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Abstract 

Background and Objective: Infection-induced kidney stones are among 

the most important complications of chronic urinary tract infections and 

are frequently associated with urease activity produced by Proteus 

mirabilis. This enzyme hydrolyzes urea, thereby increasing urinary pH and 

promoting the formation of struvite and apatite stones. Inhibiting urease 

activity may be an effective strategy for preventing the development of 

these stones. 

Materials and Methods: In this study, bioinformatics approaches and virtual 

screening techniques were employed to investigate the inhibitory potential 

of natural compounds derived from native Iranian medicinal plants against 

P. mirabilis urease. Approximately 300 native medicinal plant species were 

surveyed, and 66 natural compounds were retrieved from relevant 

databases. Acetohydroxamic acid was included as a reference urease 

inhibitor. Three-dimensional structures of the ligands and the target 

enzyme were obtained from corresponding databases. Following structural 

preparation, molecular docking and molecular dynamics simulations were 

performed. 

Results: Docking results revealed that amentoflavone exhibited the highest 

binding affinity toward the active site of urease. Cyclomorusin and 

Hispaglabridin A ranked second and third, respectively, in terms of binding 

affinity. To evaluate the stability of the protein–ligand complex, the top-

ranked compound was subjected to a 50-ns molecular dynamics 

simulation. RMSD and RMSF analyses demonstrated satisfactory stability 

of the complex throughout the simulation period, with limited fluctuations 

in protein residues. 

Conclusion: The findings of this study suggest that Amentoflavone may 

serve as a promising natural inhibitor of Proteus mirabilis urease. These 

results provide a basis for further experimental investigations and support 

the development of novel plant-derived therapeutics to prevent infection-

induced kidney stones. 
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آز پروتئوس میرابیلیس با استفاده  های جدید آنزیم اوره طراحی بیوانفورماتیکی مهارکننده 

 های عفونی کلیه از ترکیبات طبیعی گیاهان دارویی بومی ایران با هدف پیشگیری از سنگ 
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  چکیده 

مهمسنگ   سابقه و هدف:  از  یکی  کلیه  عفونی  عفونتهای  عوارض  محسوب  ترین  ادراری  دستگاه  مزمن  های 

اورهمی آنزیم  فعالیت  با  موارد  از  بسیاری  در  که  باکتریشوند  میرابیلیس  آز  ( Proteus mirabilis)  پروتئوس 

افزایش و  اوره  هیدرولیز  با  آنزیم  این  دارند.  مستقیم  سنگ pH ارتباط  تشکیل  برای  لازم  شرایط  های  ادرار، 

تواند راهبردی مؤثر برای پیشگیری از تشکیل این  آز میکند. مهار فعالیت اورهاستروویت و آپاتیت را فراهم می

 ها باشد.نوع سنگ

روش  و  بهره  ها: مواد  با  مطالعه،  این  روشدر  از  پتانسیل  گیری  مجازی،  غربالگری  و  بیوانفورماتیکی  های 

  پروتئوس میرابیلیس آزشده از گیاهان دارویی بومی ایران علیه آنزیم اورهمهارکنندگی ترکیبات طبیعی استخراج

ستخراج  ها ا ترکیب طبیعی از پایگاه داده  66گونه گیاه دارویی بومی ایران گردآوری و    300بررسی شد. ابتدا حدود  

به استوهیدروکسامیک  اسید  همچنین  اورهشدند.  استاندارد  مهارکنندۀ  انتخاب  عنوان  سهشدآز  ساختار  بعدی  . 

و شبیه سازی  سازی ساختارها، داکینگ مولکولی  . پس از آمادهندریافت شد های مربوطه د لیگاندها آنزیم از پایگاه

 انجام شد.مولکولی  

داد    ها: یافته  نشان  آن آمنتوفلاووننتایج  از  پس  است.  آنزیم  فعال  جایگاه  به  اتصال  تمایل  بیشترین  ،  دارای 

ب  آ  پایداری  انرژی  بیشترین  ترتیبهسیکلوموروسین و هیسپاگلابریدین  برای ارزیابی  را نشان دادند.  های اتصال 

 RMSF  و RMSD ای قرار گرفت. نتایجنانوثانیه50سازی دینامیک مولکولی  کمپلکس، بهترین لیگاند تحت شبیه

 های پروتئین بود. ماندهسازی و نوسانات محدود باقیبیانگر پایداری مناسب کمپلکس در طول شبیه

بالقوه  تواند بهمیآمنتوفلاوون  دهد  های این مطالعه نشان مییافته  گیری: نتیجه  عنوان یک مهارکنندۀ طبیعی 

برای مطالعات آزمایشگاهی و توسعه داروهای گیاهی    پروتئوس میرابیلیس   ز آبرای اوره را  مطرح شود و زمینه 

 . جدید فراهم سازد
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  آن، باکتری   ۀشوند و در میان عوامل ایجادکنندانسان محسوب می 

ای در بروز  نقش ویژه (  Proteus mirabilis)  پروتئوس میرابیلیس

به عفونت  باکتری  این  دارد.  مزمن  و  پیچیده  بیماران  های  در  ویژه 
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ساختاری دستگاه   اختلالات  به  مبتلا  افراد  و  ادراری  سوند  دارای 

زایی  های بیماری ترین ویژگیشود. یکی از مهم ادراری مشاهده می 

 . [1]  آز استاین میکروارگانیسم، تولید آنزیم اوره 

اکسید کربن موجب  آز با تجزیه اوره به آمونیاک و دی آنزیم اوره 

شود. قلیایی شدن ادرار شرایط لازم  محیط ادراری می pH افزایش

های منیزیم، آمونیوم و فسفات را فراهم کرده و  برای رسوب یون 

سنگ   ،درنهایت تشکیل  به  استروویت  منجر  نوع  از  عفونی  های 

توانند بخش  ها معمولاً رشد سریعی دارند و می شود. این سنگ می

کلیه را اشغال کنند. به همین    ۀکنندتوجهی از سیستم جمع قابل

عنوان یکی از اهداف مهم درمانی در  آز بهدلیل، مهار فعالیت اوره 

 .[5-2]ت  های عفونی مطرح شده اسپیشگیری از تشکیل سنگ 

استوهیدروکسامیک درحال اسید   حاضر 

(Acetohydroxamic acid)   تأیید   یک آز  اوره شدۀ  مهارکننده 

  این ماده گیرد.  است که در برخی بیماران مورد استفاده قرار می 

برگشت به  باکتر اوره   م ی آنز   ر ی پذ طور  م   یی ا ی آز  مهار  ا کند ی را    ن ی . 

ه  تول   ز ی درول ی امر  و  به    اک ی آمون   د ی اوره  آلوده  ادرار  در  را 

و منجر به کاهش    کند ی اوره مهار م   ۀ کنند ه ی تجز   ی ها سم ی ارگان 

pH   آمون عوامل ضدم شود ی م   اک ی و سطح  ازآنجاکه  در    ی کروب ی . 

اثربخش   ی ط ی شرا   ن ی چن  هستند،  افزا   ن ی ا   ی مؤثرتر    ش ی عوامل 

درنت   ابد ی ی م  م   زان ی م   جه ی و  بالاتر  بروز  بااین   . رود ی درمان  حال، 

و   گوارشی  مشکلات  عصبی،  اختلالات  ازجمله  جانبی  عوارض 

. بنابراین  کند کاربرد بالینی آن را محدود  تواند می سمیت خونی، 

شناسایی ترکیبات طبیعی جدید با اثربخشی بالا و عوارض کمتر  

 . [ 8-6]  برخوردار است اهمیت فراوانی از 

دارابودنِ با  گون  ایران  هزاران  و  گسترده  گیاهی  گیاه    ۀتنوع 

متابولیت از  ارزشمندی  منبع  زیست دارویی،  ثانویه  فعال  های 

می  خواص  محسوب  دارای  ترکیبات  این  از  بسیاری  شود. 

. [10-9]  ضدباکتریایی، ضدالتهابی و مهارکنندگی آنزیمی هستند

بر ساختار  های بیوانفورماتیکی و طراحی دارو مبتنی پیشرفت روش 

امکان غربالگری سریع هزاران ترکیب طبیعی را فراهم ساخته است.  

مهم  از  مولکولی  دینامیک  و  مولکولی  ابزارهای  داکینگ  ترین 

پیش  برای  برهممحاسباتی  زیستی بینی  اهداف  با  لیگاندها  کنش 

توانند غربالگری اولیه بر روی انبوهی  . این ابزار میشوندمحسوب می

از ترکیبات انجام داده و تعداد ترکیبات با فعالیت مهاری احتمالی  

های آزمایشگاهی ترکیب  را به حداقل رسانده و سپس با کمک روش 

 .[11-12]یا ترکیبات مهارکننده را انتخاب نمود  

مهارکننده شناسایی  حاضر  مطالعۀ  از  بالقو هدف  آنزیم    ۀهای 

از میان ترکیبات طبیعی گیاهان دارویی    پروتئوس میرابیلیس آزاوره 

با استفاده    هیکل  یعفون  یهااز سنگ  یر یشگیبومی ایران با هدف پ

 بیوانفورماتیکی و کامپیوتری است. های  از روش 

 

 روش کار 
 آوری ترکیبات طبیعی جمع

گونه گیاه دارویی    300در این مطالعه، فهرستی شامل حدود  

گیاه  معتبر  منابع  براساس  ایران  سپس  بومی  شد.  تهیه  شناسی 

گزارش  طبیعی  دادترکیبات  پایگاه  از  گیاهان  این  برای   ۀشده 

ChEBI  [13].  ترکیب طبیعی برای    66  ،استخراج گردید. درمجموع

غربالگری مجازی انتخاب شدند. همچنین اسید استوهیدروکسامیک  

 .مرجع مورد استفاده قرار گرفت  ۀعنوان مهارکنندبه
 

 سازی ساختار لیگاندها آماده 

در   PubChem ۀ بعدی تمامی ترکیبات از پایگاه دادساختار سه 

  افزار [ دریافت شد. سپس با استفاده از نرم 14]  SDF   هایقالب فایل

Open Babel  به فرمت MOL2  افزار تبدیل شدند. در ادامه، نرم  

AutoDock Tools   هیدروژن افزودن  محاسببرای  قطبی،    ۀ های 

 .کار گرفته شدبه PDBQT ها به فرمتبارهای گایگر و تبدیل فایل
 

 سازی ساختار پروتئین آماده 

اوره  آنزیم  کریستالوگرافی  میرابیلیس   آز ساختار  با  پروتئوس 

داده   پایگاه  کد      UniPtot   [15]کمک   P17086)با 

PROMH_URE1  و داد(  پایگاه  کد    PDB  [16]ۀ  از  AF-با 

P17086-F1  ) های آب، لیگاندهای کریستالی  دریافت شد. مولکول

ها  و سایر اجزای غیرضروری حذف شدند. پس از افزودن هیدروژن 

اتمی بارهای  تعیین  ن  و  از  استفاده  ،  AutoDock Toolsافزاررم با 

 .تبدیل شد PDBQT  ساختار نهایی به فرمت
 

 داکینگ مولکولی

نرم  از  استفاده  با  مولکولی  داکینگ  و   PyRx افزارمطالعات 

جعب AutoDock Vina موتور شد.  براساس  جست   ۀانجام  وجو 

آنزیم   فعال  هیستدین  جایگاه  ، 219،  136،  134)آمینواسیدهای 

  تنظیم گردید. (  360و اسید گلوتامیک    217، لیزین  320،  22،  246

تمامی  است.    (Ni+2این آمینواسیدها جایگاه اتصال یونهای نیکل )

)کیلوکالری    لیگاندها تحت شرایط یکسان داک شدند و انرژی اتصال

 .بندی مورد استفاده قرار گرفتعنوان معیار اصلی رتبهبه   بر مول(
 

 سازی دینامیک مولکولی شبیه

پس از تحلیل نتایج داکینگ، بهترین لیگاند انتخاب شد. کمپلکس  

افزار  با نرم سازی دینامیک مولکولی  لیگاند حاصل تحت شبیه - پروتئین 

GROMACS 5.1.1   [17 ]      در این  نانوثانیه قرار گرفت.    50به مدت

ترک   G43a1  ی رو ی ن   دان ی م روش،   آب    ب ی در  مدل    ی برا   SPCبا 

قدرت    ستم ی س   ی ساز ی خنث   و   ن ی پروتئ - گاند ی ل   کمپلکس    ی ون ی و 

حاصل شد.    Cl−و    Na+  ی ها ون ی مناسب    ر ی با افزودن مقاد   ی ک ی ولوژ ی ز ی ف 

  سپس و   ی داخل     ی ها ت ی محدود     ی آزادساز     ی برا   ی انرژ   ی ساز نه ی کم 

به مدت    ی ت ی موقع   ی دها ی تحت ق   NPTو    NVT  ی ها تعادل در گروه 



 
 های عفونی کلیه مهارکننده گیاهی اوره آز پروتئوس میرابیلیس برای پیشگیری از سنگ
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شبیه   ه ی کوثان ی پ   100 در طول  تغییرات انجام شد.   RMSD سازی، 

برای بررسی نوسانات   RMSF جهت ارزیابی پایداری کلی ساختار و 

 . های اسیدآمینه محاسبه شد مانده باقی 

 

 یافته ها 

 نتایج داکینگ مولکولی 

های دو مادۀ آمنتوفلاوون و  تصویر شماتیک کمپلکس  1شکل  

آز و نحوۀ اتصال آنها با آمینواسیدهای  سیکلوموروسین با آنزیم اوره 

می  نشان  را  به  آنزیم  اتصال  قدرت  بیشترین  ترکیب  دو  این  دهد. 

برتر به    ترکیباتانرژی اتصال  جایگاه اتصال آنزیم را نشان دادند.  

 .ارائه شده است  1آز در جدول  آنزیم اوره 

اتصال   انرژی  منتخب  ترکیبات  تمامی  که  داد  نشان  نتایج 

(  د یاس  کیدروکسامی استوه)بیشتری نسبت به مهارکنندۀ استاندارد  

کیلوکالری بر    -7/8دارند. در میان آنها، آمنتوفلاوون با انرژی اتصال  

. این دو ترکیب بخوبی با جایگاه  مول بهترین عملکرد را نشان داد

 اتصال آنزیم ارتباط برقرار کردند. 

 

     الف  

 ب  
    

. در سمت  آزاورهآنزیم    - نیکلوموروسیس. ب.  آزاورهآنزیم  -آمنتوفلاوون. الف.  پروتئوس میرابیلیس  آز اورهنحوۀ اتصال دو ترکیب مؤثر گیاهی به آنزیم  .  1شکل  

 دهد. چپ نحوۀ اتصال در سطح زنجیرۀ پروتئینی و در سمت راست نحوۀ اتصال به آمینواسیدهای پروتئینی را نشان می
 

 پروتئوس میرابیلیس.  آز مهارکنندۀ استاندارد به آنزیم اورهگیاهی و  برتر ترکیبات انرژی اتصال   .1جدول 

 ( kcal/mol) اتصال یانرژ ترکیب

 - 7/8 آمنتوفلاوون

 - 2/8 سیکلوموروسین 

 - 9/7 هیسپاگلابریدین آ

 - 8/7 مالونات -او-6گلوکوزید  -او- 7فرمونونتین 

 - 3/7 راپونتیسین 

 - 1/4 استوهیدروکسامیک اسید 

 

 نتایج دینامیک مولکولی 

تحت    لیگاند، آمنتوفلاوون-برای بررسی پایداری کمپلکس آنزیم

نمودارنانوثانیه50سازی  شبیه گرفت.  قرار  انحراف  ) RMSD ای 

کوتاه تطبیق  ۀنشان داد که پس از یک دور( مربعات نی انگیجذر م

  انحرافات نسبتاً ثابتی باقی ماند و    ۀدر محدود  RMSD اولیه، مقدار

. این (035/0  و انحراف معیار0/ 207)میانگین    شدیدی مشاهده نشد

  موضوع بیانگر حفظ پایداری ساختاری کمپلکس در طول زمان است 

(. 2)شکل  
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 اوره آز. -آمنتوفلاوون ( کمپلکس RMSD)  مربعات  نیانگیانحراف جذر م .2شکل 

 

نیز نشان داد  (  مربعات  نی انگی جذر م  )نوسانات RMSF تحلیل

باقی محدود  آمینواسیدی  های  مانده اکثر  نوسانات  دارای  پروتئین 

پذیر سطحی افزایش نسبی تحرک  هستند. تنها برخی نواحی انعطاف 

قابل پروتئین  طبیعی  عملکرد  در  که  دادند  نشان  است.  را  انتظار 

باقی و  پروتئین  فعال  از  مانده جایگاه  لیگاند  اتصال  در  درگیر  های 

(.3)شکل    پایداری مناسبی برخوردار بودند

 

 
 اوره آز. -آمنتوفلاوون ( کمپلکس RMSF)  مربعات ن یانگیجذر م نوسانات .3شکل 

 

 نتایج  
یی باکتری  زا ی مار ی ب   ی فاکتورها   ن ی تر از مهم   ی ک ی آز  اوره   م ی آنز 

  ل ی در تشک   ی د ی و نقش کل   شود ی محسوب م   پروتئوس میرابیلیس 

اوره و    ز ی درول ی با ه   م ی آنز   ن ی . ا کند ی م   فا ی ا   ه ی کل   ی عفون   ی ها سنگ 

  یها ستال ی ادرار و رسوب کر  pH ش ی موجب افزا   اک، ی آمون   د ی تول 

آپات   ت ی استروو  کربنات  ازاین شود ی م   ت ی و  اوره .  مهار    ک ی آز  رو، 

  ی عفون   ی ها سنگ   ل ی از تشک   ی ر ی جلوگ   ی جذاب برا   ی راهبرد درمان 

عفونت  عوارض  کاهش  ادرار   ی ها و  دستگاه  محسوب    ی مزمن 

با  (  Amentoflavoneآمنتوفلاوون ) مطالعۀ حاضر،    در .  شود ی م 

  ان ی عملکرد را در م   ن ی بر مول بهتر   ی لوکالر ی ک   - 8/ 7اتصال    ی انرژ 

بررس   بات ی ترک  ا   ی مورد  داد.    د ی فلاونوئ ی ب   ک ی   ب ی ترک   ن ی نشان 

و    شود ی م   افت ی   یی دارو   اهان ی از گ   ی ار ی است که در بس   ی ع ی طب 

و    یی ا ی ضدباکتر   ، ی دان ی اکس ی آنت   ، ی ضدالتهاب   ی ها ت ی فعال 

آن در مطالعات متعدد گزارش شده است. مطالعات    ی ان ضدسرط 

آمنتوفلاوون   ی د ی اند که ساختار دوگانه فلاونوئ نشان داده   ن ی ش ی پ 

  ک ی دروفوب ی و ه   ی دروژن ی کنش ه برهم   ی اد ی تعداد ز   ی امکان برقرار 

پروتئ  م   ی ها ن ی با  فراهم  را  م   کند ی هدف  انرژ   تواند ی که    ی علت 

 .  [ 18]  باشد  لعه مطا  ن ی شده در ا مشاهده  ی اتصال بالا 



 
 های عفونی کلیه مهارکننده گیاهی اوره آز پروتئوس میرابیلیس برای پیشگیری از سنگ
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هیپریکوم    مختلف جنس  یهاگونه   ران،یا  یبوم  اهانیگ  انیم  از

(Hypericum  ) راعی  ویژهبه ،  (Hypericum perforatum)  گل 

تعداد  (،Juniperus)  ارسی  هاگونه   یبرخ سرخس   یو  و  از  ها 

بوم شناخته به  رانیا  یبازدانگان  منابع  آمنتوفلاوون   شده عنوان 

گونهگزارش شده  راعی   اند.  بسگل  مناطق کوهستان  یاریدر    ی از 

  ی کی ازجمله البرز، زاگرس و شمال غرب کشور پراکنش دارد و    رانیا

. گزارش شده  شودی محسوب م  بیترک  نیا  یعیمنابع طب  نیتراز مهم 

  ییای ضدباکتر  تی فعال  یداراآمنتوفلاوون   از  یغن  یهااست که عصاره 

 .  [20-18]  دهستن  یانسان  یزای ماریعوامل ب  هیعل  یتوجهقابل

حاضر  بیترک  نیدوم مطالعۀ  سیکلوموروسین    برتر 

(Cyclomorusin  ) انرژ که  دادبالایی  اتصال    یبود  نشان  . را 

ی از    لهیپرن  دیفلاونوئ  کسیکلوموروسین  عمدتاً  که  است  شده 

)  جنس  یهاگونه م(  Morusتوت  اشودیاستخراج  در    ران ی. 

  ( Morus nigra)  اهیتوت س  و  (Morus alba)  دیتوت سفی  هاگونه

  افت یاز مناطق کشور    یاریصورت گسترده کشت شده و در بسبه

فارماکولوژشوندیم مطالعات  داده   کی.  سیکلوموروسین  اند  نشان 

است. وجود    یدانیاکسیو آنت  ی کروبیضدم  ،یخواص ضدالتهاب  یدارا 

ا  لیپرن  یهاگروه  ساختار  افزا  ن یدر  موجب    ش ی مولکول 

پروتئ  زیگرآب   یهاکنشبرهم نت  هان یبا  در   لیتما  شیافزا  جهیو 

   [21-22]  شودیاتصال م

برتر    بیترک  نی سوم(  Hispaglabridin Aآ )  نیدیسپاگلابریه

 ب یترک  نیرا نشان داد. امناسبی  اتصال    یپژوهش بود که انرژ  نیا

در گونه  لهیپرن  یدها یاز فلاونوئ و عمدتاً    مختلف جنس  یهابوده 

یGlycyrrhiza)  زایریسیگل شیشودیم  افت(    ان یبن یر. 

(Glycyrrhiza glabra)  ی مبو   ییدارو  اهانیگ  نیتراز مهم  یکی  

که    رانیا استانهااست  برخی  طب  در  مطالعات    یعیپراکنش  دارد. 

  ی ویکننده کلو محافظت  یضدالتهاب ،ییای خواص ضدباکتر  یمتعدد

  ن ی دیسپاگلابریه اند. حضوررا گزارش کرده  انیبن یریش  یهاعصاره 

اآ   اث  یبخش  تواندیم  اهیگ  نیدر  شده آن را  گزارش   یدرمان  راتاز 

 [ 23ر24]  کند  هیتوج

  زیمالوناتن-او-6  دیگلوکوز-او-7  نیرمونونتفُترکیب  

(Formononetin-7-O-glucoside-6-O-malonateی از    یک( 

بود.  باتیترک حاضر  مطالعۀ  در  مطلوب  عملکرد  از    بیترک  نیا  با 

ا گ  یدی زوفلاونوئیمشتقات  در  که    ان ییباقلاۀ  خانواد  اهانیاست 

(Fabaceaeی )ازجمله   رانیا  یبوم  یهااز گونه  یار ی. بسشودیم  افت  

  تقات مش  یدارا  .Trifolium spp شبدر  و .Astragalus spp گون

قبل  نیفرمونونت مطالعات  داده   یهستند.  انشان    دها یزوفلاونوئیاند 

آنز مهار  ازطریق  اکس  هامیقادرند  استرس  کاهش  اثرات    ویداتیو 

 .   [25ر26]  کنند  جادیا  یتوجهقابل   یمحافظت

در برابر    یاتصال مناسب  یانرژ   زین(  Rhaponticin)  نیسیراپونت

(  Rheumی ریواس )هاگونه یدر برخ بیترک نیآز نشان داد. ااوره 

  ر ی نظ  یارزشمند   یبوم  یهاشامل گونه این جنس .  شودیم  افتی

نواح  (Rheum ribes)  واسیر در  که  و    یکوهستان  یاست  غرب 

  ی بردها بر کارعلاوه   واسی. رشودی م  افتیوفور  به   رانیشمال غرب ا

توجه  قابل  یستیبا خواص ز  یمتعدد  یفنول  باتیترک  یدارا  ،ییغذا

   [27ر28]  است

 ی عیطب باتیترک یتمام یحاضر، برتر  جیتوجه در نتاقابل ۀنکت

استاندارد مهارکنندۀ  به  نسبت    د ی اس  کیدروکسامیاستوه  منتخب 

(Acetohydroxamic acid  )ا م  نیبود.  نشان    دهد ی موضوع 

  ی عنوان منابع ارزشمند برا به  توانندیم  یاهیگ  یۀثانو  یهات یمتابول

جد  یطراح مهارکننده   ید ینسل  توجه  اوره   یهااز  مورد    قرار آز 

  ی ستیز  تیفعال  کنندهنیتضم  ییاتصال به تنها  ی. هرچند انرژ رندیگ

  ، ی مولکول  کینامید  یهابا داده   نگیداک  جینتا  یاما همراه  ست،ین

 .دهدیم  ش یمطالعه را افزا  نیا  یهاافتهیاعتبار  

در طول  آز  اوره -آمنتوفلاوون  نشان داد کمپلکس RMSD جینتا

پا  یساز هیشب  هینانوثان  50 است.    یمناسب  یداریاز  بوده  برخوردار 

ل  انگریب RMSF ریمقاد  نیهمچن اتصال  که  بود  موجب    گاندیآن 

  ج ینتا  نیفعال نشده است. ا  گاهیدر جا  یساختار  یدار یناپا  شیافزا

  ک ی ولوژیزیف  طیدر شرا  تواندیم ه آمنتوفلاوون  آن هستند ک  دیمؤ

 .خود را حفظ کند  داریاتصال پا  زین
 

 گیری جه نتی 
طبیعی  ترکیبات  مجازی  غربالگری  داد  نشان  حاضر  مطالعۀ 

های  شناسایی مهارکننده   باعثتواند  گیاهان دارویی بومی ایران می 

شود. در میان    سیلیرابیپروتئوس م آزجدید برای آنزیم اوره   ۀبالقو

بهترین انرژی اتصال را نشان    شده، آمنتوفلاوونترکیب بررسی   66

- داد و نتایج دینامیک مولکولی نیز پایداری مناسب کمپلکس آنزیم

آ    نیدیسپاگلابرهی  و  نیکلوموروسیس لیگاند را تأیید کرد. همچنین

ها های امیدوارکننده دیگر شناسایی شدند. این یافته عنوان گزینه به

پلی ترکیبات  بالای  ظرفیت  توسعبیانگر  در  گیاهی    ۀفنولی 

های عفونی کلیه  راهکارهای نوین برای پیشگیری از تشکیل سنگ 

تأیید   برای  آینده  بالینی  و  آزمایشگاهی  مطالعات  انجام  هستند. 

 . اثربخشی این ترکیبات ضروری است
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