
 

 HIV-1 های پروتئاز تجربی مهارکننده  pKiساختارهای شیمیایی و مقادیر  :1پیوست 

 

 R1 R2 pKi شماره ترکیب

1 -H 3,4-OCH2O- 69/9  

*2 -H 3,4-S-C=N- 48/10  

3 -H 4-CH2OH 60/9  

4 2-OH 4-NH2 13/8  

5 2-OH 4-OCH3 25/8  

*6  2-OH 3,4-OCH2O- 83/8  

7 2-CF3 4-NH2 87/9  

*8  2-CF3 4-OCH3 06/10  

9 2-CF3 3,4-OCH2O- 85/9  

10 2-CF3 3,4-S-C=N- 01/10  

11 2-CF3 4-CH2OH 63/9  

12 2,4-di-F 4-NH2 41/9  

*13  2,4-di-F 4-OCH3 20/10  

14 2,4-di-F 3,4-OCH2O- 46/9  

15 2,4-di-F 3,4-S-C=N- 82/9  

*16  2,4-di-F 4-CH2OH 67/9  

17 4-F 4-OCH3 89/9  

18 4-F 3,4-OCH2O- 78/9  

19 4-F 3,4-S-C=N- 88/9  



*20  4-F 4-NH2 35/9  

21 4-F 4-CH2OH 68/9  

22 4-Ac 3,4-S-C=N- 14/10  

23 4-Ac 4-CH2OH 50/9  

24 3-F 3,4-S-C=N- 10/10  

25 3-F 4-CH2OH 50/9  

*26  3,4-di-F 3,4-S-C=N- 63/9  

27 3,4-di-F 4-CH2OH 48/9  

28 3-CF3 3,4-S-C=N- 80/10  

29 3-CF3 4-CH2OH 71/9  

30 3-OCF3 4-NH2 65/9  

*31  3-OCF3 4-OCH3 89/9  

32 3-OCF3 3,4-OCH2O- 62/9  

*33  3-OCF3 3,4-S-C=N- 58/10  

34 3-OCF3 4-CH2OH 54/9  

35 3-Ac 3,4-S-C=N- 82/10  

36 3-Ac 4-CH2OH 63/9  

*37  3-NH2CO2CH3 3,4-OCH2O- 54/9  

38 3-SO2CH3 3,4-OCH2O- 60/10  

39 3-SO2CH3 3,4-S-C=N- 52/11  

40 3-NO2 4-OCH3 87/9  

41 3-NO2 3,4-OCH2O- 93/9  

42 3-NO2 3,4-S-C=N- 82/10  

*43  3-NH2 4-OCH3 70/10  

44 3-NH2 3,4-OCH2O- 95/9  

*45  3-NH2 3,4-S-C=N- 10/11  

46 3-NHAc 4-OCH3 91/9  



 

 

 

 

 

 

 

 

 
 بعدی * مجموعه آزمون برای مدل کیوسار سه       

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 شده داک مجدد مهارکننده ،(زرد)کريستالوگرافي  مهارکننده. CDKبراي لیگاند  مجدد داکینگ .2پیوست 

CDK (سبز )آنزيم پروتئاز  داخل درHIV-1 
 

 

 

47 3-NHAc 3,4-OCH2O- 29/10  

48 3-NHAc 3,4-S-C=N- 22/11  

*49  3-NH2CO2CH3 4-OCH3 79/9  

50 3-SO2CH3 4-OCH3 31/10  

51 3-NH2CO2CH3 3,4-S-C=N- 58/10  



 شده های طراحی پارامترهای فارماکوکنتیک و سمیت مولکول :3پیوست 

 جذب توزیع CYPمتابولیسم  دفع سمیت

 ترکیب
تولید مثل 

 موثر

 التهاب

 زایی 

 تومور

 زایی

 جهش

 زایی 

Total 

Clearance 

(log 

ml/min/kg) 

 مهارکننده سوبسترا

 
VDss 

(human) 

(log L/kg)
 

 درصد جذب

ای  روده

 2D6 3A4 3A4 2D6 2C9 2C19 1A2 انسان 

خطر بی خطر پر  خطر بی  خطر بی   
461/0  خیر خیر بله خیر بله بله خیر 

295/0-  39/77  39 

خطر بی خطر پر  خطر بی  خطر بی   292/0  
 خیر خیر بله خیر بله بله خیر

184/0-  80/74  
T1 

خطر بی خطر پر  خطر بی  خطر بی   441/0 -177/0 خیر بله بله خیر بله بله خیر   88/83  T2 

خطر بی خطر پر  خطر بی  خطر بی   589/0 -148/0 خیر خیر بله خیر بله بله خیر   22/79  T3 

خطر بی خطر پر  خطر بی  خطر بی   436/0 -148/0 خیر بله بله خیر بله بله خیر   58/86  T4 

 
 
 
 


