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 مقدمه  -1
کند. فا میهای متعددی در فرآیندهای فیزیولوژیکی گیاهان اییک هورمون گیاهی است که نقش (ABA)آبسزیک اسید 

ABA شود. های مختلف پستانداران نیز تولید میطور طبیعی در بافتبهABA مهمی در فرآیندهای متابولیک اساسی  نقش

با وجود ]. 1[ عروقی، و تنظیم التهاب داردهای ایمنی، عملکرد سیستم قلبیبدن انسان، از جمله تنظیم هموستاز گلوکز، پاسخ

تا حد زیادی ناشناخته باقی مانده است. درک  آنعملکرد  دقیق هایین فرآیندها، مکانیسمر اد ABA شدهاهمیت شناخته

تواند به ها کمک کند، بلکه میر درمان بیمارید ABA تواند به شناسایی کاربردهای جدیدها نه تنها میتر این مکانیسمعمیق

با توجه به هزینه و زمان صرف شده برای جستجوی  ر شود.سازی استفاده از این هورمون و کاهش عوارض جانبی آن منجبهینه

تحت این شرایط، برخی  .پذیر نیستهای احتمالی مورد هدف داروها در آزمایشگاه امکاناهداف دارویی، غربالگری تمام مولکول

 .اندشده پیشنهاد ABAاحتمالی بینی اهداف از رویکردهای محاسباتی برای شناسایی یا پیش

 

 روش -2
، Swiss Target ،SEA ،Target Net ،Super Predمعتبر از جمله  نیداده آنلا گاهیپا نیمطالعه، از چند نیدر ا

Target Hunter  وPASS یمولکول نگیشده تحت مطالعات داک ییشناسا باتی. ترکاهداف بالقوه استفاده شد ییشناسا یبرا 

 سپسشدند.  میتنظ فرضشیپ ریاتصال به مقاد یامترها. پارقرار گرفتند ]AutoDock 4.0 ]2با استفاده از نرم افزار 

 افزار گرومکسنرم اتصال داشتند، با استفاده از یبالا ازیکه امت ییهاکمپلکس ی( براMD) یمولکول کینامید یهایسازهیشب

ز روش نزول گام با استفاده ا 0222با  یانرژ یسازنهیپس از کم. انجام شد 33چارم  یروین دانیم و ]3[ 222202نسخه 

قرار  leap-frog یریگگام با استفاده از انتگرال 022،222 یبرا NPTو   NVT یسازتحت تعادل هاستمیس ب،یش نیتندتر

آزاد اتصال  یهایانرژ سپس، شد. جراا هیفمتوثان 2 یبا گام زمان هینانوثان 122به مدت  دیتول MD یاجرا ت،یدر نها گرفتند.

 .]2[شدند نییتع (MM-PBSAبولتزمن )-پواسون یمولکول کیبا استفاده از روش مکان شده یسازهیشب یهاکمپلکس

 

 بحث و نتیجه گیری -8

شد که پس از  ییهدف شناسا 32شدند. در مجموع،  ینیبشیپ نیآنلا یبا استفاده از سرورها ABA یاحتمالاهداف 

 13 ان،یم نیقرار گرفتند. از ا یابیمورد ارز ABAالقوه به عنوان اهداف ب ،یبعدو اهداف فاقد ساختار سه یحذف موارد تکرار

بر مول( انتخاب شده و تحت  لوژولکی -32 ≥اتصال  لیها )مآن یبالا اتصال لیم ای نییاتصال پا یبا توجه به انرژ رندهیگ

                                                 

 B Nazanin .ptنويسنده اول ) و رشته تخصصي، دانشکده و دانشگاه محل تحصیل ، مقطع تحصیليمينويسنده مسئول: درجه عل -*و  1

 ، راست چین(11

 ، راست چین(B Nazanin .pt 11نويسنده دوم ) ، دانشکده و دانشگاه محل تحصیل(يا سمت كاريو رشته تخصصي ) درجه علمي -2
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 هیو تجز RMSD ،RMSF ،Rg ،SASA ،PCAبا محاسبات  هاستمیس نیا یداریپا .قرار گرفتند MD یسازهیشب یهالیتحل

 ریبا سا سهیمقا در 4JYIو  2AX9 ،4UDD ،4PF3 ،1SQN یهارندهینشان داد که گ جیشد. نتا یابیرزا FEL لیو تحل

و  هیتجز ن،یعلاوه بر ااست.  هاگیرنده نیبالاتر ا یداریپا انگریاند، که بپارامترها داشته نیدر ا یمتوسط کمتر ریمقاد ها،رندهیگ

 هارندهیگ رینسبت به سااتصال  یانرژ نیکمتر 4JYIو  2AX9 ،4UDD ،4PF3 یهاکمپلکس نشان داد MM-PBSA لیتحل

 لیو تحل هیحاصل از تجز جیمشاهده با نتا نیمتصل شوند. ا ABAبه  یتربه طور محکم توانندیم هارندهیگ نیا نیو بنابرادارند 

MD یده گنالیس مهم رندهیچهار گ تیمطالعه ما با موفق دارد. یخوانهم ABA د،یکوئیگلوکوکورت رندهیآندروژن، گ رندهی)گ 

دارند و از  ABAاتصال با  یبرا یقو یبیترک لی( را مشخص کرد که مکینوئیرت دیبتا اس رندهیو گ د،یکوئینرالوکورتیم رندهیگ

 .]0[مانده اند داریها پا یساز هیدر طول شب ینظر ساختار

 

 

 اركت انرژی آزاد اتصال )كیلوژول بر مول( آبسزیک اسید با گیرنده شناسایی شده.مش:  1شکل 
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