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های مولکولی ضدسرطان، با بالا جهت انتخاب بهترین کاندید

 های شایعاستفاده از دو نانوذره سلنیوم و اکسیدروی در سرطان

 : چکیده

ومیر در جهان، یکی از عنوان دومین عامل اصلی مرگبه سرطان،

رود. درمان این بیماری مار میشهای حوزه سلامت به ترین چالشجدی

های سالم، مستلزم های سرطانی به سلولدلیل شباهت سلول به

طور انتخابی رویکردهایی دقیق و هدفمند است که بتوانند به

های سالم و آسیب به بافت های سرطانی را هدف قرار دادهسلول

را به حداقل برسانند. در این میان، فناوری نانو با ارائه 

های نوین هدفمند را ابزارهای پیشرفته، امکان توسعه درمان

ها به شناسایی فراهم کرده است. با این حال، موفقیت این درمان

دقیق اهداف مولکولی و ترکیبات بهینه وابسته است. غربالگری 

هزینه، نقشی اساسی عنوان روشی سریع، دقیق و کمی، بهمولکول

تنها سرعت طراحی کند. این رویکرد نهدر این فرآیند ایفا می

های تحقیق دهد، بلکه با کاهش هزینهداروهای جدید را افزایش می

صرفه بههای مقرونای را در تولید درمانهای تازهو توسعه، افق

 .و مؤثر گشوده است

ویژه نانوذرات در همین راستا، استفاده از نانوذرات، به

عنوان رویکردی نوین برای مقابله با اکسیدروی و سلنیوم، به

سرطان، مورد توجه قرار گرفته است. این پژوهش به بررسی 

های کلیدی دخیل در ات این نانوذرات با پروتئینبرهمکنش

 ،بروبلاستیفرآیندهای سرطانی، شامل گیرنده فاکتور رشد فی

پرداخته  CXCR4 و CCR7 هایو سایتوکاین کیناز وابسته به سیکلین

 است. 

های بیوانفورماتیکی ات، از روشبرهمکنشمنظور تحلیل این  به

نظیر داکینگ مولکولی و دینامیک مولکولی استفاده شد. ابتدا 

سازی شد ها و نانوذرات تهیه و بهینهبعدی پروتئین ساختار سه

، GROMACS و  Autodock Vina افزارهایگیری از نرما بهرهو سپس ب

ات انجام گرفت. در این برهمکنشسازی و تحلیل دقیق شبیه



فرآیند، پارامترهایی نظیر انرژی اتصال، جذر میانگین مربعات 

 .بررسی شدند   )RMSF(2جذر میانگین مربعات نوساناتو  )RMSD(1انحراف

که نانوذرات اکسیدروی نسبت  نتایج داکینگ مولکولی نشان داد

های تری با پروتئینبه نانوذرات سلنیوم، انرژی اتصال پایین

ها به برهمکنش با هدف دارند، که بیانگر تمایل بیشتر آن

تری با قوی برهمکنشویژه  ها است. این نانوذرات بهپروتئین

نشان دادند. همچنین، نتایج حاصل از  CDK2 و FGFR1 هایپروتئین

امیک مولکولی تأیید کرد که نانوذرات اکسیدروی از پایداری دین

 اند.بوده ها برخورداربا پروتئین برهمکنشبیشتری در 

دلیل پایداری دهد که نانوذرات اکسیدروی بهاین پژوهش نشان می

تر ای مناسبهای هدف، گزینهتر با پروتئینبیشتر و برهمکنش قوی

روند. استفاده از این شمار می های هدفمند سرطان بهبرای درمان

های ضدسرطانی را افزایش داده تواند اثربخشی درماننانوذرات می

را کاهش دهد.  رایج های درمانیو عوارض جانبی مرتبط با روش

تلفیق فناوری نانو و غربالگری مولکولی، رویکردی نویدبخش در 

 .مقابله با سرطان است های نوین و کارآمد برایتوسعه روش

نانوذرات، درمان هدفمند سرطان، داکینگ  ی:های کلیدواژه

 ، غربالگری مجازیمولکولی، دینامیک مولکولی
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2 Root Mean Square Fluctuation 


