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Abstract 

 

Background and purpose: Protein binding (PB) is an important pharmacokinetic parameter in 

drug discovery and development. In past years Abraham parameters were used to predict some 

physicochemical and pharmacokinetic properties of drugs. But in these cases, the ionization of drugs in 

blood pH (7.4) was ignored. Recently, Abraham parameters of chemical compounds in ionized form are 

proposed. Also, Henderson Hasselbalch equation could be used to calculate the percent ionization of 

drugs. In this study, Abraham parameters were calculated according to the ionized fraction of drug and 

PB was predicted using these parameters. 

Materials and methods: PB data points of 159 drugs were collected from the literature. 

Abraham parameters of drugs were calculated according to the percentage of ionization in blood pH=7.4. 

The models were built up based on the multiple linear regression (MLR) analysis and percentage error of 

each model was computed. 

Results: Findings showed a linear relation between PB and Abraham parameters based on the 

ionized fraction in blood pH, so, the developed model could predict the PB better than the model 

established by Abraham parameters in unionized form. 

Conclusion: Ionization of drugs in blood pH is an essential parameter in predicting PB, and 

Abraham parameters for ionized form of drug can be used to predict it with a good accuracy. 

 

Keywords: drug, protein binding, prediction, modeling, ionization 

 

 

J Mazandaran Univ Med Sci 2019; 29 (174): 96-105 (Persian). 

 
 
 
 
 
 
 
 
* Corresponding Author: Ali Shayanfar - Faculty of Pharmacy, Tabriz University of Medical Sciences, Tabriz, Iran, Iran  

(E-mail: shayanfara@tbzmed.ac.ir) 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jm

um
s.

m
az

um
s.

ac
.ir

 o
n 

20
25

-0
7-

20
 ]

 

                             1 / 10

https://jmums.mazums.ac.ir/article-1-12366-fa.html


 
       
 
 

 ـدرانـــازنــــي مـكـــشــزـــوم پــلــشـــگاه عــه دانـــلــمج

 (19-401)   4318سال    تير    471بيست و نهم   شماره دوره 

 

 17       4318، تير  471، شماره نهمدوره بيست و           مجله دانشگاه علوم پزشكي مازندران                                                                                     

 پژوهشی

 پيش بيني ميزان اتصال داروها به پروتئين هاي پلاسما با استفاده
 : تاثير یونيزاسيوناز پارامترهاي آبراهام

 
    1شادی شایان فر

 2علی شایان فر   

 چكيده
مهم  در فرییتمک و م  و فارمماوکويت يي   یم  پمارام رتئين هاي پلاسماا ميزان اتصال داروها به پرو و هدف: سابقه

همماي فيزیيکشمميايای  و بيتمم  وییگ هاي گذشمم ه پارام رهمماي یبراهممان بممه مت ممکر پي . در سممالتکسمم ه داروهاسمم 

هما بيت پي  ( در ایمن4/7خمکن   pHفارماوکويت يي  داروها مکرد اس فاده قرار گرف ه، در حال  وه یکنيزاسيکن داروهما در 

 بمه مت مکر پمي  بيتم  ایمن وییگم  هما پي متهاد  داروهمانادیکه گرف ه شکه اس . اخيراً پارام رهاي یبراهان براي فرن یمکنيزه 

تکانک براي محاسبه ميزان یکنيزاسيکن داروهما اسم فاده شمکد. در ایمن مهال مه شکه اس . از طرف  م ادله هتکرسن هسلباخ م 

هما پلاسماا دارو، پارام رهاي یبراهان محاسبه شکه و براي پي  بيت  ميزان اتصال دارو به پروتئين براساس درصک یکنيزاسيکن

 اس فاده گردیک.

یوري شمکه و دارو با مقادیر گزارش شکه پروتئين بایکیتگ از متابع جامع 951 در این مهال ه تجرب ، ها:مواد و روش

 ،سمس  بمر اسماس رگرسميکن خهم  تتمک م  يمره گردیک،محاسبه  pH 4/7 ميزان یکنيزاسيکن درپارام رهاي یبراهان براساس 

 .شکو درصک خهاي هر مکل محاسبه  بيت  پروتئين بایتکیتگ ارائههای  براي پي مکل

پلاسماا و پارام رهماي یبراهمان براسماس ميمزان  يهماپمروتئين بمه اتصمال داروهما ی  رابهه خهم  بمين ميمزان ها:یافته

ميمزان اتصمال داروهما بمه در حالم  یيمر یمکنيزه،  یبراهمانبه ر از پارام رهماي م  تکانک دس  یمک وه  هداروها بیکنيزاسيکن 

 .تبيين ناایک هاي پلاساا راپروتئين

باشممک و اسمم فاده از پممروتئين بایتممکیتگ م  بيتمم خممکن، یمم  پممارام ر مهمم  در پي  pHیکنيزاسمميکن دارو در  استتتاتا :

 بيت  ین به وار رود.تکانک براي پي م داروها  زهينکیفرن  يبراپارام رهاي یبراهان 
 

 به پروتئين، پي  بيت ، مکل بتکي، یکنيزاسيکن دارو، اتصال واژه های کليدی:
 

 مقدمه
ترین مکضکعات در طراحم  داروهماي یي  از مه 

هما، ميمزان جکیک ط  مراحل مخ ل  و   و تکس ه ین

ترا وه اتصال باشک، هاي پلاساا م اتصال ان به پروتئين

هاي پلاساا به عتکان یي  از فاو کرهاي دارو به پروتئين

همماي دارویمم  یمماد دخيممل در فارماوکويت يمم  و تممکاخل

 طکرول  اثر ی  دارو در بکن به فراوسيکن  ازبه شکد.م 

هماي دارو وه به صکرت یزاد  فراوسيکن  وه به پروتئين

 کن وجکدمرش در بمل اثمک( در محمیابپلاساا اتصال نا 
 

  E-mail: shayanfara@tbzmed.ac.ir  دان يکه داروسازي ،دان گاه علکن پزشي  تبریز :تبریز -علی شایان فر مولف مسئول:

 . دو راي داروسازي، مروز تحقيقات واربردي داروی  و واي ه تحقيقات دان جکی  دان گاه علکن پزشي  تبریز، تبریز، ایران9

 ات یناليز داروی  و دان يکه داروسازي دان گاه علکن پزشي  تبریز، تبریز، ایران. دان يار، مروز تحقيق2

 :  29/9/9911تاریخ تصکیب :                 27/6/9917ارجاع جه  اصلاحات : تاریخ            25/6/9917 تاریخ دریاف 
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. هاانتمک دیگمر پارام رهماي (9 -9 شمکددارد، مربکط مم 

-ئه ی  ممکل بمر اسماس سماخ اانفارماوکويت يي ، ارا

هاي بيت  ميزان اتصال دارو به پروتئيندارو به مت کر پي 

 پلاساا، وا  شایان  در مراحل مخ ل  و م  و تکسم ه

مت مکر طراحم  هاي مخ ل  بکینم  ناایک. مکلداروها 

 (.4 شکه و در مجلات م  بر علا  به تاپ رسميکه اسم 

محلکليم ، ضمریب  بيت یي  از ابزار مه  به مت کر پي 

تکزیع و فاو کرهاي مخ ل  فارماوکويت يي ، اس فاده از 

 :(5-7 باشک وه عبارتتک از م  پارام رهاي یبراهان
 

 : 9م ادله شااره 

SP= c+e.E+s.S+a.A+b.B+v.V 
 

یمم  پممارام ر م  يممر اسمم  وممه  SPدر ایممن مممکل 

قهبي  پذیري،  Sرفراوسيکن مکل  مازاد،  Eمقکارش به، 

A بانک هيکروژون ،  اسيکی هB  بازیسي ه بانک هيکروژن  و

V   حجMcGowan  19/1 .حج  ممکل ( بسم گ  دارد 

vbasec  SPباشمتک. ثکاب  ممکل یبراهمان مم  ,,,,,

تکانک بيانگر ضریب تکزیع و نفکذپذیري مکليکل هاي م 

و Valkoداروی  باشمک. ایمن ممکل در مهال مه اي تکسم  

بمراي پمي  بيتم  ميمزان اتصمال  2119هاياران در سال 

 (.7 دارو ها به یلبکمين اس فاده شکه اس 

تممرین ایممراد پارام رهمماي یبراهممان بممه مت ممکر مهمم 

تکصي  پارام رهاي فارمامکويت يي ، عکن دخال  عامل 

باشمک. ایلمب داروهما بمه این پارام رها م یکنيزاسيکن در 

در عل  ایتيه داراي خاصمي  بمازي و اسميکي هسم تک، 

ییک. از این رو در ن ر ي  خکن به حال  یکنيزه در م مح

تکانک وا  قابل تکجه  در گرف ن یکنيزاسيکن دارو م 

بيت  این پارام رها ناایک. به طکر مثال در ن ر گرف ن پي 

عامممل یکنيزاسمميکن وامم  قابممل تممکجه  جهمم  بهبممکد 

بيت  ميزان نفکذ داروها از سک خمکن  م مزي نامکده پي 

های  به مت کر محاسمبه پارام رهماي اً روشاخير (.1 اس 

یبراهان ترويبات شيايای  در حال  یکنيزه ارائه گردیمکه 

 :(1،91 اس  
 

  :2م ادله شااره 

SP=c+e.E+s.S+a.A+b.B+v.V+j
+
J

+
+j

-
J

-
 

-J  براي فرن ینيکن  و+J  براي فرن واتيکن  ترويبات

شيايای  و مقکار عکدي ین براي فمرن یيمر یمکنيزه صمفر 

این پارام رها به خکب  به مت کر تبيين نفکذ دارو باشک.  م

از سک خکن  م زي، جذب پکسم   و اتصمال داروهما بمه 

هاي مييروزومال تکس  گروه تحقيقات  پروفسمکر ینزی 

اي وه بایک در ن ر ني ه (.99-99 یبراهان به وار رف ه اس 

گرف  این اس  وه برخ  از داروها در محي  خکن، بمه 

 شمکنک، بتمابراین اسم فاده ازمل و یا بخ   یکنيزه مم طکر وا

 تکانک به درسم  تتهای  نا پارام رهاي یکن  و یير یکن  به

بيتم  ناایمک. م ادلمه هتکرسمکن پارام ر مکرد ن ر را پمي 

تکانک ميزان یکنيزاسيکن ی  دارو را هسلباخ به خکب  م 

ن در محي  خکن ن ان دهک. بکین مت کر اس فاده از ميمزا

logP  7.4 ضریب تکزیع بين او انکل ویب( وlogD ضریب  

( بمما وامم  ایممن pH 4/7تکزیممع بممين او ممانکل و یب در 

 (:94 ناایکم ادله، درصک یکنيزاسيکن دارو را م خص م 
 

 : 9م ادله شااره 

7.4

1
p protonated

D Unprotonated
   

 

رو بمما محاسممبه درصممک یکنيزاسمميکن دارو در از ایممن

مم  م ادلمه هتکرسمکن هسملباخ ز محي  خکن با اس فاده ا

تکان پارام رهاي یبراهان داروها را در محي  بيکلکژیم  

تر محاسبه ورد تا ب کان ميزان اتصمال یم  دارو بمه دقيق

هاي پلاساا بر اساس سماخ اان دارویم  را به مر پروتئين

تبيين ناکد. در این مهال ه درصک ميزان اتصال داروها بمه 

 گلييمکپروتئين-ز یلبکمين، یلفاول پروتئين پلاساا  اع  ا

یوري شمکه و ممکل  جمامع و ليسکپروتئين( از متابع جامع

بيت  ميزان اتصال دارو به پروتئين پلاساا ارائمه براي پي 

 گردیکه اس .

 

 هامواد و روش
 951 ميممزان پممروتئين بایممکیتگب ممک از جاممع یوري 

همما، و رسمم  سمماخ ار ین (9،95 ترويممب از متممابع م  بممر

 رهاي یير یکن  یبراهان براساس مکل ارائه شمکه قبلم ،پارام 

محاسمبه گردیمک. در  ACDLABافمزار با اسم فاده از نمرن
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 شادی شایان فر و همکار     

 11       4318، تير  471، شماره نهممجله دانشگاه علوم پزشكي مازندران                                                                                 دوره بيست و               

 هشیپژو

با اسم فاده  پارام رهاي یکن ادامه بر اساس این پارام رها، 

 ومه( Acree 96  و Abrahamتکس  هاي ارائه شکه از مکل

 براساس نکع ساخ اان ول  ترويب  یميت  و وربکوسيلي 

باشک، محاسبه شک. به مت کر محاسمبه ي( م فاوت م اسيک

 7.4logDو  logPدرصک یکنيزاسيکن دارو در محي  خمکن، 

با اس فاده از نرن افزار مذوکر اس خراج و با وا  م ادله 

 pHیکنيزاسميکن در  ميزان( 2شااره هسلباخ  م ادلههتکرسکن 

محاسبه شک. سس  براساس درصک یکنيزاسيکن،  4/7برابر 

 پارام ر یکن  و یيریکن  م مخص درصک هروکان از اینسه  

شکه و پارام رهاي متاسب براي تبيين ميمزان اتصمال دارو 

 بما اسم فادههاي پلاساا محاسبه گردیک و در ادامه به پروتئين

ارتبماط بمين پارام رهماي  از رگرسيکن خه  تتک م  يمره

پلاسماا  بمه هماي یبراهان و ميزان اتصال دارو به پروتئين

صکرت نسب  لگماری   درصمک اتصمال یاف مه از دارو بمه 

. هاي پلاسماا( ارزیماب  گردیمکميزان اتصال نياف ه به پروتئين

پارام رهای  در ممکل بماق  مانکنمک ومه از لحمار یمماري 

 (.97 بکدنکدرصک  11داري بالاي داراي اح اال م ت 

 

 یافته ها
 951، ميمزان پمروتئين بایمکیتگ 9در جکول شااره 

بيت  شمکه، پارام رهماي ب مکرد مهال ه، مقادیر پي تروي

بيتمم  یيممر یممکن  یبراهممان و ميممزان درصممک خهمماي پممي 

 MPD. یورده شکه اس ) 

یکن  یبراهان و ميمزان بررس  ارتباط پارام رهاي یير

یناليز رگرسميکن تتمک م  يمره براساس  پروتئين بایکیتگ

اشمک، بدار نام م لکن ورد وه عرض از مبکا م ادله م ت 

بتابراین رگرسيکن تتک م  يره با در ن ر گرف ن عمرض از 

( Regression through the Originمبمکا برابمر صمفر  

 گرف  وه ن ایج زیر حاصل شک:بایس   انجان م 
 

 : 4م ادله شااره 

Log (PB/(1-PB))= 0.652 E – 1.144 B + 0.486 V 

R2=0.629       SE=0.747       F=52.6       P<0.001 
 

2R  ، ضریب هابس گSE ،خهاي اسم انکارد ميمانگين 

F  ثاب  في ر و مقکارP  ین ن انگر م ت  دار بکدن ارتباط

بين پارام رهاي وابس ه و پارام رهاي مس قل مکرد اس فاده 

 (Regression through the Origin  RTO (.97 باشمکمم 

زممان   باشک و واربرد ینهاي یماري مه  م یي  از روش

از مبمکا از لحمار یمماري اس  ومه عمرض اهاي  مکرد 

مثال در ی  مهال ه م خص شمکه  طکرم ت  باشک، بهب 

ارتباط بين پهتا و ارتفاع تخ  مرغ ی  رابهه خه  بکون 

باشک وه در ایمن حالم  در ن ر گرف ن عرض از مبکا م 

م خص اس  وه بایک عمرض از مبمکای  وجمکد نکاشم ه 

وه به عتکان نمرن  SPSS 11.5از  RTOباشک. براي یناليز 

پي تهاد شمکه اسم فاده  RTOافزار مکرد تایيک براي یناليز 

هماي وام   هاچتين براي ارائمه ممکل RTO (.91 گردیک

 بيتم  ف اليم ( در وارهماي پي QSARف الي    -ساخ اان

اي ومه بایمک در ن مر ني مه (.91 داروها اس فاده شکه اس 

 در محممي  خممکن گرفمم  ایممن اسمم  وممه اوثممر داروهمما 

 pH  یممکنيزه قسمما   بممه طممکر وامممل و یمما  (4/7برابممر

باشمتک، بتمابراین اسمم فاده از پارام رهماي یيریمکن  بممه مم 

تکانک به درسم   پمارام ر ممکرد ن مر را تبيمين تتهای  نا 

داروي مذوکر، پارام رهاي  951ناایک. بکین مت کر براي 

 Abrahamیکن  با اس فاده از مکل هاي ارائه شکه تکس  

محاسممبه گردیممک و بمما اسمم فاده از م ادلممه ( Acree 96  و

 درصک یکنيزاسيکن دارو در محمي  خمکنهتکرسکن هسلباخ 

دس  یممکه و پارام رهماي یبراهمان داروهما بمر اسماس به

یکنيزاسيکن در محي  بيکلکژی  محاسمبه گردیمک. بمکین 

 محاسمبه pH= 4/7مت کر فراوسيکن یکنيزه شکه همر دارو در 

س  براسماس ميمزان یکنيزاسميکن و سمه  درصممک شمک. سم

هروکان از ایمن پمارام ر یمکن  و یيمر یمکن ، پارام رهماي 

جکیک بمراي همر دارو م مخص گردیمک تما ب کانمک ميمزان 

 هاي پلاساا بر اسماس سماخ ااناتصال ی  دارو به پروتئين

 داروی  را به ر تبيين ناکد:
 

 : 5م ادله شااره 

Log (PB/(1-PB))= 0.733 E – 0.210 S – 0.239 A–  

                 1.072 B + 0.607 V – 0.273 J
+
 +1.457J 

-
 

 

R2=0.677     SE=0.702      F=45.9     P<0.001   
 

، بمه طمکر خلاصمه ایمن پارام رهما و 2جکول شااره 

 .دهکبيت  براي هر ترويب را ن ان م درصک خهاي پي 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jm

um
s.

m
az

um
s.

ac
.ir

 o
n 

20
25

-0
7-

20
 ]

 

                             4 / 10

https://jmums.mazums.ac.ir/article-1-12366-fa.html


 ميزان اتصال داروها به پروتئين هاي پلاسما 

 4318، تير  471، شماره نهمدوره بيست و                                              مجله دانشگاه علوم پزشكي مازندران                                             400

 بيت  تکس  داروها و پي دادهاي پروتئين بایکیتگ : 1جدول شماره 
 پارام رهاي یير یکن  یبراهان

 

 E S A B V expPb predPb MPD دارو شااره

9 Alclofenac 16/9 92/9 57/1 71/1 69/9 11 1/12 9/96 

2 Aspirin 14/1 42/9 57/1 77/1 21/9 71 9/66 9/5 

9 Captopril 97/9 77/9 57/1 99/9 62/9 91 4/64 1/994 

4 Carbenoxolone 71/9 91/2 94/9 61/9 55/4 11 9/16 1/9 

5 Carprofen 21/2 11/9 11/1 74/1 19/9 11 5/17 6/9 

6 Clofibric acid 12/1 21/9 57/1 61/1 54/9 11 4/71 1/21 

7 Diclofenac 19/9 15/9 71/1 67/1 19/2 11 2/16 1/2 

1 Diflunisal 55/9 51/9 71/1 44/1 69/9 11 2/15 1/9 

1 Etodolac 61/9 57/9 11/1 11/1 24/2 11 5/19 5/5 

91 Fenbufen 71/9 15/2 57/1 15/1 11/9 11 5/19 6/5 

99 Fenoprofen 91/9 69/9 57/1 71/1 11/9 11 4/11 7/1 

92 Fentiazac 62/2 21/2 57/1 19/1 21/2 5/11 7/11 1/1 

99 Flufenamic acid 26/9 96/9 72/1 51/1 19/9 11 6/19 1/9 

94 Flurbiprofen 51/9 59/9 57/1 51/1 14/9 11 2/14 1/4 

95 Fusidicacid 11/9 19/2 21/9 11/9 22/4 1/14 9/19 1/9 

96 ibuprofen 71/1 19/9 57/1 59/1 71/9 11 9/16 9/99 

97 Indomethacin 44/2 41/2 57/1 24/9 59/2 11 2/16 1/6 

91 Indoprofen 12/9 91/2 57/1 94/9 99/2 11 4/11 1/7 

91 Isotretinoin 19/9 11/1 57/1 11/1 61/2 11 1/12 9/7 

21 Ketoprofen 56/9 17/9 57/1 17/1 11/9 14 6/11 6/9 

29 Naproxen 54/9 41/9 57/1 75/1 71/9 11 9/19 1/1 

22 Nedocromil 95/2 11/2 94/9 19/2 51/2 11 4/75 7/5 

29 Pravastatin 61/9 99/2 59/9 11/9 97/9 5/45 1/76 1/61 

24 Probenecid 25/9 12/9 57/1 21/9 96/2 11 1/79 2/21 

25 Salicylic acid 19/1 91/9 71/1 41/1 11/1 15 5/11 2/95 

26 Simvastatin 95/9 21/2 99/1 45/9 49/9 14 6/11 1/5 

27 Sulindac 26/2 72/2 57/1 91/9 57/2 16 9/19 1/9 

21 Suprofen 59/9 11/9 57/1 19/1 11/9 21 6/11 1/952 

21 Tiaprofenic acid 59/9 11/9 57/1 19/1 11/9 11 6/11 6/7 

91 Tienilic acid 77/9 29/2 57/1 19/1 17/2 11 1/12 9/6 

99 Tolfenamic acid 71/9 64/9 79/1 61/1 11/9 11 2/15 1/9 

92 Tolmetin 54/9 19/9 57/1 17/1 11/9 11 1/17 9/99 

99 Valproic acid 29/1 54/1 69/1 46/1 99/9 19 1/69 9/99 

94 Zomepirac 61/9 19/2 57/1 17/1 91/2 5/11 2/19 5/7 

95 Acebutolol 69/9 92/2 71/1 96/2 76/2 21 5/45 9/927 

96 Alprenolol 91/9 92/9 21/1 96/9 96/2 76 7/64 1/94 

97 Aminoglutethimide 69/9 71/9 56/1 94/9 19/9 24 1/79 9/911 

91 Amiodarone 99/9 41/2 11/1 97/9 75/9 16 6/11 1/9 

91 Amitriptyline 12/9 97/9 11/1 11/9 41/2 15 1/19 2/9 

41 Aprindine 77/9 61/9 11/1 17/9 12/2 16 2/15 1/1 

49 Atenolol 41/9 17/9 71/1 15/9 91/2 9 1/44 4/9912 

42 Atropine 46/9 69/9 99/1 99/9 21/2 51 5/71 1/57 

49 Bevantolol 76/9 94/2 21/1 12/9 71/2 15 6/72 6/29 

44 Bisoprolol 94/9 97/9 21/1 77/9 74/2 91 1/52 4/76 

45 Bupivacaine 92/9 51/9 26/1 91/9 59/2 16 1/14 5/92 

46 Bupropion 17/9 92/9 99/1 14/1 14/9 14 6/71 4/6 

47 Celiprolol 71/9 94/2 69/1 95/2 94/9 25 1/47 1/17 

41 Cetiedil 97/9 94/9 11/1 19/1 15/2 74 4/12 1/24 

41 Chlorpromazine 26/2 19/9 11/1 11/1 49/2 1/17 1/17 1/1 

51 Clindamycin 15/2 42/9 12/9 92/9 69/2 19 6/12 5/1 

59 Codeine 96/2 12/9 29/1 51/9 29/2 7 6/12 6/9171 

52 Desipramine 11/9 51/9 99/1 11/1 26/2 11 6/14 2/91 

59 Dextropropoxyphene 96/9 69/9 11/1 99/9 19/2 71 5/19 9/97 

54 Diphenhydramine 96/9 49/9 11/1 15/1 91/2 11 1/11 9/99 

55 Duloxetine 19/2 67/9 99/1 11/1 94/2 15 4/16 5/9 

56 Encainide 19/9 21/2 49/1 41/9 11/2 75 2/11 9/21 

57 Esmolol 92/9 47/9 21/1 64/9 42/2 56 1/59 5/7 

51 Ethambutol 79/1 11/1 71/1 72/9 19/9 6 1/21 7/299 

51 Etidocaine 99/9 51/9 26/1 29/9 41/2 14 1/77 2/97 

61 Fenfluramine 41/1 51/1 99/1 41/1 79/9 94 7/77 7/921 

69 Fentanyl 16/9 91/2 11/1 99/9 14/2 19 2/12 9/99 

62 Flecainide 69/1 61/9 49/1 92/9 61/2 52 4/51 2/94 

69 Fluoxetine 29/9 91/9 92/1 19/9 24/2 5/14 1/19 9/99 

64 Guanabenz 79/9 12/9 41/1 21/9 56/9 11 5/76 1/94 

65 Haloperidol 11/2 11/2 99/1 45/9 11/2 11 1/19 2/9 

66 Imipramine 95/9 45/9 11/1 14/9 41/2 11 2/14 4/5 

67 Isoprenaline 96/9 99/9 95/9 54/9 71/9 65 2/47 9/27 

61 Ketamine 21/9 42/9 99/1 11/1 19/9 92 6/19 4/516 

61 Ketanserin 41/2 61/2 26/1 12/9 11/2 14 6/11 7/4 

71 Labetalol 95/2 91/2 11/9 72/9 64/2 51 1/19 1/67 

79 Lidocaine 91/9 51/9 26/1 97/9 16/2 67 6/71 4/5 

72 Lincomycin 91/2 69/2 26/9 19/2 91/9 72 4/27 1/69 

79 Loperamide 76/2 11/2 99/1 11/9 77/9 17 1/16 2/1 

74 Lorcainide 12/2 27/2 11/1 94/9 16/2 15 4/14 1/99 

75 Maprotiline 11/9 49/9 11/1 15/9 99/2 11 7/19 4/6 

76 Meperidine 11/1 26/9 11/1 17/1 15/2 51 9/77 9/99 

77 Mepivacaine 92/9 51/9 26/1 91/9 11/2 14 9/77 2/1 

71 Metformin 99/9 51/1 55/1 61/9 11/9 5 9/91 5/262 

71 Methadone 59/9 72/9 11/1 11/9 79/2 11 1/19 1/94 

11 Metoprolol 91/9 22/9 21/1 52/9 26/2 1 4/54 6/511 

19 Mexiletine 15/1 11/9 29/1 11/1 51/9 71 9/66 4/5 

12 Mifepristone 69/2 11/9 99/1 51/9 52/9 11 6/17 4/1 

19 Moxisylyte 19/1 29/9 11/1 91/9 96/2 26 2/79 1/979 

14 N-acetylprocainamide 96/9 45/2 61/1 79/9 92/2 91 9/52 7/421 

15 Nadolol 61/9 56/9 19/1 11/9 41/2 21 6/57 7/915 

16 Nortriptyline 61/9 91/9 99/1 72/1 26/2 19 1/16 2/9 

17 Orphenadrine 91/9 91/9 11/1 15/1 99/2 21 1/11 1/941 

11 Oxprenolol 29/9 61/9 21/1 69/9 22/2 12 9/52 2/49 

11 Penbutolol 25/9 91/9 21/1 99/9 52/2 15 1/76 2/91 

11 Phenformin 61/9 14/9 76/1 72/9 61/9 21 5/47 4/997 

19 Pindolol 71/9 59/9 61/1 59/9 19/2 51 5/61 9/91 

12 Practolol 91/9 11/9 71/1 14/9 91/2 91 7/49 9/91 

19 procainamide 99/9 99/2 51/1 41/9 12/2 95 9/51 5/211 

14 Procaine 99/9 62/9 29/1 27/9 11/9 6 9/69 4/152 

15 propafenone 19/9 14/2 21/1 67/9 19/2 15 1/12 7/99 

16 Propranolol 76/9 44/9 21/1 96/9 95/2 17 9/19 6/6 

17 Rimantadine 14/1 67/1 29/1 61/1 57/9 41 9/77 4/19 

11 Selegiline 11/9 11/9 11/1 79/1 72/9 14 6/12 9/92 

11 Sertraline 19/9 44/9 99/1 67/1 26/2 11 9/17 1/9 

911 Sotalol 54/9 11/9 74/1 74/9 91/2 5/97 1/52 2/917 

919 Sufentanil 19/9 22/2 11/1 51/9 99/9 19 5/11 7/2 

912 Tacrine 11/9 52/9 29/1 76/1 61/9 55 2/19 4/61 

919 Tamoxifen 16/2 15/9 11/1 99/9 97/9 11 6/17 4/1 

914 Terbutaline 91/9 99/9 91/9 69/9 14/9 21 4/46 1/999 

915 Thioridazine 71/2 19/9 11/1 99/9 11/2 11 7/11 9/1 

916 Ticlopidine 65/9 92/9 11/1 62/1 19/9 5/16 9/15 9/9 

917 Timolol 74/9 61/9 21/1 19/9 91/2 61 9/56 5/6 

911 Tinoridine 12/9 77/9 91/1 29/9 41/2 12 9/19 1/1 

911 Tobramycin 19/9 56/9 91/2 19/5 95/9 91 9/1 9/11 

991 Tocainide 95/9 62/9 47/1 24/9 64/9 92 4/57 1/971 

999 Tolamolol 11/2 55/2 71/1 99/2 71/2 19 6/64 1/21 

992 Tolbutamide 95/9 95/2 19/1 11/9 16/2 16 2/19 4/95 

999 Tramadol 29/9 95/9 99/1 91/9 29/2 4 5/79 9/9617 

994 Venlafaxine 99/9 91/9 92/1 52/9 97/2 91 1/64 5/996 

995 Verapamil 76/9 11/9 11/1 11/9 71/9 11 9/17 9/9 

996 Alphaxalone 99/2 29/9 41/1 96/2 27/9 46 9/19 7/76 

997 Alprazolam 51/2 15/9 11/1 14/1 21/2 71 4/11 6/41 

991 Betamethasone 17/2 15/2 11/1 17/9 19/2 64 4/76 4/91 

991 Bromazepam 41/2 46/2 21/1 54/9 14/9 61 9/16 1/49 

921 Budesonide 99/2 29/9 41/1 96/2 27/9 11 9/19 6/7 

929 Carbamazepin 92/2 16/2 91/1 12/1 19/9 75 2/14 6/25 

922 Clofibrate 19/1 25/9 11/1 61/1 12/9 5/16 1/11 9/96 

929 Clonezepam 96/2 25/2 47/1 11/9 99/2 16 4/15 1/91 

924 Dapson 17/9 14/2 45/1 95/9 11/9 79 1/71 1/6 

925 Desmethyldiazepam 11/2 79/9 47/1 11/1 19/9 5/17 6/19 1/4 

926 Dexamethasone 17/2 15/2 11/1 17/9 19/2 77 4/76 7/1 

927 Diazepam 99/2 72/9 11/1 14/9 17/2 11 1/14 9/5 

921 Digitoxigenin 19/9 46/2 69/1 96/9 16/2 7/12 1/12 7/1 

921 Digitoxin 46/9 21/4 27/9 12/4 61/5 11 7/72 9/91 

991 Digoxin 67/9 46/4 51/9 92/4 75/5 27 1/69 5/996 

999 Diltiazem 66/2 94/2 11/1 22/2 94/9 11 1/14 2/94 

992 Ethinyl estradiol 17/2 49/2 11/1 12/9 91/2 5/16 7/15 1/1 

999 Ethinyloestradiol 51/9 15/9 41/1 76/1 42/2 17 7/15 4/9 

994 Etoposide 91/9 99/4 61/1 29/9 11/9 16 1/79 2/25 

995 Etretinate 94/9 21/9 11/1 11/1 17/9 11 6/14 4/9 

996 Fludrocortisone 19/9 16/2 11/1 11/9 12/2 75 5/74 6/1 

997 Flunitrazepam 94/2 95/2 11/1 95/9 94/2 71 1/19 7/97 

991 Halofenate 96/9 91/2 27/1 22/9 79/2 5/11 1/16 7/92 

991 Hydrocortisone 21/2 66/9 29/1 76/9 51/2 75 4/14 5/92 

941 Levonorgestrel 11/9 45/2 41/1 17/9 51/2 14 9/14 9/1 

949 Lorazepam 97/2 19/9 64/1 21/9 99/2 19 6/12 7/9 

942 Lovastatin 91/9 94/2 99/1 44/9 21/9 15 7/17 7/7 

949 Medigoxin 59/9 92/4 99/9 91/4 11/5 91 1/69 5/591 

944 Nabumetone 57/9 56/9 11/1 71/1 16/9 11 9/19 1/6 

945 Ouabain 97/9 21/4 21/2 79/9 96/4 42 9/47 7/92 

946 Oxazepam 59/2 99/2 91/1 41/9 11/9 4/11 1/11 7/1 

947 phenacetin 16/1 55/9 49/1 17/1 45/9 99 4/61 9/917 

941 Phenylethylmalonamide 91/9 49/2 17/1 25/9 65/9 1 5/65 1/791 

941 Prednisolone 91/2 26/9 72/1 11/2 75/2 5/12 1/75 1/91 

951 Pregnenolone 56/9 26/2 99/1 14/9 66/2 11 1/19 2/96 

959 Propofol 15/1 77/1 99/1 46/1 62/9 17 7/16 6/91 

952 Spironolactone 25/2 74/9 11/1 12/9 97/9 11 4/11 1/1 

959 Temazepam 24/2 76/9 97/1 94/9 99/2 1/16 2/11 1/6 

954 Teniposide 11/9 41/4 61/1 26/9 21/4 11 1/11 9/91 

955 Testosterone 55/9 27/2 99/1 19/9 91/2 61 9/19 1/59 

956 Tetrahydrocannabinol 42/9 14/9 51/1 79/1 61/2 15 9/16 4/9 

957 Triamcinolone acetonide 91/2 99/9 56/1 94/2 95/9 41 2/76 5/11 

951 Triazolam 74/2 19/2 11/1 19/1 99/2 11 1/11 1/1 

951 Zalcitabine 69/9 71/9 44/1 11/9 59/9 4 6/21 1/641 
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 شادی شایان فر و همکار     

 404       4318، تير  471، شماره نهممجله دانشگاه علوم پزشكي مازندران                                                                                 دوره بيست و               

 هشیپژو

 (4/7برابر  pH (داده هاي پروتئين بایتکیتگ و پارام رهاي محاسبه شکه یبراهان حاصل از درصک یکنيزاسيکن داروها در خکن : 2جدول شماره 
 

 E S A B V J+ J- expPb predPb MPD نکع دارو درصک یکنيزاسيکن دارو شااره

9 Alclofenac 1/11 6/7 5/19 11 41/2 11/1 69/9 24/9 14/1 12/4 29/9 اسيک 

2 Aspirin 1/11 2/7 1/75 71 21/2 11/1 27/9 21/9 19/1 74/9 11/1 کياس 

9 Captopril 1/911 1/941 4/74 91 94/2 11/1 61/9 67/9 19/1 41/4 92/9 کياس 

4 Carbenoxolone 1/911 9/1 9/11 11 45/9 11/1 59/4 29/5 42/1 57/6 15/9 کياس 

5 Carprofen 1/11 4/1 4/11 11 74/2 11/1 19/9 27/9 94/1 79/5 44/2 کياس 

6 Clofibric acid 1/911 5/91 7/17 11 94/2 11/1 59/9 29/9 19/1 12/9 17/9 کياس 

7 Diclofenac 1/11 9/1 7/11 11 62/2 11/1 11/2 21/9 11/1 91/5 16/9 کياس 

1 Diflunisal 1/11 6/1 4/11 11 51/2 11/1 69/9 11/2 17/1 69/4 71/9 کياس 

1 Etodolac 1/11 1/9 1/11 11 74/2 11/1 22/2 69/9 91/1 17/5 14/9 کياس 

91 Fenbufen 1/11 5/9 5/17 11 51/2 11/1 16/9 91/9 12/1 44/5 14/9 کياس 

99 Fenoprofen 1/11 5/9 5/15 11 52/2 11/1 16/9 95/9 14/1 61/4 54/9 کياس 

92 Fentiazac 1/911 2/1 7/11 5/11 17/2 11/1 27/2 91/9 19/1 59/6 77/2 کياس 

99 Flufenamic acid 1/11 5/7 7/16 11 52/2 11/1 19/9 96/9 91/1 92/4 49/9 کياس 

94 Flurbiprofen 1/11 1/9 1/11 11 56/2 11/1 12/9 92/9 14/1 67/4 65/9 کياس 

95 Fusidicacid 1/911 1/2 6/17 1/14 24/9 11/1 21/4 91/5 97/1 97/7 19/2 کياس 

96 Ibuprofen 1/11 9/5 1/19 11 49/2 11/1 76/9 92/9 17/1 57/9 19/1 کياس 

97 Indomethacin 1/11 1/1 1/11 11 17/2 11/1 59/2 14/9 14/1 64/6 51/2 کياس 

91 Indoprofen 1/11 2/2 1/15 11 69/2 11/1 11/2 79/9 12/1 12/5 17/2 کياس 

91 Isotretinoin 7/11 2/9 1/17 11 12/2 11/1 66/2 76/9 94/1 97/4 91/9 کياس 

21 Ketoprofen 1/11 1/2 1/15 14 59/2 11/1 16/9 49/9 19/1 96/5 79/9 کياس 

29 Naproxen 1/11 2/2 1/16 11 55/2 11/1 76/9 92/9 14/1 66/4 61/9 کياس 

22 Nedocromil 1/911 9/6 1/14 11 77/2 11/1 56/2 11/4 29/1 11/6 51/2 کياس 

29 Pravastatin 1/11 6/14 5/11 5/45 11/9 11/1 95/9 11/5 46/1 15/5 75/9 کياس 

24 Probenecid 1/11 1/1 1/19 11 52/2 11/1 94/2 11/4 14/1 12/4 41/9 کياس 

25 Salicylic acid 1/11 1/6 6/11 15 91/2 11/1 17/1 72/2 15/1 49/9 16/9 کياس 

26 Simvastatin 9/2 1/4 9/11 14 17/1 11/1 49/9 52/9 91/1 97/2 95/9 کياس 

27 Sulindac 1/11 4/9 4/17 16 71/2 11/1 55/2 11/4 19/1 61/6 49/2 کياس 

21 Suprofen 1/11 2/971 1/15 21 59/2 11/1 11/9 95/9 19/1 12/5 66/9 کياس 

21 Tiaprofenic acid 1/11 2/2 1/15 11 59/2 11/1 11/9 95/9 19/1 12/5 66/9 کياس 

91 Tienilic acid 1/911 1/2 1/17 11 51/2 11/1 14/2 45/9 12/1 51/5 12/9 کياس 

99 Tolfenamic acid 1/11 5/1 5/11 11 69/2 11/1 11/9 25/9 11/1 16/5 19/9 کياس 

92 Tolmetin 1/11 7/4 4/14 11 59/2 11/1 16/9 56/9 19/1 99/5 61/9 کياس 

99 Valproic acid 7/11 4/91 1/75 19 21/2 11/1 21/9 11/9 11/1 45/2 96/1 کياس 

94 Zomepirac 1/11 9/2 4/16 5/11 61/2 11/1 11/2 51/9 14/1 97/5 14/9 کياس 

95 Acebutolol 1/11 9/992 4/42 21 11/1 41/2 71/2 14/1 25/9 71/6 46/9 یمين 

96 Alprenolol 2/11 1/91 1/61 76 11/1 14/2 91/2 12/1 74/9 29/4 19/9 نيیم 

97 Aminoglutethimide 1/1 1/916 6/61 24 11/1 11/1 19/9 94/9 56/1 71/9 69/9 نيیم 

91 Amiodarone 1/11 2/9 9/11 16 11/1 99/9 77/9 12/1 57/2 12/4 91/9 نيیم 

91 Amitriptyline 5/11 9/6 2/11 15 11/1 27/2 42/2 12/1 19/9 61/9 77/9 نيیم 

41 Aprindine 1/11 1/4 2/12 16 11/1 94/2 15/2 11/1 11/9 11/9 62/9 نيیم 

49 Atenolol 9/11 9/9945 4/97 9 11/1 29/2 21/2 19/1 12/2 11/5 99/9 نيیم 

42 Atropine 7/11 9/41 9/71 51 11/1 11/2 91/2 11/1 15/2 91/4 99/9 نيیم 

49 Bevantolol 1/14 9/91 4/66 15 11/1 24/2 19/2 91/1 16/2 61/5 62/9 نيیم 

44 Bisoprolol 2/11 1/12 6/57 91 11/1 26/2 76/2 19/1 91/2 92/5 11/1 نيیم 

45 Bupivacaine 5/15 4/97 9/71 16 11/1 57/9 59/2 97/1 71/9 79/9 91/9 نيیم 

46 Bupropion 1/96 7/1 7/76 14 11/1 41/1 15/9 51/1 15/1 17/2 19/9 نيیم 

47 Celiprolol 9/11 2/17 9/41 25 11/1 61/2 96/9 15/1 25/9 96/7 55/9 نيیم 

41 Cetiedil 5/11 1/22 9/11 74 11/1 44/9 17/2 11/1 51/9 95/9 19/9 نيیم 

41 Chlorpromazine 1/11 2/5 7/12 1/17 11/1 94/2 49/2 19/1 14/2 71/9 99/2 نيیم 

51 Clindamycin 5/15 6/9 7/11 19 11/1 79/2 69/2 16/1 59/9 21/4 19/9 نيیم 

59 Codeine 4/17 1/162 4/74 7 11/1 51/2 22/2 21/1 17/9 71/4 19/2 نيیم 

52 Desipramine 1/11 1/1 1/17 11 11/1 19/9 21/2 11/1 91/2 91/9 65/9 نيیم 

59 Dextropropoxyphene 9/11 1/92 1/11 71 11/1 79/9 19/2 12/1 16/2 11/9 29/9 نيیم 

54 Diphenhydramine 7/15 1/91 4/11 11 11/1 66/9 29/2 14/1 74/9 95/9 22/9 نيیم 

55 Duloxetine 7/11 1/4 2/19 15 11/1 19/9 96/2 11/1 24/2 41/9 16/9 نيیم 

56 Encainide 5/11 4/92 9/14 75 11/1 21/2 12/2 19/1 61/2 11/5 71/9 نيیم 

57 Esmolol 9/11 7/1 5/51 56 11/1 12/2 44/2 19/1 25/2 16/5 17/1 نيیم 

51 Ethambutol 9/11 1/211 9/29 6 11/1 99/2 16/9 19/1 72/9 16/5 51/1 نيیم 

51 Etidocaine 9/66 4/21 1/74 14 11/1 19/9 51/2 49/1 69/9 22/9 19/9 نيیم 

61 Fenfluramine 1/11 1/911 9/61 94 11/1 79/1 74/9 11/1 21/9 11/9 25/1 نيیم 

69 Fentanyl 1/17 1/9 9/16 19 11/1 12/2 16/2 19/1 69/2 66/4 79/9 نيیم 

62 Flecainide 1/11 4/9 1/59 52 11/1 19/9 62/2 11/1 74/2 45/4 41/1 نيیم 

69 Fluoxetine 7/11 1/91 1/75 5/14 11/1 61/9 26/2 11/1 11/2 56/9 11/9 نيیم 

64 Guanabenz 5/14 7/24 1/67 11 11/1 99/2 57/9 91/1 21/9 49/9 61/9 نيیم 

65 Haloperidol 4/17 1/9 5/16 11 11/1 92/2 12/2 91/1 29/2 51/4 17/9 نيیم 

66 Imipramine 9/11 1/92 5/77 11 11/1 61/9 42/2 19/1 11/9 64/9 11/9 نيیم 

67 Isoprenaline 9/11 4/91 4/91 65 11/1 25/2 72/9 19/1 11/9 76/4 29/9 نيیم 

61 Ketamine 1/91 5/611 9/14 92 11/1 95/1 19/9 71/1 95/1 62/9 26/9 نيیم 

61 Ketanserin 9/61 1/1 1/14 14 11/1 16/9 11/2 56/1 21/2 17/5 91/2 نيیم 

71 Labetalol 7/17 4/41 2/74 51 11/1 46/2 66/2 14/1 14/9 69/5 11/2 نيیم 

79 Lidocaine 9/19 6/1 9/69 67 11/1 55/9 11/2 11/1 11/9 19/9 16/1 نيیم 

72 Lincomycin 1/15 9/59 6/99 72 11/1 61/9 92/9 92/1 94/9 54/1 14/2 نيیم 

79 Loperamide 4/19 1/9 9/15 17 11/1 46/2 71/9 95/1 12/2 79/5 64/2 نيیم 

74 Lorcainide 5/11 9/5 4/11 15 11/1 96/2 11/2 19/1 75/2 77/4 17/9 نيیم 

75 Maprotiline 1/11 2/1 9/11 11 11/1 21/2 96/2 11/1 15/9 61/9 75/9 نيیم 

76 Meperidine 7/19 5/91 9/61 51 11/1 49/9 17/2 16/1 61/9 27/9 15/1 نيیم 

77 Mepivacaine 6/12 1/91 1/61 14 11/1 52/9 99/2 29/1 79/9 69/9 21/9 نيیم 

71 Metformin 1/11 1/277 1/91 5 11/1 71/2 99/9 12/1 12/9 76/4 11/1 نيیم 
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71 Methadone 7/17 7/1 1/17 11 11/1 77/9 79/2 12/1 92/2 16/9 96/9 نيیم 

11 Metoprolol 9/11 1/565 9/59 1 11/1 16/2 21/2 19/1 19/9 66/4 15/1 نيیم 

19 Mexiletine 7/19 2/24 9/59 71 11/1 16/9 61/9 16/1 19/9 11/2 79/1 نيیم 

12 Mifepristone 9/2 9/1 7/17 11 11/1 15/1 59/9 54/9 91/1 95/9 69/2 نيیم 

19 Moxisylyte 9/15 2/966 2/61 26 11/1 14/9 91/2 16/1 21/9 11/9 71/1 نيیم 

14 N-acetylprocainamide 5/11 1/214 4/91 91 11/1 11/9 94/2 19/1 24/9 71/5 29/9 نيیم 

15 Nadolol 9/11 2/914 2/57 21 11/1 71/2 59/2 19/1 91/2 72/5 59/9 نيیم 

16 Nortriptyline 7/11 1/2 9/19 19 11/1 79/9 21/2 11/1 14/9 12/2 54/9 نيیم 

17 Orphenadrine 4/15 2/929 2/14 21 11/1 72/9 95/2 14/1 65/9 92/9 25/9 نيیم 

11 Oxprenolol 9/11 9/51 7/45 12 11/1 12/9 24/2 19/1 59/2 11/5 11/9 نيیم 

11 Penbutolol 9/11 9/29 1/75 15 11/1 11/2 54/2 12/1 61/9 95/4 91/9 نيیم 

11 Phenformin 1/11 9/929 7/44 21 11/1 12/9 79/9 12/1 47/9 17/5 54/9 نيیم 

19 Pindolol 4/11 4/91 7/51 51 11/1 41/2 19/2 12/1 94/2 71/4 55/9 نيیم 

12 Practolol 9/11 1/91 1/96 91 11/1 97/2 21/2 19/1 79/2 74/5 29/9 نيیم 

19 Procainamide 6/11 9/911 5/49 95 11/1 77/9 14/2 19/1 77/2 15/5 91/9 نيیم 

14 Procaine 5/11 9/765 1/59 6 11/1 67/9 11/2 12/1 94/2 26/4 16/1 نيیم 

15 Propafenone 7/11 9/21 7/75 15 11/1 99/2 15/2 12/1 11/2 42/5 61/9 نيیم 

16 Propranolol 2/11 9/96 1/79 17 11/1 96/2 97/2 12/1 11/9 91/4 69/9 نيیم 

17 Rimantadine 1/11 6/69 4/65 41 11/1 99/9 51/9 11/1 51/9 42/2 61/1 نيیم 

11 Selegiline 9/57 9/96 6/71 14 11/1 19/1 79/9 91/1 11/1 15/9 19/1 نيیم 

11 Sertraline 9/11 4/6 7/12 11 11/1 61/9 21/2 19/1 17/9 75/2 61/9 نيیم 

911 Sotalol 9/11 1/996 5/49 5/97 11/1 94/2 92/2 19/1 12/2 55/5 91/9 نيیم 

919 Sufentanil 4/17 6/6 1/16 19 11/1 19/9 92/9 91/1 42/2 77/4 61/9 نيیم 

912 Tacrine 9/11 1/45 9/11 55 11/1 51/9 62/9 19/1 91/2 19/9 79/9 نيیم 

919 Tamoxifen 9/15 9/2 1/16 11 11/1 97/2 21/9 15/1 15/2 12/9 12/9 نيیم 

914 Terbutaline 4/11 6/915 9/49 21 11/1 41/2 16/9 19/1 15/9 17/4 24/9 نيیم 

915 Thioridazine 4/11 9/2 1/17 11 11/1 17/2 12/2 19/1 19/2 91/4 55/2 نيیم 

916 Ticlopidine 4/92 1/9 1/14 5/16 11/1 56/1 19/9 42/1 51/1 79/9 61/9 نيیم 

917 Timolol 5/16 9/99 4/59 61 11/1 79/2 41/2 17/1 21/2 79/5 61/9 نيیم 

911 Tinoridine 1/25 7/1 4/19 12 11/1 69/1 49/2 19/1 61/1 42/2 11/9 نيیم 

911 Tobramycin 1/911 7/15 4/1 91 11/1 19/6 97/9 11/1 11/4 44/96 11/2 نيیم 

991 Tocainide 4/19 5/251 1/49 92 11/1 26/9 65/9 29/1 95/2 71/9 12/9 نيیم 

999 Tolamolol 9/71 9/91 9/56 19 11/1 99/2 72/2 46/1 11/2 15/5 17/9 نيیم 

992 Tolbutamide 5/11 9/95 9/62 16 11/1 91/9 11/2 12/1 92/9 11/4 21/9 نيیم 

999 Tramadol 9/11 1/9615 2/61 4 11/1 29/2 26/2 19/1 46/9 99/4 11/9 نيیم 

994 Venlafaxine 6/11 9/999 1/69 91 11/1 41/2 41/2 12/1 69/9 71/4 96/9 نيیم 

995 Verapamil 9/17 9/1 7/12 11 11/1 11/9 19/9 15/1 71/9 96/6 69/9 نيیم 

996 Alphaxalone 1/1 9/72 2/71 46 11/1 11/1 27/9 96/2 41/1 29/9 99/2 یير یکنيزه 

997 Alprazolam 1/1 2/49 1/11 71 11/1 11/1 21/2 14/1 11/1 15/9 51/2 یير یکنيزه 

991 Betamethasone 1/1 7/1 6/61 64 11/1 11/1 19/2 17/9 11/1 15/2 17/2 یير یکنيزه 

991 Bromazepam 1/1 1/49 2/15 61 11/1 11/1 14/9 54/9 21/1 46/2 41/2 یير یکنيزه 

921 Budesonide 1/1 1/1 2/71 11 11/1 11/1 27/9 96/2 41/1 29/9 99/2 ر یکنيزهیي 

929 Carbamazepin 1/1 9/24 2/19 75 11/1 11/1 19/9 12/1 91/1 16/2 92/2 یير یکنيزه 

922 Clofibrate 1/1 1/99 2/19 5/16 11/1 11/1 12/9 61/1 11/1 25/9 19/1 یير یکنيزه 

929 Clonezepam 1/1 2/91 7/14 16 11/1 11/1 99/2 11/9 47/1 25/2 96/2 یير یکنيزه 

924 Dapson 1/1 1/1 9/67 79 11/1 11/1 11/9 95/9 45/1 14/2 17/9 یير یکنيزه 

925 Desmethyldiazepam 1/1 1/9 7/19 5/17 11/1 11/1 19/9 11/1 47/1 79/9 11/2 یير یکنيزه 

926 Dexamethasone 1/1 7/1 6/61 77 11/1 11/1 19/2 17/9 11/1 15/2 17/2 یير یکنيزه 

927 Diazepam 1/1 5/9 5/15 11 11/1 11/1 17/2 14/9 11/1 72/9 99/2 یير یکنيزه 

921 Digitoxigenin 1/1 1/2 1/11 7/12 11/1 11/1 16/2 96/9 69/1 46/2 19/9 یير یکنيزه 

921 Digitoxin 1/1 1/96 6/75 11 11/1 11/1 61/5 12/4 27/9 21/4 46/9 یير یکنيزه 

991 Digoxin 1/1 9/999 1/69 27 11/1 11/1 75/5 92/4 51/9 46/4 67/9 یير یکنيزه 

999 Diltiazem 1/1 1/6 4/19 11 11/1 11/1 94/9 22/2 11/1 94/2 66/2 یير یکنيزه 

992 Ethinyl estradiol 1/1 9/9 9/19 5/16 11/1 11/1 91/2 12/9 11/1 49/2 17/2 یير یکنيزه 

999 Ethinyloestradiol 1/1 7/9 4/15 17 11/1 11/1 42/2 76/1 41/1 15/9 51/9 یير یکنيزه 

994 Etoposide 1/1 1/26 2/71 16 11/1 11/1 11/9 29/9 61/1 99/4 91/9 یير یکنيزه 

995 Etretinate 1/1 1/1 9/17 11 11/1 11/1 17/9 11/1 11/1 21/9 94/9 یير یکنيزه 

996 Fludrocortisone 1/1 1/99 7/66 75 11/1 11/1 12/2 11/9 11/1 16/2 19/9 یير یکنيزه 

997 Flunitrazepam 1/1 1/91 1/19 71 11/1 11/1 94/2 95/9 11/1 95/2 94/2 یير یکنيزه 

991 Halofenate 1/1 1/99 7/15 5/11 11/1 11/1 79/2 22/9 27/1 91/2 96/9 یير یکنيزه 

991 Hydrocortisone 1/1 1/91 1/11 75 11/1 11/1 51/2 76/9 29/1 66/9 21/2 زهیير یکني 

941 Levonorgestrel 1/1 1/9 1/19 14 11/1 11/1 51/2 17/9 41/1 45/2 11/9 یير یکنيزه 

949 Lorazepam 1/1 7/9 6/12 19 11/1 11/1 99/2 21/9 64/1 19/9 97/2 یير یکنيزه 

942 Lovastatin 1/1 6/6 1/11 15 11/1 11/1 21/9 44/9 99/1 94/2 91/9 یير یکنيزه 

949 Medigoxin 1/1 1/511 9/61 91 11/1 11/1 11/5 91/4 99/9 92/4 59/9 یير یکنيزه 

944 Nabumetone 1/1 1/5 9/14 11 11/1 11/1 16/9 71/1 11/1 56/9 57/9 یير یکنيزه 

945 Ouabain 1/1 9/91 1/25 42 11/1 11/1 96/4 79/9 21/2 21/4 97/9 یير یکنيزه 

946 Oxazepam 1/1 5/91 9/11 4/11 11/1 11/1 11/9 41/9 91/1 99/2 59/2 یير یکنيزه 

947 Phenacetin 1/1 2/11 1/62 99 11/1 11/1 45/9 17/1 49/1 55/9 16/1 یير یکنيزه 

941 Phenylethylmalonamide 1/1 9/412 6/46 1 11/1 11/1 65/9 25/9 17/1 49/2 91/9 یير یکنيزه 

941 Prednisolone 1/1 6/21 9/65 5/12 11/1 11/1 75/2 11/2 72/1 26/9 91/2 یير یکنيزه 

951 Pregnenolone 1/1 7/95 5/12 11 11/1 11/1 66/2 14/9 99/1 26/2 56/9 یير یکنيزه 

959 Propofol 1/1 1/1 9/11 17 11/1 11/1 62/9 46/1 99/1 77/1 15/1 یير یکنيزه 

952 Spironolactone 1/1 1/99 2/17 11 11/1 11/1 97/9 12/9 11/1 74/9 25/2 یير یکنيزه 

959 Temazepam 1/1 5/4 4/12 1/16 11/1 11/1 99/2 94/9 97/1 76/9 24/2 یير یکنيزه 

954 Teniposide 1/1 1/91 9/11 11 11/1 11/1 21/4 26/9 61/1 41/4 11/9 یير یکنيزه 

955 Testosterone 1/1 7/41 1/11 61 11/1 11/1 91/2 19/9 99/1 27/2 55/9 زهیير یکني 

956 Tetrahydrocannabinol 1/1 5/2 4/17 15 11/1 11/1 61/2 79/1 51/1 14/9 42/9 یير یکنيزه 

957 Triamcinolone acetonide 1/1 4/19 6/72 41 11/1 11/1 95/9 94/2 56/1 99/9 91/2 یير یکنيزه 

951 Triazolam 1/1 2/91 2/11 11 11/1 11/1 99/2 19/1 11/1 19/2 74/2 نيزهیير یک 

951 Zalcitabine 1/1 6/614 2/21 4 11/1 11/1 59/9 11/9 44/1 71/9 69/9 یير یکنيزه 
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 شادی شایان فر و همکار     

       4318، تير  471، شماره نهممجله دانشگاه علوم پزشكي مازندران                                                                                 دوره بيست و               

 هشیپژو

 بحث
بيتمم  پارام رهمماي یممکن  یبراهممان اخيممرا بممراي پممي 

بتمکي ميمزان جمذب  هما از جالمه ممکلبسياري از پکیکه

و شممارول  (29 بمماو ري (،21 داروهمما بممر روي جلبمم 

و ميممزان  (29 ین همما و هاچتممين نفمکذ ی ممای  (22 ف مال

مممکرد اسمم فاده قممرار  (24 کنیمم ریزومحلکليمم  ترويبممات 

هاي قبلم  ارائمه شمکه بمراي بمرخلا  ممکل گرف ه اس .

همماي فيزیيکشمميايای  و بيتمم  بسممياري از وییگمم پممي 

فق   (،25 فارماوکويت يي  مخ ل  تکس  م ادله یبراهان

E، B  وV  9/1  دار بکدنمکاز لحار یمماري م تم< P و )

بيت  ميزان اتصال داري در پي م ت این سه پارام ر تاثير 

 (.4هاي پلاساا داش تک  م ادله شااره به پروتئين

بيت  ميزان اتصمال دارو بمه ول  ن ایج حاصل از پي 

 pHپروتئين هاي پلاساا براساس ميمزان یکنيزاسميکن  در 

و سه  درصک هروکان از این پارام رهاي یکن   (4/7برابر 

یم  (، یکنيزاسيکن 5م ادله شااره و یيریکن  ن ان داد  

 همابيت  ميزان اتصال داروهما بمه پروتيئنپارام ر مه  در پي 

باشک، ترا وه برخلا  پارام رهماي یيریمکن ، پلاساا م 

 باشمتکدار م تاام  پارام رهاي یکن  از لحار یماري م ت 

 9/1< p 9شمااره  ناکدارتتين محاسبه درصک خها در (. ه 

ن ممان داد وممه م ادلممه ارائممه شممکه براسمماس پارام رهمماي 

تمري و یبراهان با در ن ر گرف ن یکنيزاسميکن بما خهماي 

 15/1< p هماي پلاسماا اتصال داروها به پروتئين(، ميزان

 ناایک.بيت  م را پي 
 

 
 

 ه شمکه براسماس ممکل ارائمه شمکه ودرصک خهاي محاسب: 1شماره  نمودار

 پارام رهاي یبراهان و پارام رهاي محاسبه شکه براساس یکنيزاسيکن دارو 

 بيتمم  ميممزان عمملاوه بممر ایممن، ن ممایج حاصممل از پممي 

هماي قبلم  هماي پلاسماا بما ممکلاتصال دارو به پمروتئين

همماي یممماري و گممزارش شممکه در متممابع تکسمم  روش

 ک ومه مقمکار گمزارش دهمپارام رهاي مخ ل  ن مان مم 

شکه در این مهال ه تفاوت  تتکان  با مقمادیر پمي  بيتم  

. در حمال  ومه در ایمن (9 جکول شمااره  در متابع نکارد

همماي یممماري و پارام رهمماي مممکرد اسمم فاده مهال ممه روش

تمرین باشمک ومه یيم  از مهم ساده و قابمل تفسميرتر مم 

 -اانهاي مب ت  بر ساخ مکاردي اس  وه در تکس ه مکل

 .(97،21 ف الي  تاويک شکه اس 

 
مقایسه درصک خهاي محاسبه شکه در این مهال ه بما : 3جدول شماره 

 ن ایج مکل هاي ارائه شکه قبل 
 

 رفرن  *خها روش یماري پارام رها روش

9 E-State, molecular connectivity  شبيه هاي 

 عصب  مصتکع 

9/94 26 

2 E-State, molecular connectivity, ClogP, TPSA  شبيه هاي 

 عصب  مصتکع 

7/96 27 

9 E-State, molecular connectivity, ClogP, TPSA 
 

 27 1/29 ماشين بردار پ  يبان

4 E-State, molecular connectivity, ClogP, TPSA  رگرسيکن 

 خه  تتک م  يره

9/29 27 

5 ACD labs/logD, MOE (Chemical Computing 

Group) and Symyx QSAR software packages 
 

 21 9/99 رگرسيکن درخ  

6 Abraham Solvation parameters  رگرسيکن 

 خه  تتک م  يره

 این  5/95

 مهال ه
 

 خها بر اساس ميانگين قکر مهلق اخ لا  بين مقادیر تجرب  و پي  بيت  شکه م  باشک *

 

پممروتيئن گيمري ومرد ومه تمکان ن يجمهدر پایمان مم 

تگ یيمم  از پارام رهمماي مهمم  فارممماوکويت يي  بایتممکی

بيت  ین بسيار حمائز اهايم  بمکده و در باشک وه پي م 

با اسم فاده از پارام رهماي یبراهمان  این مهال ه تلاش شکه

هما بيت  ميزان اتصال داروها بمه پمروتئينمکل  براي پي 

ارائه شکد. مقایسه پارام رهاي یمکن  و یيریمکن  یبراهمان 

وه برخ  پارام رهاي یير یکن  عالاً از لحار  م لکن ورد

بيت  داري در پي باشتک و تاثير م ت دار نا یماري م ت 

هماي پلاسماا نمکارد. ولم  ميزان اتصال دارو بمه پمروتئين

تاام  پارام رهاي محاسبه شکه یبراهان بمر اسماس ميمزان 

 داراز لحار یمماري م تم  4/7برابر  pHیکنيزاسيکن دارو در 

اي ميمزان تکانک به طمکر قابمل ملاح مهباشتک و این م م 

 بيت  را واه  دهک.خهاي پي 
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