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Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
الدواءالجزيئية في تصميم النمذجةاستخدام 

Molecular Modeling in Drug Design

Medicinalالدوائيينللكيميائيينالممكنمنأصبح,حاليا chemistsتصميمعلىقادرينيكونواأن
:خلالمنالدواء
three-dimensionalالأبعادثلاثيةالبنية❑ structureالحيويالبيولوجيللهدفbiomolecular targetالذي

Structureالبنيةأساسعلىالمبنيالدواءتصميمعليهيطلق based drug designأو

Ligand based drug designاللَجيناساسعلى الدواء المبني تصميم ❑

Molecularالجٌزيئيةالنمذجةستخداماأي▪ modelingأو

Computer-aidedالكومبيوتربمساعدةتصميمال▪ design

المركبتكوننلأمرشحةكيميائيةبنيةتصميمأجلمنذلكحلالمنشورةالفيزيوكيميائيةالمعلوماتيستعملواوان
Leadالقائد compound.

.

Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

مقدمة عامة
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 Naturalمركبات جديدة او مركبات طبيعيةSyntheticتخليق : الخطوة الاولى
Compounds
Preclinical Trailsتجارب ما قبل التجارب السريرية : الخطوة الثانية 

Clinical trialdتجارب سريرية : الخطوة الثالثة  .
الحصول على الدواء: الخطوة الرابعة 

Traditional  Life Cycleالدواء   لتصميم الدورة الحية التقليدية 

Drug to gene (Target )( الهدف)من الدواء إلى الجين 

مقدمة عامة
الحديثةو التقليدية  القديمة بالطرق تصميم الدواء لمحة عامة حول 
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الحديثةو التقليدية  القديمة بالطرق تصميم الدواء لمحة عامة حول 

targetالهدف   استعراف : Target selectionانتقاء الهدف البيولوجي: الأولىالخطوة •
Identification t- من الهدف التأكد-

التحري ذو : Lead compound Identificationاستعراف المركب القائد: الخطوة الثانية•
بيولوجية ثانية مقايسات-High throughput screeningالمردود العالي 

فاعلية الفيLead compound Optimizationفي المركب القائد الأمثل توخي : الخطوة الثالثة•
potency  الدوائية الحرائكدراسة -المرض  ضدPharmacokinetics

.الحصول على الدواء: الخطوة الرابعة•

From gene (target) to drugإلى الدواء ( الهدف )من الجين 
Traditional  Life Cycleالدواء   لتقليدية الأحدث لتصميم الدورة الحية 

مقدمة عامة
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Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
الدواءالجزيئية في تصميم النمذجةاستخدام 

Mplecular Modeling in Drug Design

:الهائلة على بقدرتها  Molecular Modelingالجزيئية النمذجةتمتاز 
طرق قارنة مع بالموذلكالأدوية اكتشاف وتطوير عند استخدامها في والجهد , توفير الوقت

انتقاء ثم كبات الكيميائية المر تخليق آلاف تلك الطرق التي تتضمن .التصميم التقليدية  والحديثة 
, منهاعدد 

,الدوائية والسميةالحركية تطوير ودراسة لخواصها إجراء ذلك يلي 

إلى أدوات وأجهزة لكنها تحتاج, تصميم الدواءالجزيئية ثورةً في عالم النمذجةوبذلك شكلت 
إلى باحثين متعددي إضافة إلى أن إنجاز ذلك يحتاج , باهظة الثمن كومبيوتريةوبرمجيات   

الاختصاصات

Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
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يمثل تصميم الدواء بمساعدة
ها يقدم فيالكومبيوتر طريقة 

لأجل الكومبيوتر وامكاناته حلولا
دواء تسهيل تصميم واكتشاف ال

.  الجديد
وتر يؤدي استخدام الكومبيحيث 

وائي المركب الدالى الحصول على 
 Lead compoundالقائد

.

Computer-aided drug design(CADD)الكومبيوتر   تصميم الدواء بمساعدة 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
الدواءالجزيئية في تصميم النمذجةاستخدام 

Mplecular Modeling in Drug Design
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الدواءالجزيئية في تصميم النمذجةاستخدام 
Mplecular Modeling in Drug Design

modeligالصَوْغ  )النمذجةعلى هذه يصطلح   computer-aidedتصميم الدواء بمساعدة أحيانا )
drug design.

 Leadالمركب القائدتشاف تسهيل تصميم واكلأجل حديثة العهد تقريباً طريقة يمثل تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر 
compound .

ة الجزيئات بشكل ثلاثي بإظهار البنية الكيمائية صغير فيه البرمجياتللاستفادة من مقدرة بعض االكومبيوتريستخدم 
.3Dالأبعاد 

Molecular modellingالجزيئية النمذجةبرمجيات Softwarالبرمجياتهذه ومن  software programs 
.الجاهزة

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 

Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
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الدواءالجزيئية في تصميم النمذجةاستخدام 
Mplecular Modeling in Drug Design

وتينات بر ) طبيعة بروتينيةهي بمعظمها من الجسم الحي  في Drug Targetsأهداف الأدوية انطلاقاً من أن بنية .1
proteines مستقبلاتreceptorse , إنزيماتenzymes ...  )

يمكن تحديد بنية البروتين , crystalizationبلورتها وبيتمبعد ارتباطها بالأدوية  الأهدافهذهتعزلفعندما .2
.لخاص بها الدواءامع  binding Sitesمقرات الارتباط /مقروتعيينالفراغية بأبعادها 

.  X-ray crystallographyتقنية تصوير البلورات بالأشعة السينية وذلك باستخدام .3

Molecular modellingالجزيئية النمذجةبرامج برمجيات وباستخدام .4 software programs  الجاهزة, يمكن دراسة
.جزيء الدواءابعادومعرفة فيها  Binding sitesمقرات الارتباط 

 site-deلجديد مع هذه المقرات وترتبط معها بهذا التصميم افراغياتتناسب ثم تصميم جزيئات كيميائية من .5
novo design. 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 

Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوترالخطوات التقليدية  في
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الدواءالجزيئية في تصميم النمذجةاستخدام 
Mplecular Modeling in Drug Design

مستقبلةأو proteineبروتين سواء كان الدواء في الجسم targetعدم إمكانية بلورة هدف حالة في .6
Receptor   يمكن تحديد بنية فلا أو غيرهاStructure  البروتين ومقرات الارتباطbinding Sites 

,X-ray crystallographyبتقنية تصوير البلورات بالأشعة السينية

يوتري اعتبارها أساسا لتوليد نموذج كومبو ,افتراضياً analogueمضاهئأي بروتين يتم تحديد بنية مع ذلك .7
generating a computer model of the protein  حامل الخاصة الدوائية ومن ثم استخراج  بنية

Pharmacophor  المركب القائدأو بنيةLead copmpound.
الارتباطت الثلاثية ومقراوإظهار الأبعاد يمثل الشكل التالي توضع الدواء في بنية البروتين الفراغية .8

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 

Computer aided drug design(CADD)الكومبيوترتصميم الدواء بمساعدة 
تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوترالخطوات التقليدية  في
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Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

:يكون الجزيء الكيميائي الذي تم انتقاءه  أو تصميمهيجب ان 
.Organic small moleculeالجزيئيجزيء كيميائي عضوي صغير الوزن ▪
Complementary in shape to the targetالبيولوجي       الهدف مع ( الحجم الفراغي(في الشكل متكامل ▪

 Oppositely charge to theبشكل معاكس لشحنة الهدف البيولوجيالكترونياإذا كان ممكناً أن يكون مشحون ▪
biomolecular target      ومثال ذلك:

نسبة إلى ACEمع إنزيم  interactionالتآثرعند ( Captoprilكابتوبريلبالمشابهة مع   (مثالاً Enalaprilاينالابريل
(المقدار اليومي ) الفاعلية  :  Captoprilكابتوبريل

مواصفات  الدواء  المنشود  عند التصميم

Arg
Zn

S1  ٍPocket
S1  ٍPocket S1  ٍPocket

Captopril

Enalapril

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
التصميممواصفات  الدواء  المنشود  عند 

Arg

S1  ٍPocket

Captopril:25-50 mg

Enalapril :5-20 mg

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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(Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

:ان(  المركب القائد) الجديدة بالجزيء الدوائي يفترض 

.البيولوجيمع الهدف  interactيتآثر•

البيولوجيمع الهدف  bindيرتبط•
•

اية inhibitsي ثثبطاوactivatesي نشط•
وظيفة فيزيولوجية لأي جزيء بيولوجي 

biomoleculeالهدف الذي يعد هو
طبيعةيكون  ذا وعادة ما البيولوجي 

.proteinبروتينية 

التصميممواصفات  الدواء  المنشود  عند 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
Computer aided drug design(CADD)

:من أجل التبدل  من 
المتمثل بالهدف البيولوجي  disease assaysالمرضمقايساتإلىالتحري العشوائي •
أو العكسsynthetic chemicalsالكيميائيالتخليق الىالمنتجات الطبيعية •

:وبغية 
.والاختبارات البيولوجية  Rational drug designتصميم الدواء ترشيد ▪
screening(THS)عمليات التحري تسريع▪
(التحري الفعال   ▪ efficient screening  على الهدف مباشرة التركيزtarget directed)
(البيولوجي الم كتشف موجه للهدف ) التصميم من جديد▪
.الاختبارات مع الهدف البيولوجي مباشرة  Integrationتكامل▪
.التخلي عن المركبات الفاشلة بسرعة كلما كان ذلك ممكنا▪

Computer-aided drug design(CADD) الكومبيوتراهداف تصميم الدواء بمساعدة 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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(Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

(البحث عن الهدف) Ligand based drug designاللَجيناساسعلى تصميم الدواء المبني )1
البحث .) Structure based drug designعلى اساس البنية الكيميائية تصميم الدواء المبني )2

(عن المركب القائد

Types of drug designانماط تصميم الدواء

any molecule or atom a molecule that can bind to a receptor

be smaller in size than the receptor

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

مثل هرمون او  , على نحو طبيعي في الجسميفرز (  جزيء يلتحم بجزيء آخر[ )لَجائِن:ج]لَجين : Ligandاللجين 
 ,moleculeجزيءعبارة عن  وهو  receptorاو اي دواء يرتبط مع مستقبلة , antibodyاضداد 

,أخرىمرتبطة مع ذرة معدنية مركزية  تكون   atomذرةأو , ionأيون

Types of drug designانماط تصميم الدواء
(LBDD)أساس اللَجين تصميم الدواء المبني على )1 Ligand based drug design

indirectالتصميم غير المباشر“ي طلق عليه  design« . ويتم اللجوء
Structure of targetلا تكون بنية الهدف إليه عندما 

(.M   Enka.)معروفة
, , QSAR,الفيزيوكيميائية)يعتمد هذا التصميم على المعلومات •

التي ترتبط ( غير اللجين)كأدوية المقترحةللجزيئات الكيميائية ...(
,للجينيرتبط به هذا االبيولوجي ذي العلاقة والذي مع الهدف 

نموذج لحامل الخاصة الدوائية يستخدم لاستخراج•
pharmacophore model الذي يحدد الخواص البنيوية

structural characteristics ( المشابهة إلى حدما إلى بنية
كي ليملكها أي  جزئ  جديد والتي يجب ان الضرورية(اللجين

يرتبط مع الهدف البيولوجي

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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(Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

والكيمياء الفراغية   Physicochemicalفيزيوكيميائيةالالخواص مقارنةترتكز هذه الطريقة على 
steriochemistry الفعالة وغير الفعالةمن المركبات معروفة لمجموعة .

دراسة جزيئات كيميائية تتمالطريقة وفي هذه , عدم توفر معلومات عن بنية الهدفحال الطريقة في اعتماد هذه يتم 
لهدف ارتباطها مع اومدى ودراسة طريقة عدد من المركباتوذلك لتصميم تعديلات عليها وإدخال أخرى 

(Mor)
.

من الأدوية 50% من إن أكثر حيث البحوث الصيدلانية واسع في نطاق على  (LBDD)طرق م تستخد
في تحديد بنيتها ثلاثية ية الطرق التجريبلا تنجح والتي  البروتينات الغشائية تستهدف التي تلك المعتمدة هي 

G(GPCR)G protein-coupled receptorsبالبروتينالمرتبطة مثل المستقبلات الأبعاد 

Types of drug designانماط تصميم الدواء

Ligand based drug design (LBDD)أساس اللجينتصميم الدواء المبني على )1

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

ه معلومات حول كيفية الارتباط باستنادا إلى biological targetللهدف البيولوجيmodelيبنى نموذج ان يمكن •
مع الهدف  interactالتآثريستطيع جزيء كيميائي جديد تصميم ويمكن ان يستعمل هذا النموذج لأجل ,

.  البيولوجي
اص بين الخو علاقة ارتباط التي تتضمن , (تجريبياً )QSARالتأثير الكمية -البنيةاستخراج علاقة يمكن , وبالمقابل •

ددة بالتجارب وفعاليتها البيولوجية المحللجزيئات الكيميائية ( من هذه العلاقة ) calculated propertiesالمحسوبة
experimentally  .

بفعالية المركبات predictتستخدم بدورها بالتنبؤ يمكن ان هذه  QSARالكمية التاثير-علاقات البنيةان •
.الجديدة analogsالمضاهئة

:  الأدويةNoradrenalinادريناليننور : اللجين : الأمثلة
ودوبوتامين salbutamolسالبوتامولمثل  adrenergic β-agonistsالأدريناليةبيتا ناهضات ▪

dobutamine
تطوير عملية كمركب قائد في histamineالهيستانينفمثلًا، استخدم . antagonistsلمناهضاتاتصميم ▪

cimetidineالسيمييتيدينH2 (histamine antagonist H2للمستقبلات المناهضالدواء 

Types of drug designانماط تصميم الدواء
Ligand based drug designاللجين أساس تصميم الدواء المبني على )1

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

ويتم اللجوء . ”direct designالتصميم المباشر » ي طلق عليه 
 spatial structureتكون البنية الفراغية للهدف ليه عندما  إ

معروفة 
مادا على تصميم الدواء المبني على اساس البنية الكيميائية اعتيجري 

يتم الحصول عليها التيبنية الهدف البيولوجي ثلاثية الابعاد  المعلومات حول 
:من

 X-rayالبِلَّورات بواسطة الاشعة السينية مَبْحَث  
crystallography.

الِمغْناطيسِيّ الطَّيفِ بواسطة الرَّنين  مِنْظار  
NuclearMagnetic(Resonance (NMRالنووي
م لأجل تصمي( : البنزوديازيبيناتهدف  (Endozepins:الأمثلة 

أوأدوية مهدئة جديدة  
Enkafaline (أحد اهدف المورفين : )ة تصميم مسكنات ألم مركزي

جديدة

Types of drug designانماط تصميم الدواء
(SBDD)الكيميائية البنية أساس تصميم الدواء المبني على ( 2 Structure based drug design.

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

بعين الاعتبار من خلال receptoreلموقع المستقبلةيتم أخذ البنية ثلاثية الأبعاد في هذه الطريقة 
بحيث  NMRالمغناطيسيدراسات الرنين النوويبالاعتماد على أو , السينية  Xبالأشعةالتصوير 

ات للبروتينمعلومات متاحٍ وموجودةً ضمن بنكٍ معروفةً Receptorالم سْتَ قْبِلَة بنية تكون 
Protein Data Bank (PDB)الحيويةّوالمعقدات

توضع طريقة لتحديد Docking(الإرساء)الترصيف دراسة  مثل الطريقة إجراء دراسات عديدةٍ في هذه يمكن , 
 Structure Activityبالتأثيردراسة علاقة البنيةبالإضافة إلى , مع الهدفطاقةالارتباطودراسة الروابط الكيميائية  

Relationship (SAR).

:Docking(الإرساء)الترصيف دراسة  تتضمن 
Molecular Dockingالترصيف الجزيئي.1
De novo drug   designالتصميم من جديد.2

Types of drug designانماط تصميم الدواء
.Structure based drug design (SBDD)الكيميائية تصميم الدواء المبني على اساس البنية ( 2

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

جارب اذا لم تتوافر بنية الهدف البيولوجي  المعدة للت•
experimental structure , فمن الممكن

 homology( نَدِيْد)مشابهنموذج  createابتكار
modelريبية للهدف البيولوجي  اعتمادا على البنية التج

.العلاقة ذي الهدف إلى البروتين المشابهة 

Homology( النديدة) المتشابهة النمذجةتعرف •

modeling التجارب تخليق نموذج من البروتين يستخدم فيانهاعلى
ويشيير, comparative modelingللمقارنة الفارماكولوجية

وجي ويكون ثلاثي بنية الهدف البيولالىبناء  نموذج بروتيني   مشابه الى
,"templateمِرْصاف" ويسمى, الابعاد

Types of drug designانماط تصميم الدواء
.Structure based drug designتصميم الدواء المبني على اساس البنية الكيميائية ( 2

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

ية المرشحة فالأدو , باستخدام بنية الهدف البيولوجي 
وانتقائية   affinityترتبط بألفة التي يفترض انها 

:ستخدام مع الهدف يمكن ان تعد تصميما باعاليتين 

.interactive graphicsتآثريةمخطوطات ▪

 automatedتلقائية كومبيوتريةاجراءات▪
computational procedures 

انات افتراض كيفي يمكن   استخدامها متنوعة 
.تكون ادوية جديدة  كيميائية مرشحة لان 

Types of drug designانماط تصميم الدواء

.Structure based drug designتصميم الدواء المبني على اساس البنية الكيميائية ( 2

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

:Docking(الإرساء)الترصيف تتضمن دراسة  
ويتضمن: Molecular Dockingالإرساء الجزيئي.1
.ثابتينباعتبارهمامع كل من الهدف والمركب الجديد يكون التعامل : Rigid dockingالثابت  الإرساء ❑
نمتغيريا  عتبارهمبامع كل من الهدف والمركب الجديد يكون التعامل : Flexible dockingالإرساء المرن❑
De novo drug   design:جديدمن التصميم .2

بر تجميع قطع عمعروفة بنية الأهداف في حال كانت بنى كيميائية جديدة ابتداء من الصفر إنتاج 
pieces  بطريقة تدريجية الجزي صغيرة  من بنيةstepwise إفرادية ذرات تكون هذه القطع إما قد

جزيئية  molecular fragmentsش دفاو

Types of drug designانماط تصميم الدواء

.Structure based drug designتصميم الدواء المبني على اساس البنية الكيميائية ( 2

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

نية على اساس البهو الخطوة الاولى في تصميم الدواء المبني •
(بنية الهدف معروفة)Structure based drug designة الكيميائي

بنية في concave surfacesالسطح المقعر على معرفة يعتمد •
جزيء مع حجم  accommodateيستطيع التلاؤم  الذي البروتين 

انواع من الروابط ) hot spotsبقع ساخنة "والذي يملك ايضا الدواء
مثل( الكيميائية

اوhydrophobic surfacesم حأليفة للشسطوح •
اوhydrogen bonding sitesارتباط هيدروجينية مقرات •
روابط أخرى •
.ارتباط اللجين توجه والتي •

Binding site identificationالارتباط  استعراف مقر 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

.اثنتينجزيئين بين " الافضل" matchingايجاد التَطاَب ق  هو محاولة Docking( الترصيف) الالتحام •
.صحيحترصيف السفينة في الميناء بشكلكما هي الحال في ,او .Lockللقفلالصحيح المفتاحايجاديعني •
خلال روابط كيميائية عديدةمن receptorالذي يلتحم بالمستقبلة لدواء او االجزيء الكيميائي إيجاد او•

Docking & Scoringواحراز النتائج ( الترصيف) الالتحام 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

.بين جزيئتين اثنتين " الافضل" matchingايجاد التَطاَب ق  هو محاولة Docking( الترصيف) الالتحام •
.ترصيف السفينة في الميناء بشكل صحيحكما هي الحال في ,او .Lockالصحيح للقفل  المفتاجيعني ايجاد •
من خلال روابط كيميائية عديدةreceptorالذي يلتحم بالمستقبلة لدواء اأو الكيميائي الجزيء ايجاداو•

Docking & Scoringواحراز النتائج ( الترصيف) الالتحام 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
Docking & Scoringواحراز النتائج ( الترصيف) الالتحام 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
Docking & Scoringواحراز النتائج ( الترصيف) الالتحام 

Binding interaction with targetالارتباط مع الهدف تآثرات

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

Docking & Scoringواحراز النتائج ( الترصيف) الالتحام 
Binding interaction with targetالارتباط مع الهدف تآثرات

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

:في اكتشاف الدواء بغية  Docking( الترصيف) طريقة الالتحام تستخدم 

مستقبلةأية  binding siteفي مقر ارتباط ( جزيء صغير الوزن) ligandلجين اي وضع •
receptor الأمثل التآثرللحصول على بطريقة مناسبةoptimal interactions مع المستقبلة

.

تمييز بطريقة يمكن معها ligand-receptor interactionsالمستقبلة –اللجين تآثراتتقييم •
عن الأساليب الاخرى experimentally observed modeالاسلوب التجريبي الملاحظ

.binding affinityتقدير الفة الارتباط وامكانية 

Docking & Scoringالنتائج واحراز( الترصيف) الالتحام 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

.I قبل واثناء عملية الالتحامpre- and/or during docking
اللجين receptor binding siteارتباط المستقبلة لمقر تجريبي عرض إجراء •

ligand
.IIاثناء الالتحامduring docking

-ligandمستقبلة -للمعقد لجين  configurationالتهايؤيعدة امثلة للفراغ إجراء 
receptor complex.

.IIIاثناء الالتحام واحراز النتائجduring docking and scoring
المستقبلة–اللجين  interactionsتآثراتدراسة •

Components of Docking( الترصيف) مكونات الالتحام 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 

30



((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

الوقت  ▪
التكلفة   ▪
 Accuracyالمضبوطية▪
الأمراضحول معلومات ▪
 Database screeningقاعدة  المعطيات تحري ▪
من العاملينمتطلبات أقل ▪

Advantages of CADDتصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر مميزات

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 

31



((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

K+ ion channel blockerحاصرات قنوات ايون البوتاسيوم

 Structure based drugاستنادا لتصميم الدواء المبني على اساس البنية الكيميائية اكتشاف ادوية 
design

bretylium : في معالجة تسرع بطيني مهدد للحياة ورجفانlife-threatening 
ventricular tachycardia and fibrillation

Sotalol :ورجفاتاذينيةرفرفة , تسرع بطيني  معالجةفيventricular tachycardia; 
atrial flutter and fibrillation

Dofetilide:ورجفاتاذينيةرفرفة  معالجةفيatrial flutter and fibrillation

Tحاصرات القنوات  / Ca2+ antagonistمناهضات قنوات الكالسيوم 
 chemical descriptor based discoveryالواصف الكيميائي اكتشاف ادوية استنادا الى 

Success stories of CADDانجازات ناجحة لتصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر 

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر

Databases & Draw Toolsرسم وادواتقواعد معطيات .1
 Molecular Modeling & Homologyمشابهات ونمذجةجزيئية نمذجة.2

Modeling
Binding site prediction & Dockingالتنبؤ بمقر الارتباط والالتحام .3
- Ligand design Screeningالكمية التاثير–تحري تصميم اللجين وعلاقة البنية .4

QSAR
Binding free energy estimationتقدير الطاقة الحرة للارتباط .5
 ADME( الاطراح–الاستقلاب –التوزع –الامتصاص ) الدوائيةالحرائكالسمية الناجمة عن .6

Toxicity

Computational Tools For Drug Designingلتصميم الدواءكومبيوتريةادوات  
Categories of softwareفئات البرمجيات

Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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Computational Tools For Drug Designingلتصميم الدواءكومبيوتريةادوات  

Categories of softwareفئات البرمجيات
Databasesقواعد معطيات
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Computational Tools For Drug Designingلتصميم الدواءكومبيوتريةادوات  
Categories of softwareفئات البرمجيات

 Zinc Databaseبنك قاعدة معطيات الزنك 

((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
Moleclarالجزيئية النمذجة modeling 
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Draw Toolsالرسمادوات 
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Molecular Modelingجزيئيةنمذجة
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Binding site predictionالتنبؤ بمقر الارتباط

((Computer aided drug design(CADD)تصميم الدواء بمساعدة الكومبيوتر
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 Docking( الترصيف) الالتحام 
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 Target predictionالتنبؤ بالهدف
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 QSARالكمية التاثير–علاقة البنية 
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 QSARالكمية التاثير–علاقة البنية 
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مبادئ تصميم دواء جديد
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