
Protein docking  

اي در حيات و  مدهبه علت ساختارهاي ويژه خود نقش ع مهم در بدن ما هستند و يها مولكول ها يكي از ماكرو پروتئين

هاي پروتئين با يكديگر و تشكيل كمپلكس  لولكها از اتصال مورداي از اين عملك بخش عمده .لوژيكي دارندهاي بيو فعاليت

  .گيرد صورت مي يپروتئين

-آنزيم تشكيل كمپلكس و) ليگاند(هاي كوچك  مولكولها با  هاي بيولوژيكي به وسيله اتصال پروتئين قسمت ديگري از فعاليت

  .پذيرد انجام ميسوبسترا 

الگوريتم -1ل دو مرحله اين فرآيند شام .بين دو مولكول پيدا شود شود بهترين تطابق سعي مي protein dockingدر 

  . باشد مي تابع امتيازدهي -2 جستجو

هاي مختلف  سپس مولكول ليگاند يا پروتئين به مكان شود، شبيه سازي مي ،يرندهابتدا ساختار مولكول پروتئين پذ در مرحله اول

ساختاري كه عملكرد . شود بنابراين ساختارهاي مختلفي از مولكول كمپلكس ايجاد مي ،شود سطح پروتئين پذيرنده متصل مي

   .باشد كه داراي كمترين ميزان انرژي آزاد است يدارترين ساختار ميپاكند  مورد نظر را ايجاد مي

ساختار پروتئين به دست آمده نشان . گردد محاسبات آماري تعيين مي در مرحله دوم باكمك روابط رياضي و ميزان انرژي آزاد

اين مكان همان جايگاه فعال پروتئين . است مواجه همكنشيبر نوع با چه وقرار گرفته دهنده آن است كه ليگاند در چه موضعي 

صيت اهايي با خ نوع برهمكنش دو مولكول با يكديگر خواهيم توانست مولكول با داشتن اين جايگاه فعال و. باشد پذيرنده مي

اتصال  انظر داراي خاصيت نامطلوبي باشد ب بنابراين اگر مولكول مورد .به جايگاه پيوندي طراحي كنيممورد نظر براي اتصال 
بازدارنده به جايگاه فعال مولكول پذيرنده خواهيم توانست از اتصال ليگاند به مولكول مورد نظر و ايجاد آن خاصيت نامطلوب 

گرفت كه  ا صورت ميطخ شد به روش آزمون و توسعه داروهايي جديد مي در گذشته منجر به كشف وكه  روندي. جلوگيري كنيم

ترين هدف دانشمندان پيش بيني اين فعاليت  مهم كههاست  عدم اطلاع از فعاليت دارويي آن ديگرمشكل  .روشي وقت گير است

نياز به  از اين رو .هزينه زياد است ها مستلزم صرف وقت و زيرا بسياري از آزمايش ،باشد ميآزمايشگاه  ها در سنتز آن از قبل

علم  ظهور .رسد پيش بيني كنند ضروري به نظر مي اهاي تئوري كه بدون انجام آزمايش بتوانند فعاليت تركيبات ر روش

 .دراه حلي براي رفع اين مشكلات باش است ستهنتوا كمومتريكس


