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 الإهــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــداء
 إذا كان هذا الإهداء يعبر ولو عن بذرة من الوفاء.....

  أمي االيي"  فسيكون إلى من تحت قدميها الجنة... إلى
  أبيإلى صاحب السيرة العطرة وفخري وسندي ...إلى الغالي  

  عبد القادر مكي  بإذن الله عميشهيد الوباء من نحسبه إلى الروح المناضلة والمعطاءة...إلى 
 "عبد القادر زيد"إلى من يشاركني أحلامي ويدعم طموحاتي....إلى خطيبي 

  إخوتيإلى من اعتمد عليهم في كل كبيرة وصغيرة إلى  إلى من لا يطيب العيش إلا بهم ... 
 حفظهم الله ورعاهم

  وفقها الله وسدد خطاها أختي أنفالإلى الي" تحملت سخافاتي ودلالي  
 أعطاها ربي حتى ترضى  عمتي نجاة  إلى من كانت صوت ضميري

إلى من كان جادا في  ....إلى من تحمل ثرثرتي وكثرة تساؤلاتي... إلى من وجهني وأحسن في معاملي"
  الأخذ بيدي

 أسعد ربي قلبك وأراح بالك  بن ميه عمار"  صادق الصبورإلى أستاذي الكريم ال
 "صديقاتي"إلى رمز الوفاء إلى أخواتي اللواتي لم تنجبهم أمي 

 وأخيرا وليس آخرا اهدي هذا العمل لأساتذتي الكرام وجميع من ساعدني وشجعني 
 في نجاح هذا العمل من قريب ومن بعيد .وساهم لو بالدعاء لي  

 
 منيرة مكي   



  

هداء  الإ 
 إلى كل من أضاء بعلمو عق ل غيره ..... أو ىدى بالجواب الصحيح حيرة سائل.....

ف أظير بسماحتو تواضع العلماء وبرحابتو سماحة العارفين..... أىدي ىذا العمل المتواضع  
 إلى

 اخشى السقوط......من كان لي السند الذي أستنده حين أميل و 
من علمني أن الحياة كف اح وسلاحيا الجد والمعرفة......من ضحى بحياتو من اجلي ان اكون  
انا الحياة التي كان يتمانيا ...... من كان يقويني حين فشلي  ويحميني حين ضعفي ...... 

و  كان ضلا لجسدي وروحا لروحي ...... سيرت الليالي من اجلي ان ترى ثمرة جيدك تنم
أبي  "كما كنت نتنظر ..... ىا قد نمت وبدأت بالشموخ  من اجلي عينك يا روح ق لبي  

 أطال الله في عمرك.  "الغالي
إلى من اسميتيا الروح وكل الروح ....... إلى ملجئي حين خوفي وضحكتي حين بكائي  

الأمان ......باب  ...........إلى من كانت لي الأمان وكل الأمان .......... نبع الحنان .......بيت  
 أمدك الله بطيلة العمر وسلامة الجسد."أمي يا حياتي"الجنة .....زىرت الإيمان  

إلى من بيم اكبر وافتخر.......إلى انوار اضاءة ظلمة حياتي ...... إلى من بوجودىم اقوى  
 حفظيم الله وسدد خطاىم .  "إخوتي    "واتباىى ..........إلى من عرفت معيم معنى الحياة

ى من جسد الحب بكل معانيو......فكان السند والعطاء........ قدم لي الكثير في صور  إل
 من صبر......وأمل .......ومحبة .....

 لن أقول شكراً......بل سأعيش الشكر معك دائماً.....  
زوجي يا نبض ق لبي  "وملجأي..........كوني،وعالمي،وحياتي،ودنيتي،وسندي،وأماني، أنت

 تُسعدنيأتحدث ..........  أن دون تفيمني احتوائك،ف أنت ىو منك أيتر  ما أعظم من"



  

 نفسيجعلتني أحب    وسعادتي راحتي سوى الحياة في ييمك لاالأشياء ...................  بأبسط
 لي.......... حفظك الله يا أجمل قدر كتبو الله لي.  حُبكطريقة    من

أحلى......إلى من تشاركنا الأفراح    إلى من كانت رفقتيم حلوى........ وبجنبيم الحياة
 والأحزان .......إلى من كنا لبعضنا نبع من الأمان ..... صديق اتي ورفيق ات عمري....

والدي زوجي حفظيما الله ورعاىما ليسوا والديو فقط بل اصبحوا   :إلى الوالدين الآخرين  
 لي الحياة وكل الحياة ف ا يارب اطل عمرىم.

ا  اصبح سنا برقة يضيء أمامي وإلى كل من لم يذكرىم لساني  ثم إلى كل من علمني حرف 
 ولم يخطيم ق لمي،،،،،،،،،،،،

 اىديكم ىذا العمل المتواضع.

 
 
 

 

 

 

 غنايم دنيا زاد   

 



  

ءالإهدا  
الوجود وسر الحياة بسمة إلى والحنان الحب معنى إلى الحياة في ديةى  ىإلى أحل  

 سريا  دعائ كان من إلى ، مانالأ  وسريان نطمئناالا بحر،  رضوجو الأ  ىعل  إنسان وأنقى
".أمي... "نجاحي  

أناملو    تكل  من إلى حب قطرة ليسقيني ف ارغا الكأس جرع من.الحياة في كيلام  إلى
  إلىالعلم    طريق لي دليمي  دربي عن شواكلأا  حصد من إلى سعادة لحظة لنا ليقدم

 ".أبي... "الكبيرالق لب  

معو    من إلى الصافي الصدق ينابيع إلى ،والعطاء ءبالوف اوتميز  ، خاءتحلى بالإ   من إلى
 "زوجي الغالي"...سرت والحزينةالحلوة    الحياة دروب فيوبرفقتو  سعدت،

 

 

 

 غندير اليام   

 



  

 الشكر والتقدير

 لال رسٍل الله صلى الله عليه وسلم

 من لا يشكر الناس لا يشكر الله( رواه أحمد)

 : لالو

ف إن لم تجدوا ما تكافئوه؛ ف ادعوا لو حتى تروا أنكم قد   فكافئوه، )من صنع إليكم معروفً ا
 كاف أتموه( رواه أبو داوود

 هدمد الله غز وجل وهشكرى غلَ ثٍفّكوا لإهٌاء ًذا الػمل المجٍاضع.

ن هجكدم بكلو
 
ًل الفضل غلّوا، ِشرفوا وِسرها ا

 
غبارات الشكر والجكدِر  اغجرافا موا با

لمشرف "بن مّي غمار" غلَ ولٍفي مػوا جوبا الَ والامجوان للدك جٍر الفاضل والاسجاذ ا
ومرافكجي لوا طلّة ًدا البدح خّح امدها بالك ثّر من المػلٍمات والوصائح  ،جوب

ماهّي وِسدد خطاى كما 
 
لي ان  هرجٍالكّمة راجّوا من المٍلَ غز وجل ان ِدكق ا

 ِدخل السرور للبي بوّلي زِارة بّت الله الدرام .

ن ِغّب غوا
 
  فضل دون ا

 
سجاذها الدك جٍر "جمال براهُ" السود الخفُ وفكي الله ا

 والدك جٍر "خسن بن غمارى" سدد الله خطاى

 خفظي الله ''BABDAو الدك جٍر "هّلُ محمد الصغّر" مدِر مخبر  

من ساغدها من لرِب او بػّد فُ اهجاز ًذا البدح  كل الشكر والجكدِر والامجوان لكل
 لدغاء.باولٍ من ولف مػوا ولكل المجٍاضع 
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 مقجمة عامة 
وبيشسا كاف  19دوؿ العالع مغ تجاعيات فيخوس كػرونا السدتجج كػفيج  عانت الجدائخ عمى غخار كل       

العمع يتخبط بحثا عغ علاج فعاؿ بعج مخور الفيخوس في متحػره ألفا دوف حل، تع اقتخاح علاج الستحػر 
بيصا باستخجاـ عقار الييجروكدي كمػروكيغ مغ شخؼ العالع الفخندي في عمع الفيخوسات ديجييو راووؿ حيث 

 السختريغ للأشباء غخيب كمػروكيغ" غيخ اسع "ىيجروكدي تحت الأسػاؽ في يباع الحؼ ىحا الجواء خيعتب
 الأوبئة. مقاومة في

فمقج شاع  مشح أكثخ مغ نرف قخف في العالع ، لاسيسا في القارة الأفخيكية في عجد مغ دوؿ أمخيكا      
. يعتبخ ىجا الجواء مغ الأدوية الغيخ مكمفة  اللاتيشية لسعالجة مخض السلاريا وأيزا أمخاض معجية أخخػ 

[1-2.] 
غيخ أنو تػاتخ لجػ جسػع السعالجيغ والسرابيغ أف تشاوؿ ىحا العقار قج تدبب في مزاعفات وأعخاض       

وصمت حج الػفاة : خفقاف القمب ، فخط الدكخؼ، صعػبة التشفذ ، تجىػر الػضعية السداجية 
ا مغ مخضى كػرونا أصبحػا يخفزػف تعاشي ىحا العلاج. ولحلظ أصبح والعربية.....الخ لجرجة أف كثيخ 

 لداما إجخاء عسل بحثي استقرائي لمتأكج مغ مدؤولية ىحا العقار عغ الأعخاض سالفة الحكخ.
في الفرل الأوؿ سشتعخؼ عمى الييجروكدي كمػروكيغ ، تاريخو ، تخكيبتو الكيسيائية ، وكحلظ دواعي 

 الجتو لبعس الأمخاض .استعسالو وأيزا كيفية مع
في الفرل الثاني سشتصخؽ لسعخفة آليات ترشيع الأدوية و أىع البخوتيشات السػجػدة في جدع الإنداف ،    

 كسا سشقػـ بالتعخؼ عمى بخنامج أوتػدوؾ وكيفية عسمو وبعس التفاصيل الخاصة
،  2-كػؼ بيغ ، سارسبخوتيشات وىي: مزاد الثخوم 10أما في الفرل الأخيخ فإنو سيتع اختيار     

سبكتخيغ ، سيخوتػنيغ ، الأندػليغ ، الأميمػيج ، الألبسيغ ، الغمػبيميغ ، الييسػغمػبيغ وثخومبيغ مغ أجل 
دراسة تفاعميا مع عقار الييجروكدي كمػروكيغ عغ شخيق السعالجة الحاسػبية و التي يصمق عمييا بمغة العمع 

In silico  باستخجاـ بخنامجAutodock مجوبخنا Discovery Studio Visualiser. 
 .ثع في الشياية نتبع السحكخة بسمحق عغ نتائج أفزل التفاعلات بيغ العقار والبخوتيغ   
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 قائمة المخاجع

 [ .1] Cohen, M. S. (2020). Hydroxychloroquine for the prevention of 
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 كينعمهميات حهل الييجروكدي كمهرو الفرل الأول: 
 مقجمة .1.1

غيخ غخيب للأشباء " ىيجروكدي كمػروكيغ" يعتبخ دواء الكمػروكيغ الحؼ يباع في الأسػاؽ تحت اسع   
 .السختريغ في مقاومة الأوبئة

فمقج شاع  مشح أكثخ مغ نرف قخف في العالع ، لاسيسا في القارة الأفخيكية في عجد مغ دوؿ أمخيكا       
 .  و أيزا أمخاض معجية أخخػ اللاتيشية لسعالجة مخض السلاريا 

 .[1]سكمفةاليعتبخ ىجا الجواء مغ الأدوية غيخ 
وكحلظ  ، تخكيبتو الكيسيائية، تاريخو  ، في ىحا الفرل سشتصخؽ لمتعخؼ عمى الييجروكدي كمػروكيغ    

 دواعي استعسالو و أيزا كيفية معالجتو لبعس الأمخاض .
 تاريخ إنتاجو  .2.1

 [2] هر إنتاج دواء الييجروكدي كمهروكينيهضح تاريخ تظ:(1ججول )
 تظهره الدنة

 Bayerو زملاؤه في مختبخات  Andersag Hansتع اكتذافو مغ شخؼ  1934
 تع إدخالو في السسارسة الدخيخية مغ اجل العلاج الػقائي لسخض السلاريا 1947
في قائسة مشطسة الرحة  تست السػافقة عميو للاستخجاـ الصبي في الػلايات الستحجة وأنو مجرج 1955

 العالسية للأدوية الأساسية

ملايغ وصفة  5مػصػفا في الػلايات الستحجة مع أكثخ مغ  122 أصبح الجواء الأكثخ شيػعا 2719
 شبية

 كعلاج كػرونا  Pr .Dédier Raoultتع اقتخاحو مغ شخؼ  2727
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 دواء ىيجروكدي كمهروكين المباع في الريجليات :I.1صهرة 

 :خكيبتو الكيميائية.ت3.1
 :ىي HQCالريغة الكيسيائية ؿ 

C18H26ClN3O [7] مػؿ/جخاـ 778.533 ووزنو الجديئي 

 
 

 :دواعي استعمالو .4.1
 .تع تصػيخ ىيجروكدي كمػروكيغ لعلاج السلاريا ولكغ وجج لاحقًا أف لو خرائز مشاعية   
مخيكية لعلاج الحئبة القخصية والحئبة الحسامية تست السػافقة عميو الآف مغ قبل إدارة الغحاء والجواء الأ   

تست السػافقة عميو أيزًا لعلاج السلاريا ؛ ومع ذلظ ،مغ كسا  ، الجيازية والتياب السفاصل الخوماتػيجؼ
بيغ العجيج مغ شفيميات السلاريا ، لايداؿ مغ السسكغ علاج السترػرة السشجمية فقط بػاسصة ىيجروكدي 

مة الستدايجة مغ السػاقع الجغخافية حيث يسكغ استخجاـ ىحا الجواء بذكل وتحج السقاو  كمػروكيغ ،
 .  91وفي الآونة الأخيخة تع اقتخاحو كعلاج لسخض كػفيج، [8,5]فعاؿ
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 كيفية معالجتو لمخض الملاريا و الأمخاض الأختخى .5.1
 كيفية معالجتو لمملاريا . 1.5.1

 :ي الخلايا العارضة لمسدتزج مغ خلاؿ آليتيغالأس الييجروجيشي الميدوزومي ف HQCيديج        
كقاعجة ضعيفة فيػ متقبل لمبخوتػف ومغ خلاؿ ىحا التفاعل الكيسيائي، يؤدؼ تخاكسو في الميدوزيسات      

،لكغ ىحه الآلية لا تفدخ تأثيخ ىيجروكدي كمػروكيغ بذكل [6] إلى رفع درجة الحسػضة داخل الجدع
ضافة إلا ذلظ في الصفيميات السعخضة لييجروكدي كمػروكيغ، فإنو كامل عمى الأس الييجروجيشي .بالإ

يتجاخل مع الالتقاـ الخمػؼ وتحمل البخوتيشات لمييسػجمػبيغ ويثبط نذاط الإنديسات الميدوزومية، وبالتالي 
يخفع درجة الحسػضة الميدوزومية بأكثخ مغ درجتيغ مغ حيث الحجع عمى التأثيخ الأساسي الزعيف 

 . [7وحجه ]

 

 : تمثل مخض الملاريا وطخيقة الإصابة بوI.2صهرة 

 كيفية معالجتو لالتياب المفاصل الخوماتهيجي. 2.5.1
أيزًا فائجة في التياب السفاصل الخوماتػيجؼ ،  HQCعمى الخغع مغ وجػد أدلة أقل ، فقج أضيخ     

. ياب السفاصل الشذط حيث يسكغ استخجامو بسفخده في مخض خفيف أو كجدء مغ العلاج السخكب مع الت
بالسقارنة مع العلاج البيػلػجي في السخضى الحيغ يعانػف مغ التياب السفاصل الخوماتػيجؼ العجواني 
السبكخ ، كاف العلاج الثلاثي بالسيثػتخيكدات و الدمفاسالازيغ والييجروكدي كمػروكيغ فعالًا تقخيبًا مغ 
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دولار سشػيًا مغ العلاج لكل  20000 مسا يػفخحيث جػدة الحياة ، و تكمف ثمث ىحا السبمغ فقط ، 
 [.8مخيس]

كسا تست مقارنة ىيجروكدي كمػروكيغ مباشخة بالكمػروكيغ ، أقخب علاقتو ، في دراسة كبيخة شسمت     
عانى السخضى الحيغ . مخضى التياب السفاصل الخوماتػيجؼ ومخضى الحئبة الحسامية الجيازية 

نبية أكثخ بذكل ممحػظ ، عمى الخغع مغ أنيا أثبتت أنيا أكثخ فعالية يدتخجمػف الكمػروكيغ مغ آثار جا
 .[9]بذكل ىامذي

 
 : تمثل الفخق بين الذخص المراب بآلام المفاصل الخوماتهيجي و الذخص غيخ المرابI.3صهرة 
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 "19 كهفيج" تاريخ داء كهرونا . 6.1
 تعخيفو. 1.6.1

 (،covid2019)باخترار  19أو كػفيج(  Coronavirusيةبالإنجميد ) 2019 مخض فيخوس كػرونا   
ىػ مخض تشفدي  ، 2019 ويعخؼ أيزا باسع السخض التشفدي الحاد السختبط بفيخوس كػرونا السدتجج

 [10(. ]2 سارس كػؼ) السختبط بالستلازمة التشفدية  2يدببو فيخوس كػرونا، إنتاني حيػاني السشذأ 

 
 19سخطان الخئة ومخض كهفيجالفخق بين مخض تمثل  :I.4صهرة 

 تاريخو. 2.6.1
،عشجما تع إبلاغ مشطسة  2019 ديدسبخ 31 فيCOVID-19تع تدجيل الحالات الخسسية الأولى لػ    

في الدابع . بحالات الالتياب الخئػؼ في ووىاف ، الريغ ،دوف سبب معخوؼ( WHO) الرحة العالسية
، كدبب  2019COVID الججيج، السدسى مؤقتًا مغ يشايخ ، حجدت الدمصات الريشية فيخوس كػرونا

 .ليحه الحالات
سخيع الانتذار كحالة شارئة لمرحة  COVID19بعج أسابيع ، أعمشت مشطسة الرحة العالسية تفذي     

 فبخايخ، 11 ومع ذلظ ، لع يحجث حتى الذيخ التالي ، في. 2020 يشايخ 30 العامة تثيخ القمق الجولي في
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بعج تدعة أياـ ، أكجت السخاكد . COVID-19 - ا الججيج عمى الاسع الخسسيحيث حرل فيخوس كػرون
    . في البلاد  COVID-19وفاة أوؿ شخز بدبب ( CDC) الأمخيكية لسكافحة الأمخاض والػقاية مشيا

 .كاف الفخد رجلا في الخسديشيات مغ عسخه يعير في ولاية واششصغ    

 : جائحة  19- إعلان أن كهفيج. 3.6.1
، كانت الدمصات الرحية العالسية والػكالات الحكػمية  COVID-19في الأشيخ الأولى مغ      

والجسيػر غيخ متأكجيغ مغ كيفية انتذار السخض وكيف سيؤثخ عمى الحياة اليػمية. في الأوؿ مغ مارس 
 .COVID-19مميػف دولار لجعع الاستجابة العالسية لػ  15، أصجرت الأمع الستحجة  2020

. بعج عجة أياـ ، 100000إلى  COVID-19بعج أسبػع ، في الدابع مغ مارس ، وصمت حالات     
أصبح وباءً. تحػؿ  19-في الحادؼ عذخ مغ مارس ، أعمشت مشطسة الرحة العالسية أف كػفيج 

COVID-19  لريغ ، إلى حالة شػارغ صحية عالسية اسخيعًا مغ مذكمة خصيخة يبجو أنيا محرػرة في
 ضحاىا تقخيبًا.بيغ عذية و 

بحمػؿ ىحا الػقت ، كاف الػضع في ووىاف قج انتذخ بعج إدخاؿ تجابيخ غيخ مدبػقة لاحتػاء الفيخوس.    
في بجاية تفذي السخض ، كانت الريغ تبمغ عغ آلاؼ الحالات الججيجة يػميًا ، والتي انخفزت إلى 

ت تختفع بدخعة يػمًا بعج يػـ ، حيث العذخات بحمػؿ مارس. في أوروبا ، مغ ناحية أخخػ ، كانت الحالا
مارس.  13مارس و  12ساعة بيغ  24حالة وفاة في فتخة الػ  250سجمت إيصاليا ما كاف غيخ مدبػؽ 

مارس أف أوروبا أصبحت بؤرة الػباء. في نفذ  13نتيجة لحلظ ، أعمشت مشطسة الرحة العالسية في 
 [11اليػـ، أعمشت الػلايات الستحجة حالة الصػارغ. ]
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 البخوتكهل المتبع من طخف العالم ديجييو راوول.7.1
 التعخيف بالذخرية.1.7.1

 
 I.5:Pr. Didier Raoultصهرة 

حاز عمى مشاصب عجيجة ، لغتو الفخندية ،  في داكار ذو أصل فخندي 1952 مارس 13 مغ مػاليج   
 ومجيخا 2011حؼ سشة وأيزا مجيخ تشفي، 1999_1994 مشيا مشرب رئيذ جامعة البحخ الستػسط

ويعسل في عمع الأمخاض الدخيخية وىػ مػضف في جامعة ،  ميشتو عالع إحياء دقيقة،  2017_2008
ايكذ مارسيميا حيث تحرل عمى العجيج مغ الجػائد مشيا جائدة فارس وساـ الاستحقاؽ الػششي في 

كسا حاز أيزا عمى ،  2011 بالإضافة إلى جائدة نيذاف جػقة الذخؼ مغ رتبة ضابط سشة ،1995
تحرل أيزا عمى جائدة نيذاف أسج ، 2015 جائدة نيذاف الاستحقاؽ الػششي مغ رتبة قائج في سشة

 .2021 الدشغاؿ مغ رتبة قائج في مارس
وىػ عالع فخندي حاصل عمى درجة الجكتػر في الصب والفمدفة متخرز في الأمخاض السعجية     

 .وعمع الأحياء الجقيقة 
وحجة ريكتديا في  1984 كسا أنذأ في عاـ ،عمى العجيج مغ رسائل الجكتػراه  1982 عاـأشخؼ مشح     

 .جامعة ايكذ مخسيميا الفخندية 
، يذغل راووؿ مشرب مجيخ وحجة الأبحاث في الأمخاض السعجية الشاشئة في كمية 2008 مشح عاـ   

بالتعاوف . يميا للأمخاض السعجيةالعمػـ الصبية وشبو الصبية في مخسيميا و في معيج مدتذفى جامعة مخس
مع السخكد الػششي الفخندي لمبحث العمسي ومعيج البحػث مغ أجل التشسية والسعيج الػششي لمرحة 

شخرا، بسا في  200 يعسل في مختبخه أكثخ مغ. والبحػث الصبية وجامعة ايكذ مخسيميا في مخسيميا 
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شارؾ راؤوؿ أيزًا . بخاءة اختخاع  50 و أكثخ مغبحثًا سشػيًا  350 و 250 باحثًا يشذخوف مابيغ 86 ذلظ
 .في إنذاء ثساني شخكات ناشئة 

، حاز راووؿ عمى الجائدة الكبخػ لمسعيج الػششي لمرحة والبحػث الصبية ، لأبحاثو 2010 في عاـ   
يع يعتبخ راووؿ مغ أكثخ العمساء السعخوفيغ بجخأتيع ومػاقف. رفقة فخيقو حػؿ ترشيف الفيخوسات السعقجة

الرخيحة ،بالإضافة إلى كػنو واحجا مغ أكثخ الباحثيغ الفخندييغ ذكخا حيث يتػفخ عمى العجيج مغ 
 .السشذػرات العمسية باسسو

، اكتدب البخوفيدػر سسعة واسعة عمى وسائل الإعلاـ الجولية بعجما ادعى مع فخيق 2020 في عاـ     
 [12. ]2019 بحثو ، إيجاد علاج لسخض فيخوس كػرونا

  البخوتهكهل المتبع. 2.7.1
يذكل حالة شػارغ  COVID-19 ،أعمشت مشطسة الرحة العالسية أف تفذي 2020 يشايخ 23في    

ودعا البمجاف " أوؿ جائحة يدببو فيخوس كػرونا" صحية عامة ذات اىتساـ دولي ، فقج وصفت التفذي بأنو
لػقت ، كانت ىشاؾ شائعات بالفعل عغ ومع ذلظ ، في ذلظ ا" . إجخاءات عاجمة و عجوانية " إلى اتخاذ

مارس ، غخد  21 في. عمى الأقل في مخحمة مبكخة مغ السخض  COVID-19 العثػر عمى علاج لػ
الييجروكدي كمػروكيغ و أزيثخوميديغ ،معاً ،لجييسا فخصة حكيكية " الخئيذ الأمخيكي دونالج تخامب أف

كانت ىحه ىي الإشارات الأولى لشقاش " ي تاريخ الصب ليكػنا أحج أكبخ العػامل التي تغيخ قػاعج المعبة ف
ساخغ قج يدتسخ لأشيخ حػؿ كفاءة ىيجروكدي كمػروكيغ مجتسعة مع أزيثخوميديغ و الدنظ أولا في 

وىػ نقاش مغ شأنو أف يتعارض حتى مع قجرة التجارب الدخيخية عمى تجشيج COVID-19علاج 
 [13]   . متصػعيغ

ئيدييغ في ىحا الشقاش وضيػر ىيجروكدي كمػروكيغ كعلاج محتع لو و ديجييو كاف أحج الفاعميغ الخ      
عمى (  Infection-Méditerranée IHU)" فبخايخ حسل معيج أبحاث ديجييو راووؿ 25 راووؿ ، في
 و بالمغة الانجميدية" partie de Coronavirus fin" مقصع فيجيػ بعشػاف  YouTubeقشاتو عمى 

!"(Coronavirus: Game Over ) "500 ادعى ديجييو راووؿ أف الباحثيغ الريشييغ وججوا لمتػ أف 
  أياـ أدت إلى تحديشات محىمة في الأشخاص الحيغ يعانػف مغ 10 ممغ مغ الكمػروكيغ يػميا خلاؿ

19-COVID  انتيى الفيجيػ الحؼ تغيخ عشػانو مشح ذلظ الحيغ بالشكتة التالية: 
 . [14] " ليات مغ الكمػروكيغقخيبا سػؼ تشفج الريجف! لمعمع" 
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في . ألف مخة 750 سخعاف ما انتذخ ىحا الفيجيػ في وسائل الإعلاـ الفخندية ، وشػىج حتى يػمشا ىحا    
مغ قبل " أخبار مديفة" السخة الأولى تع وضع علامة عمى فيجيػ وترخيحات ديجييو راووؿ عمى أنيا

عة مغ مجققي الحقائق التابعيغ لمرحيفة مجسػ  Les décodeurs ،Facebook مرادر مختمفة مثل
واسعة الانتذار ، ووزارة الرحة الفخندية ومع ذلظ ،فإف ىحا لع يسشع راووؿ مغ أف يربح عزػا في 

في مقصع  . COVID-19 المجشة العمسية التي تقجـ السذػرة لمحكػمة الفخندية بذأف الأمػر الستعمقة بػ
 ،( مميػف مذاىجة حتى يػمشا ىحا 5.1 ا يقخب مغوحرل عمى م) مارس 16 فيجيػ آخخ نذُخ في

ادعى ديجييو راووؿ أف تجخبة إكميشيكية غيخ عذػائية بكيادة معيج أبحاثو قج أضيخت أف أدػ الجسع بيغ  
ىيجروكدي كمػروكيغ و أزيثخوميديغ إلى تقميل الحسل الفيخوسي لجػ السخضى الحيغ يعانػف 

الجراسة عمى الإنتخنت في السجمة الجولية لمعػامل السزادة  ، تع نذخ ندخة أولية مغ ىحه 19COVIDمغ
علاج ىيجروكدي كمػروكيغ يختبط بذكل كبيخ بتقميل اختفاء الحسل الفيخوسي " لمسيكخوبات ، بجعػػ أف

 : تشتيي الػرقة بالتػصية التالية )  وأف تأثيخه يعدزه أزيثخوميديغ COVID-19 لجػ مخضى
ب ىيجروكدي كمػروكيغ و أزيثخوميديغ لعلاج   COVID-19 لحلظ نػصي بأف يعالج مخضى" 

 COVID-19 إصابتيع والحج مغ انتقاؿ الفيخوس إلى أشخاص آخخيغ مغ أجل الحج مغ انتذار
 .(  " في العالع

بدبب العجيج مغ أوجو القرػر السشيجية ، فذمت الجراسة في إقشاع العمساء بكفاءة ما سيصمق عميو     
في الػلايات . لكغ ىحا لع يسشع إعلانو أف يكػف لو تأثيخ عالسي". وتػكػؿ راووؿبخ "  مشح ذلظ الحيغ

ووعج فيو " ىجية مغ الله" مارس وصف ىحا العلاج بأنو 23 الستحجة ،أدلى دونالج تخامب بترخيح في
 سيؤدؼ ىحا في الشياية إلى ولادة الشدخة الأمخيكية الخاصة مغ . HQCبتػسيع الػصػؿ الصبي إلى 

، الحؼ سسي عمى اسع فلاديسيخ زيميشكػ ،شبيب نيػيػرؾ الحؼ Zelenkoبخوتػكػؿ ": " ػكػؿ راووؿبخوت"
. باستخجاـ مديج مغ ىيجروكدي كمػروكيغ و أزيثخوميديغ و الدنظ  COVID– 19 يجعي إنقاذ مخضى

الكمػروكيغ يعسل  " وأف! " الله بخازيمي ، العلاج ىشا" في البخازيل ، رد الخئيذ جاييخ بػلدػنارو بالقػؿ إف
 QC وHQC ، عمى الخغع مغ أف العجيج مغ الخبخاء يعتبخوف الآف أف تخكيده عمى " في كل مكاف

 [.15كعلاجات معجدة كاف أحج العػامل التي ساىست في تفاقع الأزمة الرحية في البخازيل ]
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 .الخاتمة8.1

كسا ، مختمفةأخخػ  وأمخاض السلاريا مخض لعلاج دواء كمػروكيغ الييجروكدي أف سبق مساندتشتج       
 ببخوتيغ بخوتيشو لتذابو نطخا كػرونا سخضل علاجك راووؿ ديجييو جقيقةال حياءالأ عالع شخؼ مغ اقتخاحوتع 

 لجواء والأبحاث العمساء تػصلي لع لآف لحجا،  19كػفيج لسخض السؤكج العلاجيعتبخ  لا انو إلا،  السلاريا
ا لحج الداعة لع يتع التأكج مغ صحة اقتخاح الييجروكدي كمػروكيغ انو وأيز الػباء ليحا ورسسي أكيج

 .19الجواء السؤكج لكػفيج
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 أىم بخوتينات الجدم وبخنامج أوتهدوك: عمهميات حهل ثانيالفرل ال

 مقجمة .1.2
،  في ىحا الفرل سشتصخؽ لسعخفة آليات ترشيع الأدوية واىع البخوتيشات السػجػدة في جدع الإنداف    

 .كسا سشقػـ بالتعخؼ عمى بخنامج أوتػدوؾ وكيفية عسمو وبعس التفاصيل الخاصة بو
 آليات الجواء.2.2
تبجأ رحمة الجواء داخل الجدع مغ الامتراص الى الاستخخاج، حيث أف الجواء مادة كيسيائية تؤثخ      

عمى وضائف الجدع، و يتع امتراص الجواء عشج دخػلو الى الجـ، كسا أف معجؿ امتراص الجواء قج يؤثخ 
 عمى سخعة وكسية الجواء بسكاف الامتراص وىحا ما يدسى بالتػافخ الحيػؼ .

كاف قخص الجواء يشتذخ ويتحمل بدخعة يكػف امتراصو داخل الجدع عالي، إما إذا كاف تحممو إذا      
 وامتراصو بصيء يكػف معجؿ امتراصو قميل.

ىشالظ عػامل تؤثخ عمى امتراصو وانتذاره داخل أندجة الجدع و تذسل خرائز الجواء     
 وفيديػلػجية الذخز ،لأنيا تختمف مغ شخز الى آخخ.

 إشكاؿ صيجلانية مخررة لإفخاز الجواء بدخعة معيشة، مثل الأقخاص والكبدػلات والسحاليل . ىشالظ     
يبجأ الجدع بتكديخ الجواء وتحميمو عغ شخيق إنديسات الكبج، كثيخا ما يؤدؼ تشاوؿ دواء ما في تقميل 

عاـ الحؼ تع امتراص دواء آخخ إذا تع تشاولو في نفذ الػقت ، وكحلظ يتأثخ امتراص الجواء بشػع الص
 تشاولو وقت تشاولو، مسا يديج أو يشقز مغ سخعة امتراصو داخل الجدع.

بعج أف يسخ الجواء بخصػات التخشيح يتع إخخاجو عغ شخيق الكمى الى الجياز البػلي وىحا إذا كاف     
يس عغ الجواء يحوب في الساء ، إما إذا كاف الجواء لا يحوب في الساء أو دىشي فإنو يتع لو عسمية الا

شخيق الإنديسات أو الكبج، وتشتقل بعج ذلظ إلى الجياز البػلي لاستخخاجو، ولكغ إذا لع يتع شخح وإخخاج 
 [1الجواء الغيخ مخغػب بو في الجدع فإنو يربح ساـ.]

 Metabolismيض الأ 1.2.2
، وىي ىي إحجػ العسميات الحيػية التي تحجث داخل جدع الإنداف والكائشات الحية عمى وجو ال    عسػـ

السدئػلة في إنتاج الصاقة داخل خلايا الجدع عبخ مخورىا بدمدمة مغ التفاعلات الكيسيائية، كسا أنيا 
تعتبخ العسمية التي يتع مغ خلاليا بشاء الخلايا السختمفة والأندجة ، ووضيفة الايس الخئيدية  ىي تػفيخ 
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يفة الجدع أو الحفاظ عمى الػضائف الحيػية في الصاقة اللازمة أو الدعخات الحخارية السصمػبة، لتغصية وض
 [2الجدع.]
 Toxicityالدمية  2.2.2

 ىػ تجاوز الحج السعيغ مغ الجخعة الجوائية  السدسػح بيا.   
كسا تعخؼ أيزا، أنيا حالة مخضية تشتج عغ حجوث تدسع داخل الجدع نتيجة لبعس الأسباب،    

بعس الأدوية، مسا يؤدؼ لإحجاث تفاعلات تزخ برحة  كتشاوؿ جخعات زائجة مغ دواء معيغ، أو تجاخل
الجدع، وتجعل السخيس أكثخ عخضة للإصابة بسزاعفات في حاؿ عجـ إسعافو في أسخع وقت 

 [3مسكغ.]
 [11110191817161514]أىم بخوتينات الجدم.3.2

 يهضح أىم بخوتينات الجدم :( 2الججول )
 غمػبيميغ البخوتينات

Globulin 

 ليسػغمػبيغ

Hemoglobin 

 البػميغ

Albumin  

 سبكتخيغ

Spectrin 

سصح أغذية خلايا  بلازما الجـ خلايا الجـ الحسخاء  بلازما الجـ مكان تهاججه  
 الجـ

 

 

 دوره في الجدم 

 

يمعب دورا ميع في 
وضائف الكبج 
)تخمز مغ سسػـ 
الجدع( وتجمط الجـ 

 ومكافحة العجوػ 

نقل الأكدجيغ مغ 
الخئتيغ إلى 

عكذ الأندجة و ال
)نقل ثاني أكديج 
الكخبػف مغ 
الأندجة إلى 

 الخئتيغ (

الحفاظ عمى 
الدػائل ومشع 
تدخبيا مغ الأوعية 
الجمػية ، يداىع 
في تغحية الأندجة 
ونقل العجيج مغ 
السػاد عبخ الأنحاء 
 السختمفة مغ الجدع

الحفاظ عمى 
سلامة غذاء 
البلازما وتكػيغ 
ليكل خمػؼ 
غذائي في كخيات 
الجـ الحسخاء 
 بتفاعمو مع الأكتيغ
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 " " AutoDock أوتهدوك. 4.2
 تعخيفو. 1.4.2

إنو فعاؿ بذكل خاص مغ أجل معالجة البخوتيشات التي تعسل . ىػ بخنامج محاكاة الشسحجة الجديئية      
متاح Ligands .AutoDock 4لجديئات أخخػ يصمق عمييا قفازات  Receptorsدور مدتكبلات 

 .ة العامة بسػجب رخرة جشػ العسػمي
 . أحج أكثخ تصبيقات بخامج الإرساء التي تع الاستذياد بيا في مجتسع البحث  AutoDockيعج    
 السذاريع OpenPandemics - COVID-19وFightAIDS @ Home يتع استخجامو مغ قبل    
 نقز فيخوس ضج الفيخوسات مزادات عغ لمبحث ، World Community Gridفي تذغيميا يتع التي

 . COVID-19 [[2 و / الإيجز  البذخية سشاعةال
 مشذػر 1100مغ  بأكثخ الاستذياد تع أنو ISI في مؤشخ اقتباس البحث أضيخ ، 2007فبخايخ  في      

 .1200الخقع  ىحا تجاوز ، 2009عاـ  مغ اعتبارًا و الأولية AutoDock شخيقة أوراؽ باستخجاـ
 الجقة حيث مغ ممحػظ بذكل تحديشو تع وقج ،  AutoDockلػ خميفة  AutoDock Vina يعج   

 .Apacheتخخيز بسػجب متػفخة وىي، والأداء
 مخكد وتحجيج ، Scripps Research بػاسصة حاليًا Vinaو  AutoDockمغ كل صيانة تتع    

 .أولدػف  جيو آرثخ الجكتػر بكيادة  (CCSBالحاسػبية ) البيػلػجيا الييكمية
 السعتسج الستكامل HIV-1مثبط أوؿ تصػيخ في دورًا ولعب واسع اؽنص عمى AutoDock يُدتخجـ    

 Merck & Co . [12] بػاسصة إكميشيكيًا

  AutoDock .عمل أوتهدوك2.4.2
 تع أخخػ  تصبيقات وضيفيًا. في البمػرية السجسعات إنتاج  AutoDockمحاكاة أعادت    

 لمسجسعات. اكل ىي بمػرؼ  ترػيخ أؼ بلق الأكػنيتاز مع الخكائد بتفاعلات لمتشبؤ AutoDockاستخجاـ
 في AutoDock فائجة أضيخنا لكششا ، isocitrateػ ؿ الخبط بػضع فقط نتشبأ لع ، العسل ىحا في    

 البمػرية. البخوتيشات ليكل صقل مغ الأولى السخاحل أثشاء الخكيدة نساذج إنذاء
 التجخيبية الإلكتخوف  كثافة تحجيج اربيق أحجىسا ، لمخبط وضعاف أضيخ الديتخات الالتحاـ تجارب     

  ثاقبة. نطخة الإرساء محاكاة نتائج قجمت  ، أكػنيتاز نيتخوسيتخات لسخكب
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 . كػشلانج مختبخ مغ لمبخنامج للاىتساـ ومثيخ ججيج استخجاـ عغ الإبلاغ تع  
 للإنديع. السقتخحة التفاعل آلية ىؤلاء   

 
 السدتكبلات السالتػز  

 لسدتقبل الارتباط مجاؿ والخابط( MBP) السالتػز ربط لبخوتيغ السعخوفة اليياكل ثػف الباح ستخجـا   
 الجراسات مغ السعخفة استخجمػا(. أدناه البياني الخسع انطخ) البخوتيغ مدتقبل معقج ببشية لمتشبؤ الأسبارتات

 اثشيغ لاختيار MBPعمى الصفخية

 
 مالتػز     مالتػز ثساني الببتيجات  

  ، الأسبارتات بسدتقبل الارتباط في متػرط أنو السعخوؼ البخوتيغ عمىالببتيجات ثساني    

 
 مدتكبلات مدتكبلات مدتكبلات 

 إصلاح تع) بشا الخاص الآلي الإرساء كػد باستخجاـ السدتقبل نسػذج في مدتقل بذكل رست لقج    
 (. مقيجة غيخ كانت العامة اتالتػجي و الجانبية الدمدمة مصابقة ولكغ ، لمببتيجات الفقخؼ  العسػد
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 التراؽ )اندجاـ(                     ببتيجات                       مالتػز                           

 تسكيغ وبالتالي ، سميع MBPفي  ذلظ مع السدتقبل عمى رست كسا الببتيجات واتجاه السدافة تتػافق    
 التي السػاقف في عاـ بذكل مفيجة تكػف  أف يسكغ التقشية ىحه. خوتيغالب مدتكبلات لسخكب السعقػؿ التشبؤ
 السػاقع متعجدة التفاعلات حػؿ بيانات فييا تػجج

 
 مالتػز مدتكبلات   التراؽ   MBPمدتكبلات مجسع

 
 الخاتمة.5.2

،  غمػبيميغ: وىي الإنداني الجدع مغ البخوتيشات بعس اختيار لىإ الفرل احى في تصخقشا   
 عمى بالتعخؼ قسشا كسا ، الجدع في تػاججىع ومكاف دورىع ودراسة ، سبكتخيغ،  البػميغ،  مػبيغليسػغ
 .عسمو وكيفية أوتػدوؾ بخنامج
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 تهدوكالنتائج المتحرل عمييا من بخنامج أو :الفرل الثالث

   مقجمة:.1.3
، سبكتخيغ، 2-بخوتيشات وىي: مزاد الثخومبيغ، سارس كػؼ 10في ىحا الفرل تع اختيار      

سيخوتػنيغ، الأندػليغ، الأميمػيج، الألبسيغ، الغمػبيميغ، الييسػغمػبيغ و ثخومبيغ مغ أجل دراسة 
التي يصمق عمييا بمغة العمع كمػروكيغ عغ شخيق السعالجة الحاسػبية و  يتفاعميا مع عقار الييجروكد

In silico باستخجاـ بخنامجAutodock   وبخنامجDiscovery Studio Visualiser . 
 اليجف:.2.3

تيجؼ ىحه الجراسة الحاسػبية إلى إيجاد أفزل البخوتيشات التي يسكغ أف يختبط بيا عقار الييجروكدي     
 )متحػر بيصا(. 19السدبب لكػفيج  Sars-cov2كمػروكيغ عشج دخػلو الجدع إضافة إلى بخوتيغ 

 الهسائل والظخق:.3.3
 اختتيار العينات: 1.3.3

 : وىي البخوتيشات، والتي يتع اختيارىا وفق السعياريغ الآتييغ: Receptorsالمدتكبِلات  (1
  الأكثخىا تػاجج في مكػنات الجـ )بلازما، كخيات حسخاء وبيزاء وصفائح دمػية(، حيث أف العقار

 مغ شخؼ الأمعاء يتجو نحػ الجـ ليقػـ بػضيفة معالجة الجدع مغ فيخوس كػرونا. بعج امتراصو
 .يتع اختيار البخوتيشات الأقخب إلى جدع الإنداف 
  عغ الأعخاض السخضية الطاىخة عمى متعاشيي  السدئػؿيتع انتقاء البخوتيغ السحتسل أف يكػف

 (. العقار )خفقاف القمب، سخعة تجىػر الجياز التشفدي والعربي
 .في الججوؿ أدناه تفاصيل عغ البخوتيشات السشتقاة 
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 تفاصيل عن البخوتينات المنتقاة يهضح (3)ججول
N° 

 صػرة ثلاثية الأبعاد عشو PDB doi تعخيفو ودوره في جدع الإنداف البخوتيغ

01 

مزاد 
الثخومبيغ 

 الثلاثي
Antithro
mbin III 

 

ىػ بخوتيغ   (AT) مزاد الثخومبيغ
خ يعصل العجيج مغ سكخؼ صغي

 الإنديسات في نطاـ التخثخ
)الثخومبيغ السػجػد عمى الرفائح 

 432الجمػية(. وىػ بخوتيغ بو 
حسس أميشي يشتج عغ شخيق 
الكبج. يحتػؼ عمى ثلاثة روابط 
ثشائي كبخيتيج وما مجسػعو أربعة 
 .مػاقع محتسمة للارتباط بالجميكػزيل

α-Antithrombin  ىػ الذكل
الثخومبيغ السػجػد الدائج لسزاد 

 [1] في بلازما الجـ

10.2210/pd
b1DZG/pdb 

 

 

02 

بخوتيغ 
فيخوس 

 19كػرونا 
SARS-
CoV-2 

 

فيخوسات كػرونا ىي فيخوسات 
الحسس الشػوؼ الخيبي السغمفة 

 وحيجة الذخيصة. 
بعس في الدشػات الأخيخة ، ضيخت 

الفيخوسات التاجية التي تشتسي إلى 
جشذ فيخوس كػرونا بيتا ، وىي 
فيخوس كػرونا الستلازمة التشفدية 

،  (SARS-CoV) الحادة الػخيسة
ومتلازمة الذخؽ الأوسط التشفدية 

،  (MERS-CoV) التاجية
والستلازمة التشفدية الحادة الػخيسة 

-CoV تدبب -الدارس )2التاجية 
 [2].ة للإنداففي أمخاض خصيخ  (2

10.2210/pd
b7KMB/pdb 

 

http://doi.org/10.2210/pdb1DZG/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb1DZG/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb7KMB/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb7KMB/pdb
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03 

سبكتخيغ 
Spectrin 

سبكتخيغ ىػ بخوتيغ ليكمي خمػؼ 
يبصغ الجانب داخل الخلايا مغ 
غذاء البلازما في الخلايا حكيكية 

تختيبات  Spectrin الشػاة. يذكل
وتمعب دورًا خساسية أو سجاسية ، 

ميسًا في الحفاظ عمى سلامة غذاء 
 [3].البلازما وليكل الخمية

10.2210/pd
b2SPC/pdb 

 

 
04 

 سيخوتػنيغ
Serotoni

n 

الشاقلات  ىػ أحج الديخوتػنيغ
يُرشّع في العربػنات  ،العربية

الديخوتػنيشية ضسغ الجياز 
العربي السخكدؼ وفي الخلايا 

الكخومافيشية الجاخمية في الجياز 
ويمعب  اليزسي، يدخؼ في الجـ

دورا ميسا في تشطيع مداج الإنداف 
)لحا يدسى أيزا بيخمػف 

ادة(لجوره الكبيخ في تعجيل الدع
 [4]ضخبات القمب.

10.2210/pd
b5AIN/pdb 

 
 

05 

الأندػليغ 
Insulin 

ىػ ىخمػف ببتيج تشتجو خلايا بيتا 
في البشكخياس يشطع عسمية التسثيل 
الغحائي لمكخبػىيجرات والجىػف 

شخيق تعديد والبخوتيشات عغ 
امتراص الجمػكػز مغ الجـ إلى 
خلايا الكبج والجىػف والعزلات 

 .[5]الييكمية

10.2210/pd
b1H59/pdb 

 

 

http://doi.org/10.2210/pdb2SPC/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb2SPC/pdb
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%A7%D9%82%D9%84_%D8%B9%D8%B5%D8%A8%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%A7%D9%82%D9%84_%D8%B9%D8%B5%D8%A8%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%A7%D9%82%D9%84_%D8%B9%D8%B5%D8%A8%D9%8A
http://doi.org/10.2210/pdb5AIN/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb5AIN/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb1H59/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb1H59/pdb


 الفرل الثالث النتائج المتحرل عمييا من بخنامج أوتهدوك
 

 

29 

06 
الأميمػيج 
بيصا 

Amyloid  

ىػ مغ أكثخ البخوتيشات الغذائية 
 تػاججا في جدع الإنداف ويمعب دورا

أساسيا في نسػ وإصلاح 
 [6]الأعراب

10.2210/pd
b1SAC/pdb 

 
07 

الألبػميغ 
Albumin 

يدسى أيزا الدلاؿ وىػ أحج 
بخوتيشات الجـ حيث يتع إنتاجو في 

الألبػميغ ىػ البخوتيغ الخئيذ الكبج.
رًا في في بلازما الجـ فيػ يمعب دو 

العجيج مغ الػضائف، مثل: الحفاظ 
عمى الزغط في الأوعية الجمػية، 

 كاليخمػنات الجدع السػاد،ونقل
والأدوية، لحلظ عشجما تكػف  

مدتػيات الألبػميغ مشخفزة، قج لا 
يتسكغ الجـ مغ نقل السػاد الأساسية 

  [7].بذكل فعاؿ

10.2210/pd
b1AO6/pdb 

 
 

08 

مػبيميغ الغ
Globulin 

ىػ أحج أنساط بخوتيشات بلازما 
الجـ، إلى جانب )الألبػميغ( 
مرشػعة في الكبج عغ شخيق 

 الجياز السشاعي. 
وتمعب دورا ميسا في وضائف الكبج 
وتجمط الجـ ومحاربة العجوػ، حيث 

 [7]تعتبخ أجداما مزادة 

10.2210/pd
b3AUP/pdb 

 

 
09 

 الييمهغمهبين
Hemoglo

bin 

متػاجج في كخيات الجـ الحسخاء 
ووضيفتو ىي نقل الأكدجيغ إلى 

 الخلايا
 

10.2210/pd
b2C0K/pdb 

 
 

http://doi.org/10.2210/pdb1SAC/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb1SAC/pdb
https://www.webteb.com/articles/%D9%85%D8%A7-%D9%87%D9%8A-%D8%A7%D9%84%D9%87%D8%B1%D9%85%D9%88%D9%86%D8%A7%D8%AA-%D9%88%D9%83%D9%8A%D9%81-%D8%AA%D8%B9%D9%85%D9%84_20249
https://www.webteb.com/articles/%D9%85%D8%A7-%D9%87%D9%8A-%D8%A7%D9%84%D9%87%D8%B1%D9%85%D9%88%D9%86%D8%A7%D8%AA-%D9%88%D9%83%D9%8A%D9%81-%D8%AA%D8%B9%D9%85%D9%84_20249
http://doi.org/10.2210/pdb1AO6/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb1AO6/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb3AUP/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb3AUP/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb2C0K/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb2C0K/pdb
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10 

 ألفا ثخومبيغ
Alpha-

Thrombin 

عمى سصح ىي بخوتيشات تتػاجج 
الرفائح الجمػية ميستيا تحفيد 

 [8]التخثخ خاصة في حالة الجخح 

10.2210/pd
b7SR9/pdb 

 
 

 
 HC: وىػ عقار الييجروكدي كمػروكيغ Ligandالقفاز  (2

 C18H26ClN3O)الرػرة أدناه(، صيغتو العامة ىي: 
 ب: IUPACاؿ ويدسى وفق 

2-[4-[(7-chloroquinolin-4-yl) 
amino]pentyl-ethylamino]ethanol 

والحؼ تع اختياره ليكػف علاجا محتسلا لكػرونا في بجاياتيا مغ 
 شخؼ مشطسة الرحة العالسية بعج اقتخاحو مغ شخؼ عالع الفيخوسات الفخندي ديجييو راووؿ.

 .[8]في السخجع كل التفاصيل عغ القفاز السدتخجـ في الجراسة 

  الهسائل المدتخجمة.2.3.3
السجاني مغ إجخاء عسميات السعالجة الحاسػبية بيغ البخوتيشات   Autodockتست الاستعانة ببخنامج    

 Biovia Discoveryوالعقار بيشسا مغ أجل تحريل السعمػمات عغ نتائج التفاعل ندتعيغ ببخنامج 
Studio Visualizer. 

( مغ السػقع: Protein Data Base) PDBلسدتخجمة تع تحسيميا بريغة كل البخوتيشات ا   
https://www.rcsb.org/ 

 
 
 
 

http://doi.org/10.2210/pdb7SR9/pdb
http://doi.org/10.2210/pdb7SR9/pdb
https://www.rcsb.org/
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 النتائج والمناقذة .4.3
 قبل استعخاض الشتائج الستحرّل عمييا، نُعخِّؼ بعس السرصمحات:    

  ممفDLG:  وىػ عبارة عغ ممف نزDocking Log File حتػؼ عمى نتائج عسمية التفاعل ي
 بيغ البخوتيغ والييجروكدي كمػروكيغ )كل السمفات مجرجة في السمحق آخخ السحكخة(.

  RMSD: ، تعشي انحخاؼ الجحر التخبيعي ، في الػاقعRMSD  يدتخجـ في جسيع السجالات التي
 نحتاج فييا إلى مقارنة مجسػعات مغ الكيع. 

 لسقارنة تخاكب لياكل البخوتيغ. RMSDيتع استخجاـ في السعمػماتية الحيػية،      
في الػاقع، بسجخد محاذاة ليكميغ، احتاج العمساء بدخعة إلى معخفة مجػ "جػدة" السحاذاة.      

مغ خلاؿ أخح مػاقع الحرات في الفزاء  RMSDومع ذلظ، ليحا، فإف الكياس البديط ىػ حداب 
السدافات ية بيغ ذرتيغ ونقػـ بتخبيع وحداب متػسط ككيع. يسكششا بالتالي حداب السدافة السكان

 .[9]وتصبيق الجحر التخبيعي والحرػؿ عمى قياس جػدة التخاكب 
 Binding Energy شاقة الخبط أو ما يعبخ عشو في لغة التخمػديشاميظ بالأنثالبي الحخة :ΔG 

بِّل والقفاز، بيشسا الكيع حيث أف الكيع الدالبة ىي عبارة عغ تخابط بخوابط ىيجروجيشية بيغ السدتق
 السػجبة دليل عمى استحالة الفاعل بذكل تمقائي.

 Inhibition constatant Ki مغ نذاط  % 50وتعشي الكسية اللازمة لتثبيط :ثابت التثبيط
حيث أنو كمسا قمت قيسة ىحا الثابت كمسا قمت الكسية السصمػبة لتثبيط البخوتيغ عغ ، البخوتيغ
 . [10] الشذاط
 نتائج عممية المعالجة الحاسهبية.1.4.3

بعج السعالجة الحاسػبية لكل البخوتيشات السختارة، يسكغ أف يتع ترشيف الشتائج إلى سمبية )لع يتع    
 :[11]التفاعل( وإيجابية )تع التفاعل تمقائيا دوف شاقة خارجية( حدب قيع الأنثالبي الحخة )شاقة الخبط(

 قفاز -لا يحجث تفاعل مدتقبِّل 

 قفاز بذكل تمقائي -يحجث تفاعل مدتقبِّل 
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 النتائج الدمبية.1.1.4.3
 (HQCيهضح النتائج الدمبية )لمبخوتينات التي لم يتم التفاعل بينيا وبين  :( 4ججول )

Binding 
energy 
(Kcal/mol) 

RMSD 
(A°) Drug Protein N° 

+21.77 7.446 
Hydroxychloroquine 

Hemoglobin 01 
+92.26 18.738 Thrombin 02 

 (HQCلتي لم يتم التفاعل بينيا وبين يهضح النتائج الدمبية )لمبخوتينات ا :( 4ججول )

 يهضح النتائج الايجابية. :( 5ججول )
 
 

 

 النتائج الإيجابية.2.1.4.3
 يهضح النتائج الايجابية. :( 5ججول )

 

Inhibition constant (Ki) 
mM (millimolar) 

Binding 
energy 

(Kcal/mol) 

RMSD 
(A°) Drug Protein N° 

0.00631 -7.09 17.040 

Hydroxych
loroquine 

Anti 
thrombin 

01 

0.01100 - 6.76 457.565 Sars-COV2 02 
0.53212 -4.47 40.737 Globulin 03 
0.95415 -4.12 62.715 Spectrin 04 

1.04 -4.07 43.926 Serotonin  05 
2.90  -3.46 27.304 Insulin 06 
6.24 -3.01 38.251 Albumin 07 

26.11 -2.16 45.560 Amyloid 08 
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 HCيهضح ارتباط البخوتين مع عقار :( 6ججول )

3D View of receptor-ligand Drug Protein N° 

 

Hydroxychlo
roquine 

Anti 
thrombin 

01 

 

Sars-COV2 02 

 

Spectrin 03 

 

Serotonin  04 
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 HCيهضح ارتباط البخوتين مع عقار :( 6ججول )
 

 

Insulin 05 

 

Amyloid 06 

 

Albumin 07 

 

Globulin 08 
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 . المناقذة 2.4.3 
 العقار اتجاه البخوتينات الحيهية محل الجراسة Affinityأُلفة .1.2.4.3

اضحا أف الألُفة )ىي الخوابط يبيغ الذكل أدناه تغيخات شاقة الخبط بجلالة البخوتيشات، حيث يطيخ و        
اتجاه بخوتيشات الجدع حيث حل  HCالييجروجيشية التي تشذأ بيغ السدتقبلِّ والقفاز( التي يبجييا عقار 

 مزاد الثخومبيغ أولا قبل حتى فيخوس كػرونا مسا يعشي: 
 ا أف كل ىحه البخوتيشات ستتأثخ وتشقز بتعاشي ىحا العقار وبالتالي كل الػضائف التي تؤديي

 ستتأثخ سمبا. 
  بسا أف مزاد الثخومبيغ ىػ البخوتيغ الحيػؼ الحؼ يشتجو الجدع لسكافحة التخثخ الشاجع عغ

الإصابة بكػرونا فإف ىحا العقار سيدبب بالجرجة الأولى نقرا فيو وبالتالي احتساؿ التعخض 
ع تعػيس لمجمصات بذكل كبيخ وىحا ما يفدخ الػفاة بالجمصة لجػ كل السرابيغ الحيغ لع يت

 الشقز في مزادات التخثخ لجييع بذكل علاجي.
  الغمػبيميغ والألبسيغ ىي مغ بخوتيشات الخلايا السشاعية وىي مغ مزادات التجمط كحلظ وبسا أف

الجواء يبجؼ ألفة نحػىا، فيحا يفدخ حالات انييار السشاعة والاستدلاـ لمجمصات لجػ السرابيغ 
 اس بالإعياء لجػ متعاشي العقار.كسا يفدخ حالات خفقاف القمب والإحد

  الأندػليغ ىػ كحلظ يتأثخ بالعقار ولحلظ فإف تشاوؿ ىحا العقار يشصمي عمى خصخ فخط الدكخؼ في
الجـ لجػ الأصحاء فزلا عغ السخضى بالدكخؼ وىػ ما قج يدبب كل الأعخاض السعخوفة عغ 

 فخط الدكخؼ التي ترل حج الإغساء والػفاة.
 اء البلازما مغ ضخر مغ جخاء الإصابة بالسخض أو أؼ سبب آخخ قج كل ما قج يتعخض لو غذ

لا يكػف مغ السسكغ إصلاحو بدبب نقز بخوتيغ الدبكتخيغ الحؼ يبجؼ العقار ألفة اتجاىو 
 وكحلظ بخوتيغ الأميمػيج الحؼ يعسل عمى إصلاح الخلايا العربية.

  لػحع عشج متعاشي عقارHC لظ عجة أعخاض أبخزىا خفقاف مسغ أضيخوا نتيجة سمبية بعج ذ
القمب وحالات الإكتئاب، وصمت حج الػفاة لجػ مخضى القمب مشيع وىحا يسكغ تفديخه بأف العقار 
يػاصل مفعػلو ضج كل البخوتيشات الدابقة الحكخ بتختيب الألفة نحػىا ومشيا ىخمػف الديخوتػنيغ 

 الحؼ يعسل عمى تعجيل عسل القمب والسداج.
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 تغيخات طاقة الخبط بجلالة البخوتيناتضح الذكل يه  :III 76صهرة 

 ثابت التثبيط.2.2.4.3
الذكل السقابل يطيخ علاقة الألفة بثابت التثبيط، حيث يلاحع أف ىشاؾ علاقة عكدية بيغ      

الألفة وثابت التثبيط وىحا يعشي أف بخوتيغ مزاد التخثخ )أكثخ البخوتيشات تفاعلا مع العقار( لا 
كسية أقل مغ العقار حتى يتع تثبيط عسمو في الجدع مسا يفتح السجاؿ لحجوث  يحتاج إلا إلى

 الجمصات.
حيث أف الجخعة التي يحتاج أف يتمقاىا الذخز لتقػـ بتثبيط عسل بخوتيغ مزاد التخثخ أقل بػ:     

 مخة عغ تمظ التي يحتاج أف يتمقاىا لتثبيط عسل فيخوس كػرونا. 1.74

 
 ابل يظيخ علاقة الألفة بثابت التثبيطالذكل المق:III 07 صهرة

 RMSDانحخاف الجحر التخبيعي .3.2.4.3
يعبخ انحخاؼ الجحر التخبيعي عغ قيسة إحرائية تعبخ عغ مجػ التقارب بيغ ليكمي البخوتيغ       

في حالة الييسػغمػبيغ والثخومبيغ بيشسا في  RMSDوالعقار في حالة التفاعل وىحا ما يفدخ أنو تػجج قيع 
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حيث أف بيشو وبيغ ثاني قيسة وىي بخوتيغ سجل أعمى قيسة  19اقي الحالات نلاحع أف بخوتيغ كػفيج ب
وىي ليدت قيسة ضئيمة وىحا ما يعشي أف تفاعل العقار وتػاججه في الجـ يكػف  A°394.85الدبكتخيغ  

خصخ ىػ أف بخوتيغ بذكل أقخب إلى البخوتيشات الحيػية مشو إلى الفيخوس السخاد القزاء عميو، بل إف الأ
مزاد التجمط سجل أقل قيسة مسا يعدز الفخضية أف عقار الييجروكدي كمػروكيغ يدتيجؼ بجرجة أعمى 

 بكثيخ ىحا البخوتيغ بجلا مغ بخوتيغ الفيخوس. 

  

 
لجى البخوتينات  RMSDأعمجة بيانية تهضح قيم : III 78صهرة
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AutoDock 4.2 Release 4.2.6 
(C) 1989-2012 The Scripps Research Institute 

AutoDock comes with ABSOLUTELY NO WARRANTY. 
AutoDock is free software, and you are welcome 

to redistribute it under certain conditions; 
for details type 'autodock4 -C' 
main.cc  $Revision: 1.213  $  

Compiled on Jul 18 2014 at 15:34:58 

Globulin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL       13 
USER    Run = 13 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 7 
USER    RMSD from reference structure       = 40.737 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -4.47 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =  532.12uM (micromolar)  [Temperature = 
298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -6.85 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -7.44 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   +0.59 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.77 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.77 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/7Sglobulin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 -31.008400 -26.306460 1.731761 
USER    NEWDPF axisangle0 -0.297206 -0.894784 -0.333213 -171.449931 
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USER    NEWDPF quaternion0 -0.296379 -0.892294 -0.332286 -0.074544 
USER    NEWDPF dihe0 -171.14 -54.02 -179.57 174.70 14.48 -176.13 -180.00 
108.70  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0     -34.546 -21.641   3.438 -0.55 -0.03    -0.084    40.737 
ATOM      2  N           0     -32.646 -26.198   4.608 -0.74 -0.22    -0.260    40.737 
ATOM      3  C           0     -32.262 -26.893   1.909 -0.29 +0.03    +0.042    40.737 
ATOM      4  C           0     -32.809 -25.635   2.272 -0.31 +0.01    +0.019    40.737 
ATOM      5  C           0     -31.918 -27.781   2.939 -0.23 +0.03    +0.049    40.737 
ATOM      6  C           0     -32.983 -25.329   3.637 -0.27 +0.05    +0.070    40.737 
ATOM      7  C           0     -33.172 -24.705   1.283 -0.24 +0.01    +0.018    40.737 
ATOM      8  C           0     -32.126 -27.393   4.246 -0.37 +0.09    +0.119    40.737 
ATOM      9  C           0     -33.522 -24.088   3.966 -0.32 +0.03    +0.056    40.737 
ATOM     10  C           0     -33.709 -23.471   1.641 -0.20 +0.01    +0.025    40.737 
ATOM     11  C           0     -33.883 -23.163   2.983 -0.37 +0.02    +0.036    40.737 
ATOM     12  N           0     -32.056 -27.272   0.594 -0.11 -0.24    -0.385    40.737 
ATOM     13  H           0     -31.112 -27.426   0.267 +0.06 +0.10    +0.160    40.737 
ATOM     14  C           0     -33.129 -27.597  -0.323 -0.36 +0.05    +0.077    40.737 
ATOM     15  C           0     -34.362 -27.981   0.488 -0.53 +0.02    +0.032    40.737 
ATOM     16  C           0     -33.426 -26.401  -1.239 -0.34 +0.02    +0.026    40.737 
ATOM     17  C           0     -33.364 -26.770  -2.727 -0.37 +0.03    +0.032    40.737 
ATOM     18  C           0     -33.371 -25.519  -3.604 -0.26 +0.19    +0.272    40.737 
ATOM     19  N           0     -32.098 -25.385  -4.305 -0.28 +0.05    +0.087    40.737 
ATOM     20  C           0     -32.305 -25.389  -5.754 -0.24 +0.15    +0.268    40.737 
ATOM     21  C           0     -33.786 -25.378  -6.096 -0.55 +0.03    +0.037    40.737 
ATOM     22  C           0     -31.183 -26.460  -3.920 -0.27 +0.15    +0.268    40.737 
ATOM     23  C           0     -30.016 -25.923  -3.108 -0.30 +0.02    +0.037    40.737 
ENDMDL 
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Albumin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL       26 
USER    Run = 26 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 4 
USER    RMSD from reference structure       = 38.251 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -3.01 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =    6.24 mM (millimolar)  [Temperature = 
298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -5.39 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -4.78 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   -0.61 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.51 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.51 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/albumin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 34.260243 8.383854 17.749252 
USER    NEWDPF axisangle0 -0.041749 -0.453740 0.890156 -60.801162 
USER    NEWDPF quaternion0 -0.021127 -0.229612 0.450457 -0.862509 
USER    NEWDPF dihe0 -42.59 179.90 175.46 -167.02 -160.64 -177.31 -85.76 
-35.15  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0      35.130  13.618  20.758 -0.51 +0.05    -0.084    38.251 
ATOM      2  N           0      35.798  11.015  16.453 -0.15 +0.17    -0.260    38.251 
ATOM      3  C           0      35.648   8.529  17.761 -0.16 -0.02    +0.042    38.251 
ATOM      4  C           0      35.523   9.745  18.481 -0.17 -0.01    +0.019    38.251 
ATOM      5  C           0      35.849   8.604  16.375 -0.22 -0.02    +0.049    38.251 
ATOM      6  C           0      35.604  10.968  17.784 -0.23 -0.04    +0.070    38.251 
ATOM      7  C           0      35.321   9.731  19.872 -0.13 -0.01    +0.018    38.251 
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ATOM      8  C           0      35.914   9.848  15.781 -0.19 -0.06    +0.119    38.251 
ATOM      9  C           0      35.479  12.147  18.515 -0.26 -0.03    +0.056    38.251 
ATOM     10  C           0      35.200  10.925  20.577 -0.17 -0.01    +0.025    38.251 
ATOM     11  C           0      35.278  12.134  19.897 -0.26 -0.02    +0.036    38.251 
ATOM     12  N           0      35.579   7.287  18.367 -0.02 +0.21    -0.385    38.251 
ATOM     13  H           0      35.865   7.192  19.332 +0.04 -0.09    +0.160    38.251 
ATOM     14  C           0      34.987   6.122  17.741 -0.22 -0.05    +0.077    38.251 
ATOM     15  C           0      35.919   5.638  16.635 -0.34 -0.03    +0.032    38.251 
ATOM     16  C           0      34.752   5.020  18.783 -0.18 -0.02    +0.026    38.251 
ATOM     17  C           0      33.293   4.550  18.824 -0.18 -0.02    +0.032    38.251 
ATOM     18  C           0      32.539   4.983  17.567 -0.15 -0.15    +0.272    38.251 
ATOM     19  N           0      31.793   3.858  17.011 -0.30 -0.06    +0.087    38.251 
ATOM     20  C           0      30.354   4.114  17.074 -0.14 -0.16    +0.268    38.251 
ATOM     21  C           0      29.674   3.750  15.764 -0.29 -0.03    +0.037    38.251 
ATOM     22  C           0      32.121   2.622  17.722 -0.24 -0.19    +0.268    38.251 
ATOM     23  C           0      30.877   1.980  18.311 -0.30 -0.02    +0.037    38.251 
ENDMDL 

Amyloid-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL        7 
USER    Run = 7 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 4 
USER    RMSD from reference structure       = 45.560 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -2.16 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =   26.11 mM (millimolar)  [Temperature = 
298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -4.55 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -4.90 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   +0.36 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -1.22 kcal/mol 
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USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -1.22 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/amyloid/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 21.654358 42.094250 11.074168 
USER    NEWDPF axisangle0 0.849805 -0.524299 0.054242 -116.469075 
USER    NEWDPF quaternion0 0.722513 -0.445764 0.046117 -0.526443 
USER    NEWDPF dihe0 77.94 -70.14 166.87 172.85 -3.84 120.44 -41.55 -
72.02  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0      23.291  37.479  14.711 -0.13 -0.05    -0.082    45.560 
ATOM      2  N           0      23.472  42.471  13.817 -0.18 -0.08    -0.244    45.560 
ATOM      3  C           0      23.049  42.140  11.055 -0.31 +0.03    +0.056    45.560 
ATOM      4  C           0      23.106  41.023  11.927 -0.29 +0.02    +0.033    45.560 
ATOM      5  C           0      23.210  43.418  11.612 -0.32 +0.01    +0.037    45.560 
ATOM      6  C           0      23.320  41.236  13.305 -0.23 +0.04    +0.084    45.560 
ATOM      7  C           0      22.952  39.719  11.425 -0.23 +0.00    +0.004    45.560 
ATOM      8  C           0      23.414  43.526  12.973 -0.23 +0.02    +0.100    45.560 
ATOM      9  C           0      23.372  40.122  14.139 -0.17 +0.02    +0.031    45.560 
ATOM     10  C           0      23.009  38.624  12.282 -0.16 +0.01    +0.012    45.560 
ATOM     11  C           0      23.219  38.826  13.640 -0.15 +0.03    +0.059    45.560 
ATOM     12  N           0      22.841  42.020   9.692 -0.18 -0.11    -0.375    45.560 
ATOM     13  H           0      23.542  41.562   9.125 -0.46 +0.04    +0.160    45.560 
ATOM     14  C           0      21.606  42.393   9.035 -0.24 +0.01    +0.077    45.560 
ATOM     15  C           0      21.896  43.537   8.069 -0.32 +0.00    +0.024    45.560 
ATOM     16  C           0      21.014  41.186   8.294 -0.21 +0.00    +0.024    45.560 
ATOM     17  C           0      20.649  40.035   9.240 -0.17 +0.01    +0.037    45.560 
ATOM     18  C           0      19.920  38.919   8.493 -0.10 +0.08    +0.250    45.560 
ATOM     19  N           0      20.753  37.722   8.431 -0.13 +0.05    +0.137    45.560 
ATOM     20  C           0      20.244  36.693   9.339 -0.05 +0.10    +0.250    45.560 
ATOM     21  C           0      21.109  36.583  10.584 -0.07 +0.02    +0.037    45.560 



 ممحق
 

 

47 

ATOM     22  C           0      22.143  38.046   8.757 -0.23 +0.10    +0.250    45.560 
ATOM     23  C           0      23.091  37.543   7.682 -0.35 +0.02    +0.037    45.560 
ENDMDL 

Antithrombin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL        8 
USER    Run = 8 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 1 
USER    RMSD from reference structure       = 17.040 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -7.09 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =    6.31 uM (micromolar)  [Temperature = 298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -9.48 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -9.42 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   -0.06 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.97 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.97 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/autodock/antithrombin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 10.304453 -7.061910 -11.272488 
USER    NEWDPF axisangle0 0.041763 -0.247539 -0.967977 -158.981128 
USER    NEWDPF quaternion0 0.041063 -0.243387 -0.951739 -0.182397 
USER    NEWDPF dihe0 -163.27 117.91 -110.56 126.15 -61.66 1.09 6.08 68.72  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0       5.343  -9.893  -9.135 -0.66 +0.00    -0.082    17.040 
ATOM      2  N           0       8.737  -9.493 -12.886 -0.68 -0.06    -0.244    17.040 
ATOM      3  C           0       9.340  -6.819 -12.252 -0.47 -0.02    +0.056    17.040 
ATOM      4  C           0       8.384  -7.552 -11.504 -0.48 -0.01    +0.033    17.040 
ATOM      5  C           0       9.978  -7.469 -13.319 -0.37 -0.00    +0.037    17.040 
ATOM      6  C           0       8.113  -8.890 -11.857 -0.35 -0.00    +0.084    17.040 
ATOM      7  C           0       7.713  -6.953 -10.424 -0.51 -0.00    +0.004    17.040 
ATOM      8  C           0       9.647  -8.781 -13.589 -0.39 +0.01    +0.100    17.040 
ATOM      9  C           0       7.169  -9.587 -11.107 -0.36 +0.00    +0.031    17.040 
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ATOM     10  C           0       6.774  -7.673  -9.691 -0.57 -0.00    +0.012    17.040 
ATOM     11  C           0       6.502  -8.991 -10.033 -0.43 -0.00    +0.059    17.040 
ATOM     12  N           0       9.666  -5.503 -11.971 -0.19 +0.18    -0.375    17.040 
ATOM     13  H           0      10.252  -5.300 -11.172 -0.47 -0.14    +0.160    17.040 
ATOM     14  C           0       9.328  -4.392 -12.836 -0.49 -0.02    +0.077    17.040 
ATOM     15  C           0       9.481  -3.097 -12.046 -0.44 -0.01    +0.024    17.040 
ATOM     16  C           0      10.233  -4.390 -14.076 -0.37 -0.00    +0.024    17.040 
ATOM     17  C           0      11.724  -4.332 -13.716 -0.51 -0.01    +0.037    17.040 
ATOM     18  C           0      12.447  -5.603 -14.159 -0.22 -0.02    +0.250    17.040 
ATOM     19  N           0      12.442  -5.707 -15.615 -0.32 +0.00    +0.137    17.040 
ATOM     20  C           0      12.930  -7.020 -16.039 -0.17 +0.03    +0.250    17.040 
ATOM     21  C           0      12.969  -7.993 -14.873 -0.30 +0.00    +0.037    17.040 
ATOM     22  C           0      13.255  -4.645 -16.209 -0.28 -0.00    +0.250    17.040 
ATOM     23  C           0      14.700  -4.737 -15.748 -0.39 +0.00    +0.037    17.040 
ENDMDL 

SARS-COV2-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL        9 
USER    Run = 9 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 14 
USER    RMSD from reference structure       = 457.565 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -6.76 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =   11.00 uM (micromolar)  [Temperature = 298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -9.15 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -7.49 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   -1.66 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.54 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.54 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/covid/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 242.840238 265.014380 282.205878 
USER    NEWDPF axisangle0 -0.333432 0.887378 -0.318408 -162.278092 
USER    NEWDPF quaternion0 -0.329452 0.876787 -0.314607 -0.154037 
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USER    NEWDPF dihe0 3.78 -18.05 155.97 -116.45 125.00 -96.23 -83.95 -133.79  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1  N           0     243.793 263.858 283.244 -0.18 +0.79    -0.375    457.565 
ATOM      2  H           0     244.155 263.226 282.542 -0.38 -0.54    +0.160    457.565 
ATOM      3  C           0     244.760 264.493 284.117 -0.38 -0.12    +0.077    457.565 
ATOM      4  C           0     244.571 263.948 285.529 -0.26 -0.03    +0.024    457.565 
ATOM      5  C           0     246.185 264.229 283.612 -0.38 -0.04    +0.024    457.565 
ATOM      6  C           0     247.229 264.298 284.734 -0.44 -0.05    +0.037    457.565 
ATOM      7  C           0     247.196 265.656 285.433 -0.23 -0.31    +0.250    457.565 
ATOM      8  N           0     248.238 265.726 286.453 -0.26 -0.19    +0.137    457.565 
ATOM      9  C           0     249.435 266.380 285.922 -0.33 -0.44    +0.250    457.565 
ATOM     10  C           0     250.539 266.435 286.965 -0.48 -0.08    +0.037    457.565 
ATOM     11  C           0     248.565 264.388 286.946 -0.22 -0.42    +0.250    457.565 
ATOM     12  C           0     247.487 263.868 287.882 -0.35 -0.05    +0.037    457.565 
ATOM     13  C           0     242.445 264.168 283.242 -0.32 -0.10    +0.056    457.565 
ATOM     14  C           0     241.961 265.501 283.241 -0.20 -0.05    +0.033    457.565 
ATOM     15  C           0     240.569 265.728 283.242 -0.25 -0.11    +0.084    457.565 
ATOM     16  C           0     242.857 266.584 283.240 -0.34 -0.00    +0.004    457.565 
ATOM     17  N           0     239.684 264.714 283.243 -0.18 +0.35    -0.244    457.565 
ATOM     18  C           0     240.121 267.046 283.240 -0.30 -0.03    +0.031    457.565 
ATOM     19  C           0     240.161 263.448 283.244 -0.30 -0.17    +0.100    457.565 
ATOM     20  C           0     241.503 263.127 283.244 -0.40 -0.07    +0.037    457.565 
ATOM     21  C           0     241.011 268.123 283.238 -0.36 -0.05    +0.059    457.565 
ATOM     22 Cl           0     240.409 269.736 283.236 -0.59 +0.06    -0.082    457.565 
ATOM     23  C           0     242.381 267.892 283.238 -0.35 -0.01    +0.012    457.565 
ENDMDL 

Hemoglobin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL       16 
USER    Run = 16 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 7 
USER    RMSD from reference structure       = 7.446 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =  +21.77 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =  +19.39 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =  +19.17 kcal/mol 
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USER        Electrostatic Energy            =   +0.21 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   +8.76 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   +8.76 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/hemogolbin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 -2.531029 5.593936 1.810632 
USER    NEWDPF axisangle0 -0.659573 -0.162456 0.733875 163.099027 
USER    NEWDPF quaternion0 -0.652412 -0.160693 0.725907 0.146955 
USER    NEWDPF dihe0 -161.00 179.98 170.62 -41.40 -146.69 153.23 66.50 -13.02  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1  N           0      -3.472   7.153   1.891 +0.50 -0.06    -0.375     7.446 
ATOM      2  H           0      -4.418   6.810   1.787 +0.36 +0.05    +0.160     7.446 
ATOM      3  C           0      -3.192   7.963   3.059 -0.41 +0.02    +0.077     7.446 
ATOM      4  C           0      -3.961   7.388   4.244 +1.30 +0.01    +0.024     7.446 
ATOM      5  C           0      -1.684   7.984   3.340 -0.35 -0.00    +0.024     7.446 
ATOM      6  C           0      -0.987   9.204   2.725 -0.66 -0.00    +0.037     7.446 
ATOM      7  C           0      -1.929  10.406   2.667 +3.45 +0.15    +0.250     7.446 
ATOM      8  N           0      -2.441  10.584   1.312 -0.40 +0.01    +0.137     7.446 
ATOM      9  C           0      -3.869  10.264   1.255 +0.29 +0.03    +0.250     7.446 
ATOM     10  C           0      -4.480  10.234   2.647 -0.19 +0.02    +0.037     7.446 
ATOM     11  C           0      -1.696   9.752   0.368 +0.20 -0.03    +0.250     7.446 
ATOM     12  C           0      -2.621   8.810  -0.385 +2.24 -0.01    +0.037     7.446 
ATOM     13  C           0      -2.500   6.731   1.002 -0.32 -0.01    +0.056     7.446 
ATOM     14  C           0      -2.733   5.730   0.024 -0.26 -0.01    +0.033     7.446 
ATOM     15  C           0      -1.684   5.357  -0.842 -0.27 -0.01    +0.084     7.446 
ATOM     16  C           0      -3.993   5.116  -0.081 +6.81 -0.00    +0.004     7.446 
ATOM     17  N           0      -0.466   5.924  -0.768 +1.19 +0.08    -0.244     7.446 
ATOM     18  C           0      -1.939   4.372  -1.793 +0.42 +0.01    +0.031     7.446 
ATOM     19  C           0      -0.259   6.877   0.170 +2.20 -0.06    +0.100     7.446 
ATOM     20  C           0      -1.222   7.307   1.060 -0.35 -0.01    +0.037     7.446 
ATOM     21  C           0      -3.192   3.762  -1.898 +0.75 +0.00    +0.059     7.446 
ATOM     22 Cl           0      -3.460   2.550  -3.090 +1.33 +0.02    -0.082     7.446 
ATOM     23  C           0      -4.220   4.135  -1.042 +1.34 -0.00    +0.012     7.446 
ENDMDL 
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Insulin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL        5 
USER    Run = 5 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 4 
USER    RMSD from reference structure       = 27.304 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -3.46 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =    2.90 mM (millimolar)  [Temperature = 298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -5.85 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -5.66 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   -0.19 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.28 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.28 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/autodock/insulin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 -7.206585 10.343065 25.050629 
USER    NEWDPF axisangle0 0.311720 0.310993 0.897838 -149.795889 
USER    NEWDPF quaternion0 0.300955 0.300253 0.866830 -0.260539 
USER    NEWDPF dihe0 72.35 93.49 -71.70 -170.66 5.16 64.23 -110.92 -90.83  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0     -10.573  13.289  29.197 -0.16 +0.02    -0.084    27.304 
ATOM      2  N           0     -10.512  10.525  24.941 -0.09 -0.00    -0.260    27.304 
ATOM      3  C           0      -7.885  11.304  24.300 -0.45 -0.00    +0.042    27.304 
ATOM      4  C           0      -8.525  11.781  25.473 -0.33 -0.00    +0.019    27.304 
ATOM      5  C           0      -8.602  10.431  23.468 -0.38 -0.01    +0.049    27.304 
ATOM      6  C           0      -9.842  11.364  25.754 -0.19 -0.01    +0.070    27.304 
ATOM      7  C           0      -7.856  12.657  26.343 -0.32 -0.00    +0.018    27.304 
ATOM      8  C           0      -9.887  10.080  23.828 -0.26 +0.00    +0.119    27.304 
ATOM      9  C           0     -10.448  11.846  26.912 -0.11 -0.01    +0.056    27.304 
ATOM     10  C           0      -8.486  13.124  27.493 -0.30 -0.01    +0.025    27.304 
ATOM     11  C           0      -9.783  12.718  27.778 -0.15 -0.01    +0.036    27.304 
ATOM     12  N           0      -6.595  11.662  23.950 -0.30 -0.01    -0.385    27.304 
ATOM     13  H           0      -6.441  12.526  23.448 +0.08 -0.01    +0.160    27.304 
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ATOM     14  C           0      -5.418  10.934  24.380 -0.58 +0.02    +0.077    27.304 
ATOM     15  C           0      -5.657   9.445  24.152 -0.27 +0.01    +0.032    27.304 
ATOM     16  C           0      -4.184  11.417  23.606 -0.65 +0.00    +0.026    27.304 
ATOM     17  C           0      -4.487  12.623  22.707 +0.13 -0.00    +0.032    27.304 
ATOM     18  C           0      -3.253  13.036  21.906 +0.10 -0.04    +0.272    27.304 
ATOM     19  N           0      -3.581  13.139  20.488 -0.48 -0.01    +0.087    27.304 
ATOM     20  C           0      -2.589  12.430  19.677 +0.40 -0.04    +0.268    27.304 
ATOM     21  C           0      -1.737  13.402  18.878 -0.72 -0.01    +0.037    27.304 
ATOM     22  C           0      -3.661  14.542  20.080 -0.27 -0.05    +0.268    27.304 
ATOM     23  C           0      -2.627  15.386  20.806 -0.37 -0.01    +0.037    27.304 
ENDMDL 

Serotonin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL        2 
USER    Run = 2 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 1 
USER    RMSD from reference structure       = 43.926 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -4.07 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =    1.04 mM (millimolar)  [Temperature = 298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -6.45 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -5.77 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   -0.68 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.72 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.72 kcal/mol  
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/autodock/serotonin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 18.085573 -34.463294 -23.651371 
USER    NEWDPF axisangle0 -0.220880 0.161650 0.961812 -146.312271 
USER    NEWDPF quaternion0 -0.211403 0.154715 0.920548 -0.289765 
USER    NEWDPF dihe0 -174.92 -122.71 -143.32 -74.99 90.72 -6.50 4.28 103.69  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0      12.417 -32.559 -24.854 -0.43 +0.07    -0.084    43.926 
ATOM      2  N           0      16.608 -34.832 -26.592 -0.70 +0.12    -0.260    43.926 
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ATOM      3  C           0      18.259 -33.561 -24.701 -0.24 -0.03    +0.042    43.926 
ATOM      4  C           0      16.861 -33.319 -24.735 -0.26 -0.01    +0.019    43.926 
ATOM      5  C           0      18.794 -34.454 -25.641 -0.19 -0.03    +0.049    43.926 
ATOM      6  C           0      16.072 -33.979 -25.700 -0.26 -0.04    +0.070    43.926 
ATOM      7  C           0      16.269 -32.434 -23.818 -0.27 -0.01    +0.018    43.926 
ATOM      8  C           0      17.942 -35.052 -26.547 -0.11 -0.06    +0.119    43.926 
ATOM      9  C           0      14.703 -33.723 -25.712 -0.27 -0.03    +0.056    43.926 
ATOM     10  C           0      14.898 -32.197 -23.853 -0.30 -0.02    +0.025    43.926 
ATOM     11  C           0      14.115 -32.843 -24.801 -0.35 -0.02    +0.036    43.926 
ATOM     12  N           0      19.103 -32.957 -23.787 -0.10 +0.30    -0.385    43.926 
ATOM     13  H           0      19.521 -33.518 -23.056 +0.10 -0.12    +0.160    43.926 
ATOM     14  C           0      19.541 -31.580 -23.889 -0.14 -0.06    +0.077    43.926 
ATOM     15  C           0      20.076 -31.138 -22.530 -0.18 -0.03    +0.032    43.926 
ATOM     16  C           0      20.619 -31.444 -24.973 -0.11 -0.02    +0.026    43.926 
ATOM     17  C           0      21.902 -32.211 -24.627 -0.22 -0.02    +0.032    43.926 
ATOM     18  C           0      22.896 -31.315 -23.888 -0.23 -0.18    +0.272    43.926 
ATOM     19  N           0      24.241 -31.502 -24.422 -0.36 -0.05    +0.087    43.926 
ATOM     20  C           0      25.070 -30.326 -24.152 -0.24 -0.19    +0.268    43.926 
ATOM     21  C           0      24.304 -29.288 -23.347 -0.32 -0.03    +0.037    43.926 
ATOM     22  C           0      24.190 -31.769 -25.860 -0.20 -0.17    +0.268    43.926 
ATOM     23  C           0      25.584 -31.965 -26.431 -0.38 -0.03    +0.037    43.926 
ENDMDL 

Spectrin-HC 
Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL        3 
USER    Run = 3 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 3 
USER    RMSD from reference structure       = 62.715 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =   -4.12 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    Estimated Inhibition Constant, Ki   =  954.15uM (micromolar)  [Temperature = 298.15 K] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =   -6.51 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =   -5.92 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   -0.59 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   -0.61 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
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USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   -0.61 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/autodock/spectrin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 24.194015 2.448299 57.403831 
USER    NEWDPF axisangle0 0.132675 -0.814660 0.564559 156.328232 
USER    NEWDPF quaternion0 0.129854 -0.797340 0.552556 0.205109 
USER    NEWDPF dihe0 -159.83 171.60 156.66 168.13 179.58 132.99 145.73 -42.91  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0      19.895  -0.596  54.329 -0.41 +0.01    -0.082    62.715 
ATOM      2  N           0      21.093   3.543  57.009 -0.49 -0.02    -0.244    62.715 
ATOM      3  C           0      23.194   2.242  58.355 -0.22 -0.00    +0.056    62.715 
ATOM      4  C           0      22.407   1.560  57.392 -0.13 -0.00    +0.033    62.715 
ATOM      5  C           0      22.893   3.587  58.617 -0.40 +0.00    +0.037    62.715 
ATOM      6  C           0      21.364   2.252  56.742 -0.18 +0.00    +0.084    62.715 
ATOM      7  C           0      22.662   0.212  57.089 -0.25 -0.00    +0.004    62.715 
ATOM      8  C           0      21.853   4.179  57.930 -0.50 +0.01    +0.100    62.715 
ATOM      9  C           0      20.606   1.559  55.801 -0.31 +0.00    +0.031    62.715 
ATOM     10  C           0      21.888  -0.456  56.144 -0.21 -0.00    +0.012    62.715 
ATOM     11  C           0      20.860   0.219  55.500 -0.30 -0.00    +0.059    62.715 
ATOM     12  N           0      24.236   1.638  59.037 -0.11 +0.05    -0.375    62.715 
ATOM     13  H           0      24.152   0.668  59.308 +0.06 -0.03    +0.160    62.715 
ATOM     14  C           0      25.515   2.278  59.273 -0.32 -0.02    +0.077    62.715 
ATOM     15  C           0      26.103   2.700  57.931 -0.34 -0.01    +0.024    62.715 
ATOM     16  C           0      25.339   3.488  60.201 -0.40 -0.01    +0.024    62.715 
ATOM     17  C           0      25.108   3.081  61.662 -0.40 -0.01    +0.037    62.715 
ATOM     18  C           0      25.039   1.561  61.806 -0.16 -0.08    +0.250    62.715 
ATOM     19  N           0      26.249   1.056  62.447 -0.11 -0.06    +0.137    62.715 
ATOM     20  C           0      26.032   0.873  63.883 -0.05 -0.21    +0.250    62.715 
ATOM     21  C           0      24.549   0.839  64.214 -0.25 -0.03    +0.037    62.715 
ATOM     22  C           0      27.371   1.966  62.214 -0.12 -0.14    +0.250    62.715 
ATOM     23  C           0      27.839   2.604  63.512 -0.32 -0.03    +0.037    62.715 
ENDMDL 
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Thrombin-HC 
 

Keeping original residue number (specified in the input PDBQ file) for outputting. 
MODEL       19 
USER    Run = 19 
USER    Cluster Rank = 1 
USER    Number of conformations in this cluster = 12 
USER    RMSD from reference structure       = 18.738 A 
USER    Estimated Free Energy of Binding    =  +92.26 kcal/mol  [=(1)+(2)+(3)-(4)] 
USER    (1) Final Intermolecular Energy     =  +89.87 kcal/mol 
USER        vdW + Hbond + desolv Energy     =  +89.85 kcal/mol 
USER        Electrostatic Energy            =   +0.03 kcal/mol 
USER    (2) Final Total Internal Energy     =   +2.93 kcal/mol 
USER    (3) Torsional Free Energy           =   +2.39 kcal/mol 
USER    (4) Unbound System's Energy  [=(2)] =   +2.93 kcal/mol 
USER    DPF = C:/Users/ACER/Desktop/thrombin/1.dpf 
USER    NEWDPF move chloro.pdbqt 
USER    NEWDPF about 0.010000 -0.086000 0.053000 
USER    NEWDPF tran0 17.638907 4.667671 8.254355 
USER    NEWDPF axisangle0 0.201519 -0.967072 -0.155442 -80.679768 
USER    NEWDPF quaternion0 0.130448 -0.626005 -0.100621 -0.762218 
USER    NEWDPF dihe0 44.49 93.24 67.31 -28.07 153.41 102.84 -62.32 73.38  
USER                              x       y       z    vdW   Elec        q     RMS  
ATOM      1 Cl           0      17.326   4.378  14.339+13.02 -0.00    -0.084    18.738 
ATOM      2  N           0      20.291   4.752  10.237 +3.27 +0.06    -0.260    18.738 
ATOM      3  C           0      18.383   3.530   8.568 +2.16 -0.01    +0.042    18.738 
ATOM      4  C           0      18.127   3.732   9.948+23.80 -0.00    +0.019    18.738 
ATOM      5  C           0      19.618   3.958   8.059 +2.86 -0.02    +0.049    18.738 
ATOM      6  C           0      19.112   4.348  10.747 +8.84 -0.01    +0.070    18.738 
ATOM      7  C           0      16.907   3.323  10.513 +4.27 -0.00    +0.018    18.738 
ATOM      8  C           0      20.519   4.552   8.919+12.59 -0.06    +0.119    18.738 
ATOM      9  C           0      18.835   4.534  12.099 +1.95 +0.01    +0.056    18.738 
ATOM     10  C           0      16.658   3.521  11.868 +0.24 +0.00    +0.025    18.738 
ATOM     11  C           0      17.623   4.128  12.662 +2.52 +0.01    +0.036    18.738 
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ATOM     12  N           0      17.471   2.935   7.713 -0.16 +0.05    -0.385    18.738 
ATOM     13  H           0      16.705   3.485   7.349 +0.18 +0.02    +0.160    18.738 
ATOM     14  C           0      17.620   1.591   7.193 -0.42 -0.03    +0.077    18.738 
ATOM     15  C           0      16.823   0.637   8.077 +8.53 -0.01    +0.032    18.738 
ATOM     16  C           0      17.134   1.528   5.739 +3.09 -0.01    +0.026    18.738 
ATOM     17  C           0      17.637   2.709   4.898 +1.43 +0.00    +0.032    18.738 
ATOM     18  C           0      17.848   3.950   5.764 +0.03 -0.02    +0.272    18.738 
ATOM     19  N           0      16.617   4.732   5.838 -0.66 +0.00    +0.087    18.738 
ATOM     20  C           0      15.511   4.009   5.209 +1.01 +0.05    +0.268    18.738 
ATOM     21  C           0      14.652   4.943   4.371 +0.47 +0.02    +0.037    18.738 
ATOM     22  C           0      16.799   6.037   5.202 +0.87 -0.03    +0.268    18.738 
ATOM     23  C           0      17.708   5.936   3.989 -0.04 +0.00    +0.037    18.738 
ENDMDL 
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 :ختاتمة عامة 
لجراسة ىػ الإجابة عغ الدؤاؿ السخترخ: ىل عقار الييجروكدي كمػروكيغ ىػ كاف ىجؼ ا      

 الستدبب في الأعخاض التي ضيخت عمى متعاشييو مغ مخضى كػرونا أو مسغ اشتبو أنيع مرابػف بو ؟ 
تخكدت مشيجية العسل عمى التعخيف بالجواء وبخرائرو العلاجية السجخبة في علاج السلاريا مثلا مشح 

 القخف الساضي وكحا عمى اقتخاحو كعلاج مدتعجل لستحػر بيصا مغ ىحا الفيخوس. أربعيشيات
تع اختيار عذخة بخوتيشات متػاججة أساسا في الجياز الجورؼ للإنداف حيث التساس السباشخ بيغ        

الألفة ( لجراسة مجػ DOKINGالبخوتيغ )السدتقبل( والعقار )القفاز( ثع قسشا بإجخاء السعالجة الحاسػبية )
التي  RMSDبيغ البخوتيشات والعقار والسقارنة بيشيا كسا قسشا بجراسة ثابت التثبيط لكل تفاعل و قيسة 

 تعبخ عغ التخاكب بيغ الييكميغ ومجػ التقارب بيغ ذراتيسا. 
مختمفة، كسا تع اقتخاحو مغ  أخخػ الييجروكدي كمػروكيغ دواء لعلاج مخض السلاريا وأمخاض          
ع الأحياء الجقيقة  ديجييو راووؿ كعلاج لسخض كػرونا نطخا لتذابو بخوتيشو ببخوتيغ السلاريا ، إلا شخؼ عال

، لحج الآف لع يتػصل العمساء والأبحاث  لجواء أكيج ورسسي  19انو لا يعتبخ العلاج السؤكج  لسخض كػفيج
كمػروكيغ انو الجواء السؤكج  لحج الداعة لع يتع التأكج مغ صحة اقتخاح الييجروكدي وأيزاليحا الػباء 

 . 19لكػفيج
، 19 _وىي: مزاد الثخومبيغ الثلاثي، كػفيج الإندانيتع اختيار عذخة بخوتيشات مغ الجدع        

 الدبكتخيغ، الديخوتػنيغ، الأندػليغ، الأميمػيج بيصا، الألبػميغ، الغمػبيميغ، الييسػغمػبيغ، ألفا ثخومبيغ
، 19ؼ ألفة اتجاه البخوتيشات حدب التختيب التالي: مزاد الثخومبيغ، كػفيج تع التػصل إلى أف العقار يبج

غمػبيميغ، سبكتخيغ، سيخوتػنيغ، أندػليغ، الألبػميغ الأميمػيج، بيشسا لع يكغ ىشاؾ تفاعل بيغ بخوتيغ 
 الييسػغمػبيغ وألفا ثخومبيغ. 

لجرجة أنو يشبغي أف تكػف كسية العقار  بالشدبة لثابت التثبيط، لاحطشا أنو يتشاسب عكديا مع الألفة      
مخة الكسية اللازمة مغ بخوتيغ مزاد الخثخيغ وىحا مؤشخ 1.74اللازمة لتثبيط  فيخوس كػرونا تفػؽ ب 

 خصيخ عمى أف العقار يدتيجؼ الخاصية الحيػية السزادة لمتخثخ مسا يعدزه بجلا مغ مشعو.
قخب ما يكػف مع كل البخوتيشات الحيػية في الجدع فإف التقارب الييكمي يكػف أ RMSDبالشدبة ؿ قيسة 

 سػاء مغ تفاعمت أو لا بذكل أكبخ مغ ليكل بخوتيغ الفيخوس.
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 وعميو: 
يسكغ القػؿ أف عقار ىيجروكدي كمػروكيغ كاف الدبب فيسا عاناه الحيغ تعاشػه كعلاج لكػرونا مغ       

 لحالة لبعزيع بتساسظ الجياز السشاعي لمجدع.أعخاض وصمت حج الػفاة وأنو يسكغ تفديخ عجـ سػء ا
وأيزا  IN VITROالججيخ بالحكخ أف الشتائج الستحرل عمييا لازالت تحتاج إلى إثبات عمى الدجاج     

 وأف الجراسة لازالت تحتاج تػسيعا إلى بخوتيشات أخخػ لع يتدع السجاؿ لحكخىا. IN VIVOعمى الأحياء 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ممخص
للإجابة عمى الدؤاؿ: ىل كاف عقار الييجروكدي كمػروكيغ الاختيار الرحيح لعلاج      

 مخضى الكػرونا؟ قسشا بإجخاء دراسة في الديميكػ تحتػؼ عمى مجسػعة مغ البخوتيشات
Antithrombin III:و SARS-CoV-2 و Spectrin و Serotonin و Insulin و 

Amyloid  و Albumin و Globulin و Hemoglobin و Thrombin والتي يحتسل أف ،
  .AutoDock 4.2 Release 4.2.6 يختبط بيا ىحا الجواء بعج امتراصو في الجـ باستخجاـ

لأكثخ ألفة معو  ، بل استيجؼ ، البخوتيغ ا Covid- 19 والشتيجة أف ىحا الجواء لع يكغ بخوتيغ
بذكل أكبخ البخوتيغ الثلاثي السزاد لمتخثخ، كسا أضيخت الشتائج إمكانية استيجافو لسجسػعة مغ 

 .البخوتيشات الحيػية في الجدع ، مسا يحتسل أف يتدبب في مفعػؿ عكدي لسغ يتعاشاه
 لث، ثابت التثبيط.ثا، ىيجروكدي كمػروكػيغ، مزاد الثخومبيغ ال19كػفيجالكممات المفتاحية:

 

Abstract 

  To answer the question: Was hydroxychloroquine the right choice to treat 

corona patients? We conducted an in-silico study with a group of proteins: 

Antithrombin III, SARS-CoV-2, Spectrin, Serotonin, Insulin, Amyloid, 

Albumin, Globulin, Hemoglobin and Thrombin, to which this drug is likely to 

bind after absorption in the blood using AutoDock 4.2 version 4.2.6. The result 

showed that this drug inhibits the anti-thrombin III protein before the Covid-19 

protein, and can even inhibit a group of vital proteins in the body. 

Keywords: COVID-19; Hydroxychloroquine; Antithrombin III; Inhibition 

constant. 

Résumé  
  Pour répondre à la question : L'hydroxychloroquine était-elle le bon choix 

pour traiter les patients corona ? Nous avons mené une étude in silico avec un 

groupe de protéines : Antithrombine III, SRAS-CoV-2, Spectrine, Sérotonine, 

Insuline, Amyloïde, Albumine, Globuline, Hémoglobine et Thrombine, 

auxquelles ce médicament est susceptible de se lier après absorption dans le 

sang à l'aide d'AutoDock 4.2 version 4.2.6. Le résultat a montré que ce 

médicament inhibe la protéine anti thrombin III avant la protéine du Covid-19, 

et peut même inhiber un groupe de protéines vitales dans le corps. 

Mots clés : COVID-19 ; Hydroxychloroquine ; antithrombine III ; Constante 

d'inhibition. 

 


