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عنوان به نیآم-5-آزولیتر -1H، 1،2،1-لیتوس-1 یمولکول نگیداک یسازهیشب

 مهارکننده سرطان پستان
 

 2سید مرتضی سیفتی، 1معصومه طباطبایی، *1پریسا دهقان
 رانیا زد،ی زد،یواحد  یدانشگاه آزاد اسلام ،یمیگروه ش -1

 رانیا زد،ی واحد اشکذر، اشکذر، یدانشگاه آزاد اسلام ،یپزشک یوتکنولوژیب قاتیمرکز تحق ،یشناس ستیگروه ز -2

 

 ده یچك
 

 یهاتیاز فعال یاگسترده فیشوند و طی( شناخته م-2NR-2S(=O) یسولفا )با گروه عامل یعنوان داروهابه دهایسولفونام هدف:
کننده زهیمتابول میآنز کی NUDT5دهند. یو ضد سرطان را نشان م یروسیضد قارچ، ضد و ،یضد باکتر عملکرد مانند یکیولوژیب

ژن وابسته به  میو با تنظ بودهمرتبط  oxo-guanine-8و  ADP بوزیر سمی( است که با متابولNUDIX hydrolases) دینوکلئوت
-آزولیتر-1H ،1،2،1-لیتوس-1 اتصال لیم نییمطالعه با هدف تع نی. امرتبط است پستانسرطان  یهادر سلول ریهورمون و تکث

 نجام شد.ا AutoDock Vinaافزار سرطان پستان با استفاده از نرم یهامهارکننده عنوانبه NUDT5 در برابر نیآم-5
 لیبنزن سولفون لیمت-1 و زولآیتر-1،2،1-نویآم-3از واکنش   (L)نیآم-5-آزولیتر-1H ،1،2،1-لیتوس-1 :هاروشمواد و 

 بلورتک  کسیبا پراش اشعه ا L یستالی. ساختار کرسنتز شد ساعت 8به مدت  رفلاکس طیکلرومتان و در شرایدر حلال د دیکلر
با دو مولکول در هر سلول متبلور  کینیکلتری P¯1 ییدر گروه فضا Lکرد که  دییتأ کسیاشعه ا یستالوگرافیشد. مطالعه کر نییتع
 AutoDock. مطالعه حاضر ازc=15.3312(6)Åو  a=6.3903(2)Å ،b=11.0236(4)Åسلول واحد عبارتند از  یشود. پارامترهایم

Vina ،Discovery Studio visualizer ،MGLTools  و+LigPlot استفاده کرد. ساختار  یمولکول داکینگاتصال و  ی بررسیبرا
 یدارا NUDT5اتصال پروتئین  هجایگا. دریافت گردید RCSB نیاز بانک داده پروتئNUDT5 (PDB: 5NWH ) یستالوگرافیکر

 .گردیدمحاسبه  CASTpاست که توسط  2A194.555و مساحت سطح  3A930.302حجم 
بود.  -5/4 (ΔGbind kcal/mol) برابر  RMSD=0.000با   در بهترین کانفورماسیون  Lترکیب آزاد اتصال یانرژ ها:یافته

پیوند  رسپتور،در تعامل با است که  Arg 84 رزیدو شامل بینی انجام شده، یکطبق پیش Lبا  لتصاا هجایگادر  ریدرگ نهیآمدیاس
 برقرار نموده است. هیدروژنی
 بیترک کی عنوانبه تواندیم نیآم-5-آزولیتر-1H ،1،2،1-لیتوس-1 نشان داد که پژوهش گیری: نتایج ایننتیجه

 .مطرح شود سرطانضد  ترکیبات توسعه یبرا دوارکنندهیام
 

 1-لیتوس-H1نیآم-5-آزولیتر-NUDT5 ، 1،2،1،داکینگ مولکولی سرطان پستان، های کلیدی:واژه
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Molecular docking simulation of 1-tosyl-1H,1,2,4-triazol-5-

amine as breast cancer inhibitor 
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Introduction: Sulfonamides are known as sulfa drugs (with -S(=O)2-NR2 functional group) and exhibit a broad 

spectrum of biological activities such as antibacterial, antifungal, antiviral, and anti-cancer. NUDT5 is a nucleotide-

metabolizing enzyme (NUDIX hydrolases) linked with the ADP ribose and 8-oxo-guanine metabolism and associated 

with hormone-dependent gene regulation and proliferation in breast cancer cells. This study aimed to delineate the 

binding affinity of 1-tosyl-1H,1,2,4-triazol-5-amine as NUDT5 in breast cancer inhibitors using AutoDock Vina 

software. 

Methods and Materials: 1-tosyl-1H, 1,2,4-triazol-5-amine (L) was synthesized from the reaction of 3-amino-

1,2,4-triazole and 4-methyl benzene sulfonyl chloride in dichloromethane solvent and under reflux conditions for 8 

hours. The crystal structure of L was determined by single-crystal X-ray diffraction. The X-ray crystallographic study 

confirmed that L crystallizes in the triclinic, P¯1 space group with two molecules per unit cell. The unit cell parameters 

are a=6.3903(2)Å, b=11.0236(4)Å and c=15.3312(6)Å. The present study used AutoDock Vina, Discovery Studio 

visualizer, MGLTools, and LigPlot+ for molecular docking and visualization. The crystallographic structure of 

NUDT5 (PDB: 5NWH) was used from the RCSB protein data bank. The binding pocket has a volume of 392.039 A3 

and a surface area of 555.407 A2, as calculated by CASTp.  

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

(kcal/mol) was -7.5. The amino acid involved in the connection site with L has one residue, including Arg 84, which 

forms a hydrogen bond in the interaction with the receptor. 

Conclusion: These results showed that 1-tosyl-1H, 1,2,4-triazol-5-amine could be a promising compound for 

developing anticancer drugs. 

 

Keywords: Molecular docking, (1-tosyl-1H, 1,2,4-triazol-5-amine), Breast Cancer, NUDT5 
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