞب 5اص دػشٝ ) ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ

ٞبی ٔشٛوؼی ٚ ص٘ؼیشٜ ٌشٜٚداسای  (وشٚٔبٖ٘ٛ ٞب-4-ثٙضیّیذٖ

ثش سٚی  ٞب آٖآٔیٗ ػٙشض ؿذ ٚ اطشار ػیشٛسٛوؼیه آِىٛوؼی

ساثطٝ  .ٞبی ػشطب٘ی ٚ ٘شٔبَ ٔٛسد اسصیبثی لشاسٌشفزػَّٛ

ٞبی سٛثِٛیٗ، ٘ـبٖ ػبخشبس ٚ فؼبِیز یه دػشٝ اص ٟٔبسوٙٙذٜ

 ٞبی آسٚٔبسیه كبٚی ٌشٜٚ ٔشٛوؼیدٞذ وٝ اسلبَ كّمٝٔی

كّمٝ، دیٛ٘ذ دٌٚب٘ٝ، )، (Spacer)دٞٙذٜ وٝ اص طشیك یه دیٛ٘ذ

ی آسٚٔبسیه یب ٞششٚػیىُ ٔشلُ وٝ ثٝ كّمٝ( ٚ ایٕیٗ آٔیذ

 ثٝ ػجبسر دیٍش؛ سٛثِٛیٗ داس٘ذ ٌیا٘ذ فؼبِیز ٟٔبسوٙٙذٜؿذٜ

ٞبی داسای سشویت یضذ ػشطبٖ ٞبیٔىب٘یؼٓ اص یىی

 اػز سٛثِٛیٗ دّیٕشیضاػیٖٛ ٟٔبس اػشخلاف ٔشٛوؼی فٙیُ،

دس ایٗ  ػٙشض ؿذٜ سشویجبر ِٔٛىِٛی داویًٙ ِزا ،(25, 24)

وٝ اص طشیك دیٛ٘ذ  كّمٝ فٙیُ كبٚی ٌشٜٚ ٔشٛوؼی)دظٚٞؾ، 

 اسلبَ ػبیٍبٜ دس( ٔشلُ ؿذٜثٝ كّمٝ وشٚٔبٖ٘ٛ  دٌٚب٘ٝ

 .ٔٛسد ثشسػی لشاس ٌشفز سٛثِٛیٗ دشٚسئیٗ

 

 ّبرٍشٍ د هَا

ػٙشض سشویجبر 
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 اص ٕٞٝ دظٚٞؾ ایٗ دس سفشٝ وبس ثٝ ؿیٕیبییِٚیٝ ا ٔٛاد

ػبصی ٚ ثذٖٚ خبِق خشیذاسی آِذسیؾ یب ٔشن وبسخب٘ٝ

اص  سلمیك ایٗ دس سفشٝ وبس ثٝ ٞبیكلاَ. ا٘ذاػشفبدٜ ؿذٜ

-آة ٔمطش وٝ اص ؿشوز آة ػض ثٝا٘ذ ؿشوز ٔشن سٟیٝ ؿذٜ

ثب ( DMF)آٔیذ فشْٔشیُدی .ؿذٜ اػزخشیذاسی  ایشاٖثبٖ 

-، اسیُ 68122ثشاثش ثٝ CAS (CAS Number ) ثزص ؿٕبسٜ

اِىُ ، ایضٚدشٚدیُ(64175)، اسبَ٘ٛ (141786)اػشبر 

 سٚی وشٚٔبسٌٛشافی ٚػیّٝ ثٝ ٞبٚاوٙؾ دیـشفز (.67630)

. وٙششَ ؿذ( UV)ثٙفؾ  ٔبٚساء لأخ ٚ( TLC)٘بصن  لایٝ

٘مطٝ رٚة ٔٛاد ثٝ ٚػیّٝ دػشٍبٜ ٘مطٝ رٚة 

Electrothermal IA9100ٔبدٖٚ لشٔض  ، طیف(IR ) ثب

ٔغٙبطیؼی  سصٚ٘ب٘غ طیف، Bruker اػشفبدٜ اص دػشٍبٜ

(NMR ) ثب دػشٍبٜ اػذىششٚٔششBruker (400 MHz ) ٝسٟی

س ٔمبیؼٝ ثب د ppmثش كؼت ( δ)ػبیی ؿیٕیبیی ٌٜشدیذ ٚ ػبة

. ٌضاسؽ ؿذ( TMS)ػیلاٖ ؿبٞذ داخّی سششأشیُ

 آٚسدٜ 1 سلٛیش دس ٘ظش ٔٛسد ٞبیسشویت ػٙشض وّی ٕ٘بی

 .ؿذٜ اػز

اثشذا دس یه : 3 اٖٚ-4-وشٚٔبٖ( ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-2)-7سٟیٝ 

 -7َٔٛ ٔیّی 5ِیششی ٔؼٟض ثٝ ٍٔٙز، ٔیّی 250ثبِٗ 

ٚ ػذغ  DMF ٔیّی ِیشش 50ٚ  2اٖٚ -4-ٞیذسٚوؼی وشٚٔبٖ

اضبفٝ  ٚاوٙؾ ٔلَّٛ ثٝ ؿذٜ دٛدس K2CO3َٔٛ دسكذ  03/0

 دسػٝ 80 ٔبید دس دلیمٝ 5 ٔذر ثٝ ؿذدادٜ  اػبصٜ ٚ ؿذ

 َٔٛٔیّی 5 ثؼذ ٔشكّٝ دس. ؿٛد صدٜٞٓ ٌشادػب٘شی

ؿذ ٚاوٙؾ اضبفٝ  ٔخّٛط ثٝ ٞیذسٚوّشیذ وّشیذٔٛسفِٛیٙٛاسیُ

دیـشفز ٚاوٙؾ سب ٔلشف  .ؿذػبػز سفلاوغ  4ٚ ثٝ ٔذر 

دغ اص . دیٍیشی ؿذ TLCؿذٖ وبُٔ ٔٛاد اِٚیٝ ثب اػشفبدٜ اص 

ٔیّی ِیشش آة  50ٖ دبیبٖ ٚاوٙؾ ٔخّٛط ٚاوٙؾ سا ػشد ٚ ثٝ آ

ثبس ٚ ٞش  3)اػشبر ٚ ػذغ ٔللَٛ ٚاوٙؾ ثب اسیُ اضبفٝ وشدٜ

 ،ػذیٓاػشخشاع ٌشدیذ ٚ فبص آِی ثب ػِٛفبر( ٔیّی ِیشش 50ثبس 

 3 كذ ٚاػطخـه ؿذ ٚ دغ اص دشا٘ذٖ كلاَ ثب فـبس ٔٙفی، 

.(26, 11) آٔذ ثٝ دػزثٝ كٛسر خبِق 

 

 

 
 a4  ٍb4تحقیق ٍ ضرایط سٌتس ترکیجبت  ایي در ضدُ تْیِ هطتقبت سٌتسی طرح: 1تصَیر 

 

ٔشٛوؼی سشی-5،4،3)-3(-ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-2)-7 (-E) یٜسٝ
ِیششی ٔیّی 50دس یه ثبِٗ  :a4اٖٚ -4-وشٚٔبٖ( ثٙشیّیذٖ

-2)-7َٔٛ ٔیّی 1ِیشش اسبَ٘ٛ ٚ ٔیّی 5ٔؼٟض ثٝ ٍٔٙز، 

 -5،4،3َٔٛ ییَْ 1ٚ  3اٖٚ -4-وشٚٔبٖ (ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی

 ٔذر ثٝ صدٖ،ٞٓ سلز ػذغ ٚ افضٚدٜٔشٛوؼی ثٙضآِذٞیذ سشی

 ٔٛسد ٔللَٛ سب ؿذ دٔیذٜ آٖ دس وّشیذٞیذسٚطٖ ٌبص دلیمٝ 5
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ثؼذ ٔٛسد ٘ظش ثب فیّشش ػذا ؿذ ٚ  سػٛة ػذغ. وٙذ سػٛة ٘ظش

-اِىُ وشیؼشبِٝ دس ایضٚدشٚدیُدسكذ،  5ػبصی ثب ػٛد اص خٙظی

آیذ ٚ  ثٝ دػز( a4)سدیذ سب ٔللَٛ خبِق ػبٔذ ٔٛسد ٘ظش ي

. دس دٔبی اسبق خـه ٌشدیذ

ٔشٛوؼی -4)-3(-ٔٛسفِٛیٙٛاسٛوؼی-2)-7 (-E) ٜیسٝ

، ٔـبثٝ b4ثشای سٟیٝ سشویت  :b4 اٖٚ-4-وشٚٔبٖ( ثٙشیّیذٖ

-سشی -5،4،3 یػب  ثٝ ٘ىٝیا ػض  ثٝػُٕ ؿذ،  a4سشویت 

 .ؿذِذٞیذ اػشفبدٜ ٔشٛوؼی ثٙضآ-4ٔشٛوؼی ثٙضآِذٞیذ اص 

 ػِّٛی ػٕیز سؼز

 ػشطبٖ آد٘ٛوبسػیٙٛٔبی وّٛسوشبَ ا٘ؼب٘یٞبی ػِّٛی سدٜ

(HT-29) ٚ  سدٜ ػِّٛی ٘شٔبَ فیجشٚثلاػز ٔٛؽ(3T3)  اص

 طیٔق .ثب٘ه ػِّٛی ا٘ؼشیشٛ دبػشٛس سٟشاٖ خشیذاسی ؿذ٘ذ

اص ( XC-A4122)اػششدشٛٔبیؼیٗ -ػیّیٗدٙیٚ  یوـز ػَّٛ

 FBS (Fetal Bovineسشیذؼیٗ، . سٟیٝ ؿذ Bioseraؿشوز 

Serum)ٖآٔیٗدیثّٛ، ٕ٘ه سششاصِٚیْٛ، اسیّٗ، سشیذب-

. اص ؿشوز ػیٍٕب خشیذاسی ؿذ( EDTA)اػیذ سششااػشیه

اػشیه اص ٚ اػیذ( DMSO)ػِٛفٛوؼیذ ٔشیُٕٞـٙیٗ دی

 .ؿشوز ٔشن سٟیٝ ؿذ

 -یٖیَع یدٗ FBS  ٚ1% %10وـز  طیٞب دس ٔق اثشذا ػَّٛ

سطٛثز  ٌشاد،یدسػٝ ػب٘ز 37 یدس سلز دٔب یٖعیاػششدشٛٔب

 ٘ىٝیدغ اص ا. ؿذ٘ذ ا٘ىٛثٝ وشثٗدیاوغید %5 صاٖیٚ ْ یوبف

ثٝ وف  دٜیؿؼت یٞبػَّٛ د٘ذ،یسع %90ٞب ثٝ سشاوٓ ػَّٛ

 EDTA دسكذ 02/0دسكذ سشیذؼیٗ ٚ  25/0فلاػه سٛػط 

. دلیمٝ ػب٘ششیفیٛط ؿذ٘ذ 5ثٝ ٔذر  rpm 2500ٚ ثب دٚس ػذا

ػٛػذب٘ؼیٖٛ سٟیٝ ٚ دسكذ  كبكُ ثٝ كبِزسػٛة ػِّٛی 

ثّٛ ٚ لاْ اػشفبدٜ اص سً٘ سشیذبٖ ٞب ثبٔب٘ی ػَّٛص٘ذٜ

ٔیىشٚػىٛح ٘ٛسی سؼییٗ ؿذ ٚ دغ اص  ٕٞٛػبیشٛٔشش سٛػط

 ثبلا ٔب٘یٞبی ثب دسكذ ص٘ذٜآِٛدٌی، اص ػَّٛ ػذْ اطٕیٙبٖ اص

 10)ٞب سؼذاد ٔٛسد ٘یبص ػَّٛ .ػٟز ا٘ؼبْ آصٔبیؾ اػشفبدٜ ؿذ

ٞبی ثٝ دسٖٚ ؿبٞه( ٔیىشِٚیشش 100س ػَّٛ دس ٞضا

ٞب ثٝ ٔذر ػذغ ٔیىشٚدّیز. سبیی ٔٙشمُ ؿذ٘ذ 96ٔیىشٚدّیز 

-دی %5ٌشاد ٚ دسػٝ ػب٘شی 37یه ؿجب٘ٝ سٚص دس ؿشایط 

ٞب ٔشلُ ٞب ثٝ ثؼشش ؿبٞهوشثٗ ا٘ىٛثٝ ؿذ سب ػَّٛاوؼیذ

. ؿذٜ ٚ آٔبدٜ آصٔبیؾ ؿٛ٘ذ

ص ؿذٜ اص سٚؽ ٞبی ػٙزػِّٛی سشویتػٟز ػٙؼؾ ػٕیز

اػشفبدٜ اص ٕ٘ه سششاصِٚیْٛ  ثب MTT assay ػٙؼیسً٘

كُ  DMSO ٞبی ػٙشض ؿذٜ دس كلاَسشویت .اػشفبدٜ ؿذ

-ؿذٜ ٚ ػذغ ثب ٔلیط وـز ثٝ كؼٓ سػب٘ذٜ ؿذ٘ذ سب سلز

غّظز . آیذ ثٝ دػزِیشش ٔیىشٌٚشْ ثش ٔیّی 100سب  01/0ٞبی 

اص  ٞب وٕششدس ٔلیط وـز دس سٕبٔی آصٖٔٛ DMSOٟ٘بیی 

دسكذ ثٛدٜ سب اطش ػٕیز ایٗ ٔبدٜ ثٝ كذالُ ٔمذاس خٛد  1/0

ػبصی اص دس كٛسر وذس ؿذٖ ٔلَّٛ دس طی سلیك .ثشػذ

 10ٔمذاس  اص ٞش غّظز. اػشیه اػشفبدٜ ؿذكذالُ ٔمذاس اػیذ

دس ػٝ ؿبٞه سیخشٝ سب ٞش غّظز ػٝ ثبس سىشاس  سشیَ وشٚیْ

ویجبر اص ٔلیط وـز ٚ كلاَ داسای ػَّٛ ٚ فبلذ سش. ؿٛد

ػٟز ا٘ؼبْ آصٖٔٛ . ؿبٞذ ٔٙفی اػشفبدٜ ؿذ ػٙٛاٖ ثٝػٙشض ؿذٜ 

ٌشْ ثش ییَْ 5اص ٔلَّٛ  سشیَ وشٚیْ 10 ،یػَّٛ ریػٙؼؾ ػٓ

ػبػز  4ثٝ ٞش ؿبٞه اضبفٝ ؿذٜ ٚ ثٝ ٔذر  MTT سشیَییَْ

 ٔلَّٛ ٟ٘بیز، دس .ٌشاد ا٘ىٛثٝ ؿذدسػٝ ػب٘شی 37دس دٔبی 

 اضبفٝ DMSO سشیَ وشٚیْ 100ؿبٞه  ٞش ثٝ ٚ خبسع سٚیی

 ٔٙظٛس ثٝ. ٌشدد كُ ؿذٜ فٛسٔبصاٖ سـىیُ ثّٛسٞبی سب ٌشدیذ

-ػَّٛ ٔیضاٖ ٔؼشف وٝ ؿبٞه ٞش ٘ٛسی ػزة ٔیضاٖ سؼییٗ

 سیذسالایضا دػشٍبٜ سٛػط ٘ٛسی ػزة ،اػز آٖ ص٘ذٜ ٞبی

 ثمبی دسكذ. ؿذ خٛا٘ذٜ ٘ب٘ٛٔشش 630 ٚ 570 ٔٛع طَٛ دس

 ٔٛسد ٌشٜٚ ٞش ٘ٛسی ػزة ٔیبٍ٘یٗ سمؼیٓ اص ػِّٛی

 ػذد دس ضشة وٙششَ ٌشٜٚ ٘ٛسی ػزة ٔیبٍ٘یٗ ثش آصٔبیؾ

 .(28, 27) ٌشدیذ ٔلبػجٝ 100

 داویًٙ ٔطبِؼٝ

-ػٟز ا٘ؼبْ داویًٙ ِٔٛىِٛی سشویت: دشٚسئیٗ ػبصیآٔبدٜ

سٛثِٛیٗ اص ٘شْ -ٞبی ِیٍب٘ذٞبی سٟیٝ ؿذٜ ٚ ثشسػی ثشٕٞىٙؾ

 MOE-2015 (Molecular Operating افضاس

Environment ( وشیؼشبٌِٛشافی ، اثشذا ػبخشبساػشفبدٜ ؿذ 
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دشٚسئیٗ  اطلاػبر ثب٘ه اص  (PDB ID: 5lyj)ؿذٜ سٛثِٛیٗ 

ٞبی ٞب ٚ ِٔٛىَٛثب ثشسػی سٛاِی ص٘ؼیشٜ. اػشخشاع ٌشدیذ

 یٖٛ آة، ٞبیِٔٛىَٛ ٔٛػٛد دس ػبخشبس دشٚسئیٗ، سٕبٔی

ف ؿذ٘ذ ٚ ر٘ظش ف ٔٛسد دشٚسئیٗ اص ٞب ِىَْٛٚ ػبیش ٚ ٔٙیضیٓ

، ثشای ٞذف ا٘شخبة ؿذ ٌیش٘ذٜثٝ ػٙٛاٖ  A  ٚBس٘ؼیشٞبی 

وّیه  SEQٞبی اضبفی اثشذا ثش سٚی ٘ٛاس اثضاس كزف لؼٕز

ٞبی ٕٞشاٜ ٕ٘بیؾ ؿذ سب سٛاِی دلیك اػیذٞبی آٔیٙٝ ٚ ِٔٛىَٛ

ثب  دػز سفشٝ اص آٔیٙٝاػیذ ٞبیسیـٝ ٚ ٞبِٛح. دادٜ ؿٛد

 Structure)ػبخشبس  یػبص ٔبدٜآاػشای فشآیٙذ 

Preparation) ثب  ٞیذسٚطٖ ٞبیاسٓ ثبصػبصی ؿذ٘ذ، ػذغ

ثٝ  Compute ←Prepare ←Protonateاػشای فشآیٙذ 

٘یض ثب اػشای  آٖ اِىششیىی ثبس ؿذ، افضٚدٜ دشٚسئیٗ ػبخشبس

سؼییٗ ٚ  Compute←Prepare←Partial Chargesدػشٛس 

ثؼبی ٌشیذ )َ دشٚسئیٗ دس ٟ٘بیز ػبیٍبٜ فؼب ؛ ٚطبثز ٌشدیذ

 Site Finderاص Dummiesثب اػشفبدٜ اص دػشٛس ( ثبوغ

 .(30, 29) 2ٔـخق ٌشدیذ سلٛیش 

 

 

 5lyjجبیگبُ فعبل پرٍتئیي : 2تصَیر 

 

افضاس ثؼذی ِیٍب٘ذ ثب ٘شْاثشذا ػبخشبس دٚ :ِیٍب٘ذ ػبصیآٔبدٜ

ChemBioDrawUltra-14.00  ٚ اػشفبدٜ ثب ػذغسػٓ ؿذ 

ثب اػشای فشآیٙذ  MOE-2015 افضاس ٘شْ اص

Edite←Build←Hydrogens←Add Hydrogens  ٝث

ٞبی ؿشخؾ، ثبس ٞیذسٚطٖ اضبفٝ ؿذ ٚ اص ٘ظش صاٚیٝ ٞب آٖ

ثب اػشای فشآیٙذٞبی  اِىششیىی ٚ ا٘شطی

Compute←Prepare←Partial Charges  و

Compute←Energy Minimization  ثٟیٙٝ ؿذ ٚ ثب فشٔز

mdb  یه  ٞب آٖرخیشٜ ؿذ ٚ اصdatabase ػبخشٝ ؿذ .

 ِٔٛىِٛی داویًٙ

 ٔٙظٛس ثٝ ِٔٛىِٛی داویًٙ ،٘یبص ٔٛسد ٞبیفبیُ سٟیٝ اص دغ

 ثیٗ سشویجبر ٚ ٔىب٘یؼٓ اكشٕبِی، ِٔٛىِٛی ثشٕٞىٙؾ ثشسػی

 ا٘ؼبْ MOE-2015 افضاس٘شْ ثب ٞذف ٌیش٘ذٜ ٚ ػٙشض ؿذٜ

داویًٙ  مفشؽدبسأششٞبی دی داویٙه اص ثشای ا٘ؼبْ. ؿذ

MOE  ٔب٘ٙذTriangle Matcher Algorithm ثب دٚ ػٍّٕش 

London dG  ٚGBVI/WSA dG  كبِز  30اػشفبدٜ ؿذ سب

دشٚسئیٗ ایؼبد -ٞبی ِیٍب٘ذوٙؾٞبی آصاد ؿذٜ اص ثشٞٓثب ا٘شطی

ثؼذ اص ا٘ؼبْ ػُٕ دان، ٘شبیغ ثٝ كٛسر یه فبیُ ثب  .ؿذ

ٞب ٚ وب٘فٛسٔشٞبی یذ ؿذ وٝ ؿبُٔ ا٘شطیسَٛ mdbفشٔز 

دس ٟ٘بیز لٛیششیٗ سشویجبر ٔـخق  ؛ ٚٔشفبٚر ٞش ِیٍب٘ذ ثٛد

ٞبی ٟٔٓ ثیٗ  وٙؾثشٞٓ dataviewerؿذ٘ذ ٚ ثب اػشفبدٜ اص 

 .(30, 29) ِیٍب٘ذ ٚ دشٚسئیٗ ایؼبد ؿذ
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 :ؿذٜ ػٙشض سشویجبر ٞبی ؿیٕیبیییبفشٝ

ٚ  ؿذ ا٘ؼبْ اِىُایضٚدشٚدیُ دس ؿذٜ ػٙشض سشویجبر ٔؼذد سجّٛس

ؿذ ٚ دس ٟ٘بیز  ٌشفشٝثب دػشٍبٜ ٘مطٝ رٚة  ٞب آٖ٘مبط رٚة 

لشاس  دیسبئ ٔٛسد ػٙؼی طیف ٞبیسٚؽ ثب ٞب آٖ ػبخشبس

آٚسدٜ ؿذٜ  1اطلاػبر ٔشثٛط ثٝ سشویجبر دس ػذَٚ  .ٌشفز

 .اػز

 
 

 

 ضدُ سٌتس ترکیجبت طیفی ٍ ییایمیٍ ش فیسیك صَصیبتخ ضیویبیی، اسبهی :1 جدٍل

 ػٙؼی طیف ٚ ؿیٕیبیی ٚ فیضیه اطلاػبرػبخشبس ٚ ٘بْ ؿیٕیبیی  سشویت وذ

a4 

 

-Cream crystals; 65% yield; mp: 208-

210ºC; mw 491.87. 

 IR (KBr, cm
-1

) νmax: 1664, 1611.  
1
H NMR (DMSO-d6, 400 MHz), 7.84 (d, 

1H, J= 8.6 Hz), 7.69 (s, 1H), 6.79 (dd, 

1H, J= 8.6 and 2.4 Hz), 6.75(s, 2H), 6.65 

(d, 1H, J= 2 Hz), 5.49 (d, 2H, J= 2 Hz), 

4.56 (t, 2H, J= 4.6 Hz), 3.93 (br s, 4H), 

3.83 (s, 6H), 3.72 (s, 3H), 3.57 (t, 2H, J= 

4.6 Hz), 3.48 (br s, 2H), 3.20 (br s, 2H).
 

b4 

 

-Brown crystals; 83% yield; mp: 175-178 

ºC; mw 431.91. 

 IR (KBr, cm
-1

) νmax: 1728, 1663. 

 
1
H NMR (DMSO-d6, 400 MHz), 7.85 (d, 

1H, J= 8.8 Hz), 7.68 (s, 1H), 7.44 (d, 2H, 

J= 8.4 Hz), 7.07 (d, 2H, J= 8.4 Hz), 6.77 

(dd, 1H, J= 8.8 and 2 Hz), 6.65 (d, 1H, J= 

2 Hz), 5.43 (d, 2H, H-2, J= 2 Hz), 4.54 

(br s, 2H), 3.92 (br s, 4H), 3.82(s, 3H), 

3.55 (br s, 2H'), 3.47 (br s, 2H), 3.19 (br 

s, 2H).  
 :فؼبِیز ػٕیز ػِّٛی سشویجبر

ٞبی ٔخشّف اص سشویجبر ػٙشض ؿذٜ ػِّٛی غّظز ػٕیز اطشار

دس ٔمبیؼٝ ثب سدٜ ػِّٛی  HT-29 ی ػَّٛ ػشطب٘یثش سٚی سدٜ

ٔٛسد ثشسػی لشاس  یسً٘ ػٙغ ثب سٚؽ 3T3 یػشطبٖ سیؽ

سب  1/0)ٔخشّف  ٞبی غّظز دس a4 ٚb4 سشویت طشا .ٌشفز

٘ـبٖ دادٜ ؿذٜ  1دس ٕ٘ٛداس ( ِیششٔیىشٌٚشْ ثش ٔیّی 1000

 1/0سشویت اص  غّظز افضایؾ ثبدٞذ وٝ  ٘شبیغ ٘ـبٖ ٔی. اػز

ػبػز دسكذ  24ِیشش دس ٔذر ٌشْ ثش ٔیّیٔیىشٚ 1000سب 

دٞذ وٝ اطش ٘شبیغ ٘ـبٖ ٔی .یبثذافضایؾ ٔی ػٕیز ػِّٛی

ٞبی ٞبی ػشطب٘ی ثیـشش اص ػَّٛر سشویجبر ثش سٚی ػَّٛػٕی

 ٕ٘ٛداس اص كبكُ ٘شبیغ ثٝ سٛػٝ ثبثٛدٜ ٚ ٕٞـٙیٗ  یػشطبٖ سیؽ

 اطش دشٚفبیُ b4سشویت  وٝ ٌشفز ٘شیؼٝ سٛأٖی 1ؿٕبسٜ 

سا ٘ـبٖ دادٜ اػز وٝ ثب ٘شبیغ كبكُ اص داویٙه  ثٟششی

 .ِٔٛىِٛی ٘یض سطبثك داؿز
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 HT-29  ٍ3T3ثر رٍی ردُ ّبی سلَلی  a4  ٍb4ات هْبر رضد سلَلی ترکیت ثررسی اثر: 1ًوَدار 

 

 

٘شبیغ كبكُ اص داویًٙ سشویجبر ػٙشض ؿذٜ ثب دشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ 

دٞذ وٝ ٔیضاٖ  ٘شبیغ ٘ـبٖ ٔی. آٚسدٜ ؿذٜ اػز 2دس ػذَٚ 

ثشای  ٌیش٘ذٜ-ا٘ذيا٘شطی آصاد ؿذٜ دس طی ثشٕٞىٙؾ ِی

ٜ ٘بؿی اص داویًٙ سشویت ثیـشش اص ا٘شطی آصاد ؿذ b4سشویت 

a4 ٞبی ٘بؿی اص ثشسػی ػٕیز ػِّٛی ٔطبثمز  وٝ ثب دادٜ اػز

ثٝ ٔٙظٛس اػشجبسػٙؼی ػّٕیبر داویًٙ ِٔٛىِٛی، . داسد

( دس ػبیٍبٜ فؼبَ سٛثِٛیٗ ٔشػغ ٌب٘ذیَ)ػیٗ ِٔٛىَٛ وّـی

دٞذ لذسر ٘شبیغ ٘ـبٖ ٔی. ٕٞشاٜ سشویجبر ػٙشض ؿذٜ دان ؿذ

ِٚی سشویت ؛ ثبؿذػیٗ ٔیوّـی دیه ثٝصٖ b4اسلبَ سشویت 

a4 سش اػزضؼیف. 

 
ٍ کلطیسیي ثب پرٍتئیي تَثَلیي  a4،b4کٌص ترکیجبت اًرشی ثرّن: 2جدٍل 

ΔG (Kcal/mol) ترکیت 

- 3727/7  4a 

- 6838/7  4b 

- 7389/7  وّـیؼیٗ 

 

ٞبی سٛثِٛیٗ  آٔیٙٝثب اػیذ b4ٞبی ِیٍب٘ذ ٕٞـٙیٗ ثشٕٞىٙؾ

دٞذ ٘شبیغ ٘ـبٖ ٔی. ادٜ ؿذٜ اػز٘ـبٖ د 3دس سلٛیش ؿٕبسٜ 

ٚ سشئٛ٘یٗ  179ثب اػیذٞبی آٔیٙٝ سشئٛ٘یٗ  b4سشویت ؿٕبسٜ 

 145وٙؾ ٞیذسٚفٛة ٚ ثب سشئٛ٘یٗ  ثشٞٓ Aص٘ؼیشٜ  224

دیٛ٘ذ ٞیذسٚط٘ی ثشلشاس وشدٜ اػز Aص٘ؼیشٜ 

 .
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 ثب جبیگبُ فعبل تَثَلیي b4لیگبًد  ّبیثرّوکٌص ثعدی دٍ ًوبیص :3 تصَیر

 ثثح

 ٕٞب٘طٛس. ٖ سلمیك دٚٔـشك ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذ ػٙشض ؿذدس ای

ؿذٜ اػز ایٗ سشویجبر  دادٜ ٘ـبٖ ٞبی ٟ٘بییدسِٔٛىَٛ وٝ

 طٛسسٛا٘ٙذ ثٝثبؿٙذ وٝ ٔیٞبی ػبّٔی ٔشفبٚسی ٔیداسای ٌشٜٚ

 ثشٕٞىٙؾ ٌٛ٘بٌٖٛ ٞذف ٞبیِٔٛىَٛ ٚ ٞبٌیش٘ذٜ ثب ثبِمٜٛ

ٞبی فٙیُ ٜٚٞب ثٝ طٛس ٔـخق ٌشدس ایٗ ِٔٛىَٛ .ثبؿذداؿشٝ

غیش اؿجبع ٚػٛد داسد وٝ دس ثؼیبسی اص  α،βٔشٛوؼیّٝ ؿذٜ ٚ 

ٞبی ػشطب٘ی ٔـبٞذٜ سشویجبر ثب ػٕیز ػِّٛی ثش سٚی ػَّٛ

سلمیمبر صیبدی ٘ـبٖ دادٜ اػز وٝ  .(31, 18) اػزؿذٜ

اس سشویجبر كبٚی ٌشٜٚ فٙیُ داسای ٌشٜٚ ٔشٛوؼی ػجت ٔٝ

 ؿٛ٘ذؿٛ٘ذ ٚ دس ٘شیؼٝ ٟٔبس سؿذ ػَّٛ ٔیدشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ ٔی

دس ایٗ ٔطبِؼٝ، ثؼذ اص سٟیٝ سشویجبر ٔٛسد ٘ظش، ػٕیز . (32)

ٚ ثشٚی یه ٘ٛع ػَّٛ ػشطب٘ی  ،MTTػِّٛی آٟ٘ب ثب سٚؽ 

 سٚؽ ایٗ دس. یه ٘ٛع ػَّٛ ٘شٔبَ  ٔٛسد ٔطبِؼٝ لشاس ٌشفز

 دس لشاسٌشفشٗ اص ػِّٛی ثؼذ ػٕیز ٚ ػَّٛ كیبر ٔیضاٖ

-ٕٞبٖ. ٌشفز لشاس اسصیبثی ٔٛسد ؿذٜ ػٙشض سشویجبر ٔؼشم

ٌٛ٘ٝ وٝ ٘شبیغ وـز ػِّٛی ثش سٚی دٚ سدٜ ػِّٛی 

 ٚ آد٘ٛوبسػیٙٛٔبی وّٛسوشبَ ا٘ؼب٘ی (3T3)فیجشٚثلاػز 

(HT-29 )دٞذ، سشویجبر ػبخشٝ ؿذٜ دس وُ داسای ٘ـبٖ ٔی

ثبؿٙذ وٝ ػٕیز ٔزوٛس ٔیز ػِّٛی ٔشٛػطی ٔیخٛاف ع

سٛاٖ ثب ثٝ وبس ثشدٖ دٚصٞبی ٚاثؼشٝ ثٝ دٚص سشویجبر ثٛدٜ ٚ ٔی

ٞبی كیٛا٘ی ٚ دس ٟ٘بیز ثذٖ ا٘ؼبٖ ٞب دس سؼز غیشػٕی اص آٖ

ثب ایٗ كبَ ثبیذ ثٝ ایٗ ٘ىشٝ ٘یض سٛػٝ داؿز دس . اػشفبدٜ ٕ٘ٛد

كبسف كٛسسی وٝ ٞذف اص اػشفبدٜ اص ایٗ سشویجبر دس ْ

ثٝ طٛس . داسٚسػب٘ی ٚ دسٔبٖ ثبؿذ، ثبیذ دٚثبسٜ سؼییٗ دٚص ؿٛ٘ذ

وّی دس سلمیك كبضش ٘شبیغ وـز ػِّٛی ثش سٚی دٚ سدٜ 

دٞذ وٝ سشویجبر كبضش دس ػِّٛی ٘شٔبَ ٚ ػشطب٘ی ٘ـبٖ ٔی

ٞب اطشار ػٕی اػٕبَ ٕ٘ٛدٜ ا٘ذ ٚ ٞبی ثبلا ثش سٚی ػَّٛغّظز

ثب ایٗ سشویجبر سا دس  ٞبی فیجشٚثلاػشی سٛا٘بیی ٔمبثّٝػَّٛ

ثبؿٙذ وٝ ایٗ أش ٘ـبٖ دٞٙذٜ ٞبی ثبلاسش سا داسا ٔیغّظز

-دس كبِی وٝ دس ٔٛسد ػَّٛ. ٞبػزٔمبٚٔز ثیـشش ایٗ ػَّٛ

ٞبی ػشطب٘ی، ایٗ سشویجبر ثب ٕٞبٖ غّظز، ػجت ٔشي ٚ 

ٌیشی سٛاٖ ٘شیؼٝثٙبثشایٗ ٔی  .ا٘ذآػیت ػِّٛی ثیـششی ؿذٜ

ٜ اص ٘ظش ػبخشبسی ثٝ ٞٓ ٘ضدیه ٕ٘ٛد وٝ سشویجبر ٔزوٛس ن

ثبؿٙذ، ثش سٚی ٞش سدٜ ػِّٛی داسای سفشبسٞبی ٔشفبٚر ٔیٔی

ثذِیُ اخشلاف دس سؼذاد ٕٔىٗ اػز ثبؿٙذ وٝ ایٗ اطشار 

.  ثبؿذٞبی ٔشٛوؼی ٔیٌشٜٚ

ػٟز  MOE-2015داویًٙ ّٔىِٛی ثب ٘شْ افضاس  ػبصیؿجیٝ

ثِٛیٗ ا٘ؼبْ ٞبی ٔٛطش ثیٗ ِیٍب٘ذ ٚ دشٚسئیٗ سٛثشسػی ثشٕٞىٙؾ

 ثب سشویجبر ایٗ وٝ وشد طبثز ٌشفز ٚ ٘شبیغ ثٝ دػز آٔذٜ

ٞبی ثذػز آٔذٜ دادٜ. ا٘ذدادٜ  ٚاوٙؾ سٛثِٛیٗ فؼبَ ػبیٍبٜ

ٚ  a4 ،b4وٙؾ سشویجبر ا٘شطی ثشٞٓ) 2دس ػذَٚ ؿٕبسٜ 

 [
 D

O
I:

 1
0.

52
54

7/
sj

ku
.2

7.
3.

23
 ]

 
 [

 D
ow

nl
oa

de
d 

fr
om

 s
jk

u.
m

uk
.a

c.
ir

 o
n 

20
25

-0
7-

12
 ]

 

                             9 / 13

http://dx.doi.org/10.52547/sjku.27.3.23
http://sjku.muk.ac.ir/article-1-6643-en.html


 ...سنتز، مطالعه داکینگ   32

1401  شهریورو  مرداد/  هفتدوره بیست و / گاه علوم پزشکی کردستان مجله علمی دانش  

دٞذ وٝ ا٘شطی اسلبَ ٘ـبٖ ٔی( وّـیؼیٗ ثب دشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ

ثب  a4ؿی اص سشویت ثیـشش اص ا٘شطی اسلبَ ٘ب b4سشویت 

ٞب ثب ٘شبیغ ٘بؿی اص ٔطبِؼٝ دشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ اػز ٚ ایٗ دادٜ

اػز وٝ سلمیمبر لجّی ٘ـبٖ دادٜ. ػٕیز ػِّٛی سطبثك داسد

αThr179  َیىی اص ٟٕٔششیٗ اػیذٞبی آٔیٙٝ دس ػبیٍبٜ فؼب

٘شبیغ . (33)وٙذسٛثِٛیٗ اػز وٝ ثب ِیٍب٘ذ ثشٕٞىٙؾ ٔی

-ثشٕٞىٙؾ ثؼذی دٚ ٕ٘بیؾ) 3ثذػز آٔذٜ دس سلٛیش ؿٕبسٜ 

دٞذ وٝ  ٘ـبٖ ٔی( ثب ػبیٍبٜ فؼبَ سٛثِٛیٗ b4ِیٍب٘ذ  ٞبی

 π-Hیه دیٛ٘ذ  b4ٖ سشویت الؼٕز فٙیُ كّمٝ وشْٚ

stacking  ٝٙثب اػیذ آٔیαThr179 ٜاػز وٝ ثب ثشلشاس وشد

ؿٙیٗ ثشٕٞىٙـی  a4سلمیمبر لجُ ٕٞخٛا٘ی داسد ِٚی سشویت 

یه دیٛ٘ذ  b4ٕٞـٙیٗ سشویت . (36-34) اػزسا ٘ـبٖ ٘ذادٜ

ٞیذسٚط٘ی اص طشیك اسٓ اوؼیظٖ كّمٝ ٔٛسفِٛیٗ ثب اػیذ آٔیٙٝ 

αThr145 ٚ  یه دیٛ٘ذπ-π stacking  ٝثٛػیّٝ كّم

-ثٝ. اػزثشلشاس وشدٜ αTyr224فٙیُ ثب اػیذ آٔیٙٝ ٔشٛوؼی

 -6838/7ثب دشٚسئیٗ سٛثِٛیٗ   b4 ػلاٜٚ ا٘شطی اسلبَ سشویت

ویّٛوبِشی ثشَٔٛ اػز وٝ اص ٘ظش ٔمذاسی ٘ضدیه ثٝ ا٘شطی 

ثٝ طٛس . اػز( ثشَٔٛویّٛوبِشی -7389/7)اسلبَ وّـیؼیٗ 

ػبصی داویًٙ ِٔٛىِٛی ٚ سؼز ع كبكُ اص ؿجیٝوّی ٘شبی

 طشاكی ٚ سٛػؼٝ دٞذ وٝػٕیز ػِّٛی ایٗ سشویجبر ٘ـبٖ ٔی

 ػٙٛاٖثٝ آٔیٗ ٞٛٔٛایضٚفلاٚ٘ٛئیذٞبی داسای ص٘ؼیشٜ آِىٛوؼی

لشاس ثیـششی سٛػٝ ٔٛسد سٛا٘ذٔی ضذػشطب٘ی ثبِمٜٛ سشویجبر

. ٌیشد

 

 گیریتیجِى

ٚ٘ٛئیذ داسای ص٘ؼیشٜ سشویت ٞٛٔٛایضٚفلا دٚ سلمیك ایٗ دس

ٞبی طیف ػٙؼی ٚ ٘مطٝ آٔیٗ سٟیٝ ؿذ٘ذ ٚ ثب سٚؽآِىٛوؼی

٘شبیغ ٘ـبٖ داد وٝ ػٕیز . رٚة ٔٛسد ؿٙبػبیی لشاس ٌشفشٙذ

س سٚی دٚ سدٜ ػِّٛی فیجشٚثلاػز ػِّٛی ایٗ سشویجبر ة

(3T3) آد٘ٛوبسػیٙٛٔبی وّٛسوشبَ ا٘ؼب٘ی ٚ (HT-29 )

سٔبَ ٔمبٚٔز ثیـششی اص ٞبی ٖثبؿذ ٚ ػَّٛٚاثؼشٝ ثٝ غّظز ٔی

ػبصی ِٔٛىِٛی داویًٙ ایٗ سشویجبر ؿجیٝ .ا٘ذخٛد ٘ـبٖ دادٜ

 اكشٕبِی ٔىب٘یؼٓ ثشسػیػٟز  MOE-2015افضاس ثب ٘شْ

٘شبیغ كبكُ اص داویًٙ ِٔٛىِٛی . ٌشفزا٘ؼبْ سشویجبر ایٗ

 ٚ ٞیذسٚط٘ی ٞبیثشٕٞىٙؾ اص طشیك b4داد وٝ سشویت ٘ـبٖ

 اسلبَ ػبیٍبٜ دس ٔٛػٛد ٘ٝآٔی اػیذٞبی ثب ٞیذسٚفٛثیه

 ثبػض سٛا٘ٙذٔی اػز ٚوشدٜ ثشلشاس اسلبَ سٛثِٛیٗ دشٚسئیٗ

. ٌشدد آٖ ٟٔبس
 

 ضکرر ٍ تتقدی

: دظٚٞؾ دس لبِت طشف ثب وذ اخلاقایٗ 

IR.KMU.REC.1399.672  دضؿىی  ػّْٛ دا٘ـٍبٜدس

 ٔؼبٚ٘ز اص كٕیٕب٘ٝ یِٝٚع یٖثذ ِزا، ؿذٜ اػزٔلٛة  وشٔبٖ

ٔشوض سلمیمبر داسٚٞبی ٚ سئیغ  دا٘ـٍبٜسلمیمبر ٚ فٙبٚسی 

 ٘ٛیؼٙذٌبٖ .آیذسمذیش ٚ سـىش ثٝ ػُٕ ٔی ٌیبٞی ٚ ػٙشی

 .ا٘ذ٘ىشدٜ اػلاْ سا ٔٙبفؼی سؼبسم ٌٛ٘ٝ یؾٜ
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