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 ید N-(2،5-(I) کمپلکس نقره ییایاثرات ضد باکتر یمولکول نگیداک یسازهیشب

 میعنوان مهارکننده آنزبه دیبنزن سولفونام لیمت-4-(لیا-5-نیدیمیریپ درویه

 یاکلیسنتتاز اشرش دروفولاتیهید
 

 3علی، گلناز بهرام2یی، معصومه طباطبا*1پور یمحدثه لار، 1یعارف عاطف
 رانیواحد تهران شمال، تهران، ا یدانشگاه آزاد اسلام ،یستیدانشکده علوم ز ،یولوژیکروبیگروه م -1
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 رانیتهران، ا ران،یپاستور ا تویمنتقله از خون، انست یهاروسیو و دزیو ا تیگروه هپات -3

 

 ده یچك
 

S(=O)2-- یسولفا )با گروه عامل یعنوان داروهابه ،یکیولوژیب تیبا فعال ییدارو باتیاز ترک یدسته مهم دها،یسولفونام هدف:

NR2 س اتصال کمپلک لیم نییمطالعه با هدف تع نیشوند. ایاستفاده م واناتیها در انسان و حدرمان عفونت یو برا شده( شناخته
( DHPSسنتتاز ) دروفولاتیهیدر برابر د دیبنزن سولفونام لیمت-4-(لیا-5-نیدیمیریپ درویهید 2،5)-N( با Iنقره )

 انجام شد. AutoDock 4افزار مبا استفاده از نر یکلایشیاشر
 نویآم-5از واکنش  C)1 (دیبنزن سولفونام لیمت-4-(لیا-5-نیدیمیریپ درویه ید 2،5)-N -(Iکمپلکس نقره ) :هاروشمواد و 

 ساعت سنتز شد. واکنش 8رفلاکس به مدت  طیکلرومتان و در شرایدر حلال د دیکلر لیبنزن سولفون لیمت-4و  نیدیمیریپ

AgNo3  باN-(2،5 لیا-5-نیدیمیریپ درویهید)-یها( و مخلوط1:1و اتانول ) دوبار تقطیر در آب دیبنزن سولفونام لیمت-4 
مطالعه  .گردید نییتع بلورتک  کسیبا پراش اشعه ا 1C یستالیساختار کر .اتاق هم زده شدند یساعت در دما 8واکنش به مدت 

 با چهار مولکول در واحد سلول متبلور n1 1P/21ک،ینیمونوکل ییدر گروه فضا 1C که نمود دییتأ کسیاشعه ا یستالوگرافیکر
، AutoDock4 مطالعه حاضر ازدر . c=25.9209(8)Åو  a=6.5339(2)Å ،b=7.2141(2)Åسلول واحد عبارتند از  یپارامترها شود.می

Discovery Studio visualizer ،MGLTools  و+LigPlot ساختار شداستفاده  یمولکول داکینگاتصال و  ی بررسیبرا .
 CASTp دریافت گردید و با استفاده از RCSB نیپروتئ عات( از بانک اطلاPDB: 1AJ0سنتتاز ) دروفولاتیهید یستالوگرافیکر

 .محاسبه شد فعال پروتئین هجایگاابعاد 
 گزارش -kcal/mol 3116برابر با  bindΔGو  RMSD=0.000در بهترین کانفورماسیون با  1C ترکیب آزاد اتصال یانرژ ها:یافته

پیوند  رسپتور،در تعامل با بود که   Asp 39و Ser 27 شامل دو رزیدو از قبیل 1Cبا  لتصاا هجایگادر  ریدرگهای نهیآم دی. اسشد
 .برقرار نمودند هیدروژنی
 بنزن لیمت-4-(لیا-5-نیدیمیریپ درویهید 2،5)-N -(Iکمپلکس نقره ) نشان داد که نتایج این پژوهش گیری:نتیجه

 .مطرح شود ترکیبات ضدباکتریاییتوسعه  یبرا دوارکنندهیام بیترک کی عنوانبه تواندیمسولفونامید 
 

 لیمت-4-(لیا-5-نیدیمیریپ درویهید 2،5)-N -(Iکمپلکس نقره )ی، اثرات ضد میکروبی، مولکول داکینگ های کلیدی:واژه
 هیدروفولات سنتتازسولفونامید، دی بنزن
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Introduction: Sulfonamides, an important class of pharmaceutical compounds with biological activity, are known 

as sulfa drugs (with -S(=O)2-NR2 functional group) and are used to taert infections in humans and animals. This study 

aimed to determine the binding affinity of Silver (I) complex with N-(2,5-Dihydro-pyrimidine-2-yl)-4-methyl-

benzenesulfonamide against Dihydrofolate synthetase (DHPS) of Escherichia coli by using AutoDock 4 software. 

Methods and Materials: Silver(I)-N-(2,5-Dihydro-pyrimidine-2-yl)-4-methyl-benzenesulfonamide (C1) was 

synthesized from the reaction of 2-Amino Pyrimidine and 4-methyl benzene sulfonyl chloride in dichloromethane 

solvent, and under reflux conditions for 8 hours. The reaction of AgNo3 with N-(2,5-Dihydro-pyrimidine-2-yl)-4-

methyl-benzenesulfonamide in deuterium-depleted water and Ethanol (1:1) and the reaction mixtures were stirred for 

8 hours at room temperature. The crystal structure of C1 was determined by single-crystal X-ray diffraction. The X-

ray crystallographic study confirmed that C1 crystallizes in the monoclinic, P1 21/n1 space group with four molecules 

per unit cell. The unit cell parameters are a=6.5339(2)Å, b=7.2141(2)Å, and c=25.9209(8)Å. The present study used 

AutoDock 4, Discovery Studio visualizer, MGLTools, and LigPlot+ for molecular docking and visualization. The 

crystallographic structure of dihydrofolate synthetase (PDB: 1AJ0) was used from the RCSB protein data bank. 

CASTp calculated the binding pocket. 

Results: The binding free energy of compound C1 in the best conformation with RMSD=0.000, and ΔGbind 

(kcal/mol) was -6.13. The amino acid involved in the connection site with C1 has two residues, including Ser 27 and 

Asp 39, which formed a hydrogen bond in the interaction with the receptor. 

Conclusion: These results showed that Silver(I)-N-(2,5-Dihydro-pyrimidine-2-yl)-4-methyl-benzenesulfonamide 

could be a promising compound for developing antibacterial. 

 

Keywords: Molecular docking, Antibacterial, Silver(I)-N-(2,5-Dihydro-pyrimidine-2-yl)-4-methyl-

benzenesulfonamide, Dihydrofolate synthetase 
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