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رعنوان طرح تحقیقاتی: 
غربالگري و انتخاب داروي مهاركننده پروتئين S2 ويروس SARS-CoV2 به كمك هدف يابي مجدد داوريي(Drug repurposing) مبتني بر روش هاي in silico به منظور مهار ورود ويروس به سلولهاي انساني
تاریخ خاتمه طرح :
01/07/1404
مجری یا محقق اصلی و همکاران  با ذکر وابستگی هر فرد:
دکتر حمید معدنچی - استاد‌یار بیوتکنولوژی دارویی دانشگاه علدم پزشکی سمنان
عنوان پیام پژوهشی ( حداکثر 20 کلمه): 
داروی پپتیدی اینفوویرتاید یک داروی موثر در ممانعت از ورود ویروس SARS-CoV-2 به درون سلول های انسانی می باشد.
پیام کلیدی (حداکثر 80 کلمه): 
داروی پپتیدی اینفوویرتاید یک داروی موثر در ممانعت از ورود ویروس SARS-CoV-2 به درون سلول های انسانی می باشد.
متن پیام پژوهشی ( حداکثر240 کلمه):
· اهمیت موضوع(50 کلمه)،
با توجه به فوریت اقدامات درمانی برای بیماری همه‌گیر کرونا ۲۰۱۹ (کووید-۱۹)، استفاده از داروهای موجود با تأییدیه FDA به دلیل زمان و هزینه کمتر مورد نیاز برای توسعه آنها ترجیح داده می‌شود. استفاده مجدد از دارو به روش in silico روشی دقیق برای سرعت بخشیدن به غربالگری داروهای موجود مورد تأیید FDA برای یافتن گزینه درمانی برای کووید-۱۹ است. شباهت در مکانیسم ادغام SARS-CoV-2 و HIV-1 به سلول‌های میزبان می‌تواند نکته کلیدی برای مهار ورود SARS-CoV-2 به سلول‌های میزبان توسط مهارکننده‌های ادغام HIV باشد.
· مهمترین نتایج طرح به زبان غیر تخصصی(70 کلمه) 
داروی پپتیدی اینفوویرتاید یک داروی موثر در ممانعت از ورود ویروس SARS-CoV-2 به درون سلول های انسانی می باشد.
· موارد کاربرد نتایج طرح (80 کلمه)  
کمپلکس‌های پروتئینی Enf-S2 و Enf-gp41 از نظر تمایل اتصال و پایداری توسط دینامیک مولکولی MD  شبیه‌سازی شدند. بر اساس مهم‌ترین معیارها مانند امتیاز داکینگ، اندازه خوشه، انرژی و ثابت تفکیک، قوی‌ترین برهمکنش بین Enf و پروتئین S2 مشاهده شد. علاوه بر این، نتایج MD تأیید کرد که برهمکنش پروتئین Enf-S2 به طور قابل توجهی پایدار بوده و باعث می‌شود که باقیمانده‌های پروتئین S2 کمترین نوسانات را داشته باشند.
تأثیرات و کاربردها: 
•	تأثیر 1:  اینفوویرتاید می‌تواند به عنوان یک مهارکننده قوی فیوژن SARS-CoV-2 عمل کند و پتانسیل ورود به فاز کارآزمایی بالینی COVID-19 را نشان می‌دهد 
•	تأثیر 2: ارائه رویکرد دارویی جدید برای مهار ورود ویروس به سلول‌های انسانی که می‌تواند به عنوان استراتژی مکمل در کنار درمان‌های موجود برای مدیریت بیماری کووید-۱۹ و سویه‌های جدید ویروس مورد استفاده قرار گیرد.
محدودیت‌های شواهد چه بودند؟ 
ویروس SARS-CoV-2 به طور مداوم جهش می‌یابد. این جهش‌ها، به‌ویژه در پروتئین S2 که هدف این پژوهش است، می‌توانند اثربخشی داروهای کشف‌شده را کاهش دهند و نیاز به ارزیابی مجدد داروها بر روی سویه‌های جدید را ایجاد کنند.
مخاطبان طرح پژوهشی:
پژوهشگران حوزه زیست‌شناسی مولکولی، ویروس‌شناسی و بیوانفورماتیک
متخصصان داروسازی و توسعه‌دهندگان دارو
آیا این خبر می‌تواند از نظر اجتماعی، سیاسی، فرهنگی، بهداشتی، ارزش های دینی و قوانین سازمان غذا و دارو، تبعاتی داشته‌باشد؟ 
خیر
در صورتی که این طرح منتج به مقاله شده است لینک مقاله درج شود: 
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/33438525/
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