
  CoV-2 -مشتقات إيميدازول ضد السارس دراسة حسابية للإمكانيات العلاجية لسلسلة جديدة من
  

  

  

  

  

 :الملخص العربى

ا في السیلیكو لتقییم إمكانات  )SARS-CoV-2( ٢جائحة فیروس السارس  العلاجیة ضد لحاجة الملحة للتدخلاتل نتیجة ، استخدمنا نھجً

عن طریق  SARS-CoV-2الإمكانات المثبطة للمركبات ضد  تم فحص  .بواسطة ایمیدازولات مصنعة حدیثا SARS-CoV-2   تثبیط 

من خلال تحلیل  RNA (RdRp)المعتمد على  RNAوالبولیمیراز ) Spro(والبروتین السنبلة ) Mpro(فحص البروتیاز الرئیسي 

كما تم انشاء نماذج دوائیة كما تم تحدیدالامتصاص والتوزیع   تم تقدیر الطاقة الحرة ا لناتجة عن اتحاد الدواء بالبروتینات .الالتحام الجزیئي

ھرت المركبات مستویات مختلفة من قابلیة الاتحاد وقدأظ. للمركبات) ADMET(والتمثیل الغذائي وكذلك خصائص الإفراز والسمیة 

أعلى مستوى ضد جمیع الأھداف ، مع حلقاتھ العطریة بما في ذلك  C2، حیث سجل بیسیمیدازول SARS-CoV-2ل  بالاھداف الدوائیة

أعلى مستوى ضد جمیع  C9المستبدلة بالفینیل ، سجل  ١H-imidazolesمن بین مركبات . مجموعتي الإیمیدازول المساھمة في الترابط

وقد . RdRpو  Mproضد  C12و  Sproأعلى نقاط ضد  C11 سجل thiophene-imidazolesو من بین مركبات ال . الأھداف

نموذج ربط GLU 288 e ASP 289 e GLU 290 of Mpro ،ASN 501 ofو  HIS 41 - CYS 145تفاعلت المركبات مع 

یمكن تطویرھا بشكل أكبر ھذه المركبات الجدیدة للإیمیدازول . RdRpة في الموقع لـ وبعض الأحماض الأمینیة النشط Sproمستقبلات 

  .تجریبیةالدراسات بعد ال SARS-CoV-2 لعلاج مرشحة أدویةك

 

 


