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Abstract  

Introduction: the rapid spread of the SARS-CoV-2 virus and the 

extensive global impact of COVID-19 have underscored the urgent 

need for discovering and developing new drugs. In silico methods, 

utilizing molecular simulations and computational techniques, have 

emerged as effective tools for identifying potential therapeutic 

compounds. These methods allow for the rapid assessment of drug 

effects before proceeding to laboratory and clinical testing. 

Objective: this study aims to investigate the role of in silico methods in 

simulating and evaluating potential therapeutic compounds for the 

treatment of COVID-19, with a particular focus on identifying drugs 

such as Remdesivir as effective treatment options. 

Methodology: this research was conducted using a library-based and 

systematic review approach. Data were collected from reputable 

scientific databases such as PubMed, Scopus, and Web of Science. The 

analysis of existing data from these sources was used to better 

understand the application of in silico methods in discovering new 

drugs. 

Results: the findings of this study indicate that in silico methods have 

been highly effective in identifying drugs like Remdesivir. These 

methods have successfully reduced the time and cost of drug research 
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and have facilitated the identification of potential therapeutic 

compounds prior to clinical trials. 

Conclusion: this study highlights that in silico methods are powerful 

tools in the drug discovery process. However, the final validation of 

their effectiveness requires clinical and laboratory testing. These 

methods can serve as rapid and efficient solutions in global crises like 

COVID-19, aiding in the identification of effective drugs and 

combating emerging diseases. 

 

Keywords: COVID-19, in-silico, new spice discovery. 
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 چکیده 

  ، یبر صحت جهان  ۱9-دیو اثرات گسترده کوو SARS-CoV-2 روسیو  عیسر  وعی: شزمینه و مقدمه    

  ه ی، که از شبin silico هایکرده است.  روش انینما شیاز پ شیرا ب  دیجد هیبه کشف و توسعه ادو ازین

 بات یترک  یی کارآمد در شناسا  ی به عنوان ابزار  کنند، یاستفاده م  یمحاسبات  یها  کیو تخن  یکولیمال  یساز

  ی را قبل از ورود به مراحل لابراتوار  هیاثرات ادو  ع یسر  ی روشها امکان بررس  نیبالقوه مطرح شده اند. ا  ییدوا

 .کندفراهم می یکینیو کل

بالقوه    یی دوا  باتیترک  ی ابیو ارز  یساز  ه یدر شب in silico هاینقش روش  یمطالعه بررس  ن ی: هدف اهدف

مؤثر    ییتداو  یها  نه ی، به عنوان گزRemdesivir ر ینظ  ه یادو  ییدر شناسا  ژهی، بو۱9-دیکوو  یتداو  یبرا

 .است

انجام شده است. اطلاعات    کیستماتیو مرور س  یبا استفاده از روش کتابخانه ا  ق یتحق  نی: ایتودولوژیم

  ل یشده اند. تحل یجمع آور Web of Science و PubMed ،Scopus ریمعتبر نظ یاز منابع علم

مورد    د یجد  هیدر کشف ادو in silico هایدرک بهتر کاربرد روش   یمنابع برا  نیموجود در ا  یهاداده

 .استفاده قرار گرفته است

 مانند  هیادو  ییدر شناسا  یبطور مؤثر in silico هایکه روش  دهدیمطالعه نشان م  نیا  جی: نتاجهینت

Remdesivir را کاهش دهند و    یی دوا  قاتیو زمان تحق  نه یها توانسته اند هزروش نیموفق بودهاند. ا

 .فراهم کنند یکینیاز ورود به مراحل کل شیبالقوه را پ هیادو  ییامکان شناسا

کشف    ندیقدرتمند در فرآ   یبه عنوان ابزار  in silicoهای  دارد که روش  دیمطالعه تأک  نی: ایریگجه ینت

 ازین  یو لابراتوار  یکینیکل  یابیبه ارز  هیادو   نیا  تیموثر  یینها  دییحال، تأ  ن یدوا قابل استفاده هستند. با ا

 

 ۱402/ ۱2/ 25مقاله:  افتیدر   تحقیقی  –علوم طبی و بیوتکنولوژی کاتب، علمی دوفصلنامه 
 ۱5/۱/۱403مقاله:  رشیپذ    ۱402زمستانو  خزان، دومسال دوم، شماره 

 27 -3۶صص: 
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مؤثر و مقابله    هیادو  عیسر  ییناسابه ش  ۱9-دیمانند کوو  یجهان  یهادر بحران   توانندیها مروش   نیدارد. ا

 با امراض نوظهور کمک کنند.

 ، کشف ادویه جدیدin-silico، ۱9-کوویدکلیدی:  هایواژه
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 مقدمه 
 صحی هایبحران  بزرگترین از یکی شد، ایجاد SARS-CoV-2 ویروس توسط که ،-19کووید

 است.   گذاشته جهانی اقتصاد و صحی های  سیستم جوامع، بر توجهی قابل تأثیرات که است حاضر قرن

 و تنفسی عدم کفایه شدیدتر، موارد در و نفس تنگی سرفه، تب، جمله  از متنوعی علائم با امراض این
 بلکه شد، هاانسان  زندگی  دادن دست  از موجب تنها نه ،-19کووید پاندمی است.   بوده  همراه مرگ

 Zhou)گردید زیادی اجتماعی و اقتصادی اختلالات باعث و داده قرار  فشار تحت را صحی های  سیستم

et al., 2020). 
 وجود عدم به توجه با و یافت گسترش جهانی سطح در سرعت به  SARS-CoV-2 ویروس

 از یکی رسد.  می   نظر به ضروری مؤثر و  جدید تداویی راهکارهای ایجاد  آن، برای قطعی  هایتداوی

 که است  آن  سریع تغییرات و ویروس بیولوژیکی های، پیچیدگی-19کووید تداوی در عمده هایچالش

به ثابت هایتداوی ایجاد از مانع  نظیر خاص هایویژگی  با جدید ادویه کشف دلیل، همین میشود. 

 است  نیاز مورد شدت به امراض پیشرفت از جلوگیری و علائم شدت کاهش ویروس، تکثیر نهی توانایی

(Singh et al., 2020). 
 به هاواکسن   و درتداوی مؤثر توسعه برای جهانی هایتلاش  ،-19کووید پاندمی شیوع به پاسخ در

 است in silico هایروش از استفاده زمینه، این در موثر و نوین روش های از یکی شد. آغاز سرعت

 پرداخته ادویه توسعه و شناسایی برای محاسباتی های سازیمدل و کمپیوتری هایسازیشبیه   به که

 ارزیابی و پروتئینی ساختارهای سازی  شبیه  مالیکولی، تعاملات بینی  پیش توانایی با هاروش این .میشود

 این محققان به و کنند تسریع توجهی قابل طور به را جدید ادویه پروسه کشف میتوانند دواها، اثرات

 بویژه، کنند.   شناسایی کلینیکی هایآزمایش انجام از پیش را امیدوارکننده ترکیبات تا بدهند را امکان

 طور به که  دوایی ترکیبات شناسایی  در میتوانند in silico هایمدل ،-19کووید امراض زمینه در

 ,.Zhang et al) کنند ایفا حیاتی نقشی هستند، SARS-CoV-2 ویروس نهی به قادر بالقوه

2020). 
 سازیمدل   و سازیشبیه   در قدرتمند ابزارهایی عنوان به in silico هایروش  راستا، این در

کنند.  کمک جدید ادویه  توسعه و کشف پروسه تسریع به میتوانند   ویروس، با دواها مالیکولی تعاملات
 از پیش را هاآن اثرات و کرده شناسایی را بالقوه ادویه که میدهند را  امکان این محققان به هاروش این

 سرعت و پیچیدگی به توجه با .(Zhang et al., 2020) کنند بررسی کلینیکی های آزمایش انجام

 ویروس مختلف  انواع با مقابله به قادر  که  جدید ادویه کشف ضرورت ،SARS-CoV-2 ویروس تغییر

 .(Wang et al., 2020) میشود  احساس جدی طور به باشند،
 .کنند کمک دواها سمیت و جانبی اثرات ارزیابی به توانندمی in silico هایروش  این، بر علاوه

 داشته ای  ناخواسته  اثرات چه است ممکن دوایی ترکیب یک که کنند بینیپیش  توانندابزارها می این

 ومصؤن ضروری مؤثر ادویه توسعه برای ویژگی این .دهند پیشنهاد بهتری   ادویه لزوم، صورت در و باشد

 هستند مؤثر  و  سریع هایتداوی نیازمند  ، که-19کووید مانند هاییامراض مورد در خصوص به است،

(Wang et al., 2020). 
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 هدف

 انکشاف و ساخت پروسه در   in silico هایروش از استفاده اهمیت و نقش مطالعه مقاله، این  هدف

 ، است.  -19کووید تداوی برای مؤثر ادویه
پروسه   سازی  شبیه  ویروس،  -دوا تعاملات های  بینی پیش   روشها و  به میتوان  مطالعه    این از استفاده با
-SARS-CoV ویروس نهی پتانسیل با جدید ترکیبات شناسایی و امراض با مرتبط  بیولوژیکی های

 دانایی کسب کرد.  2

 مواد و روش کار 

کتاب خانه ای بوده که با مرور سیستماتیک بر مقالات در منابع معتبر ارائه دهنده  - این رساله تحقیقی
مثل   علمی   هایواژه از استفادهبا     Web of Science و PubMed، Scopusاطلاعات 

 و  ,virtual screening, in silico drug discovery   SARS-CoV-2,کلیدی
COVID-19 گرفت. انجام 

-SARS-CoV ضد ادویه کشف  در   in silico کاربردهای  به  خاص طور به باید انتخابی مقالات 

 از قبل شده منتشر  مقالات  یا غیرمرتبط باشند. مقالات شده  منتشر معتبر علمی مجلات در و  پرداخته 2

 نتایج شده، سازیشبیه   ادویه شامل شده استخراج اطلاعات شدند. حذف مطالعه از  2019 سال

 بود. کلینیکی هایارزیابی  و مالیکولی دینامیک و docking هایروش
 ( in silico) سلیکو ان روش به ادویه ساخت مراحل

ساخت   روش  ادویه  مراحل  شبیه    in silicoبه  از  که  است  کلیدی  گام  چندین  های سازیشامل 
ها به محققان این امکان  روشکمپیوتری برای شناسایی، طراحی و بهتر سازی دواها استفاده میشود. این 

امراض را می برای تداوی  را  ادویه موجود، ترکیبات جدیدی  از منابع طبیعی یا  سازی و   شبیه   دهند که 

 به طور کلی شامل موارد زیر است:  in silicoارزیابی کنند. مراحل ساخت دوا به روش 

 شناسایی in silico روش به  دوا ساخت در قدم اولین  بیولوژیکي: هدف شناسایي  .1

 ممکن مرحله این دارند. ارتباط نظر مورد امراض با که است مالیکولی اهداف یا هاپروتئین

 دوا-پروتئین یا پروتئین-پروتئین تعاملات تحلیل و ساختاری هایسازیشبیه   شامل است

پروتئین-19کووید  امراض در مثال، برای باشد.  ، Spike  ویروس SARS-CoV-2  
 .(Zhou et al., 2020) است گرفته قرار دواها سازیشبیه  اصلی هدف

 برای بالقوه دوایی ترکیبات هدف، شناسایی از پس دوایي: ترکیب طراحي یا انتخاب .2

 طبیعی، منابع از است ممکن ترکیبات این شوند.می انتخاب  هدف عملکرد تغییر  یا نهی

 هایمدل مرحله، این  در شوند. انتخاب جدید مالیکولی طراحی یا دوایی اطلاعاتی هایبانک

in silico سمیت هدف، به اتصال قابلیت مانند دوایی، هایویژگی بینیپیش   برای میتوانند 

 دوایی ترکیبات سازی  شبیه  به ایمطالعه   در محققان  مثال، عنوان شوند. به استفاده موثریت و

 به قادر که کردند سازی  شبیه را Remdesivir ادویه مانند و پرداختند ،-19ضد کووید

 .(Elfiky, 2020) بود  SARS-CoV-2 ویروس فعالیت نهی



 ۱402 خزان و زمستان، دومسال دوم، شماره  /ی قتحقی  – یکاتب، علم یوتکنولوژیو ب یدوفصلنامه علوم طب 

 

ي 
لم

 ع
ب،

کات
ی 

وژ
ول

کن
وت

 بی
 و

ي
طب

م 
لو

 ع
مه

لنا
ص

وف
د

– 
ي

یق
حق

ت
 ،  

ه 
ار

شم
م، 

دو
ل 

سا
وم

د
 ،

ن 
ستا

زم
و 

ن 
زا

خ
  

14
02

 
 

 
33 

 سازیشبیه   بعدی مرحله دوایی، ترکیبات انتخاب از پس هدف:-دوا تعاملات سازیشبیه  .3

شبیه  مانند هاییتخنیک از  استفاده با معمولاً کار این است. مالیکولی هدف با دوا تعاملات
 به دوا اتصال نحوه مرحله، این در شود.می  انجام docking یا مالیکولی دینامیک سازی

 ویروسی ضد ادویه بررسی  در مثال، عنوان به میشود. ارزیابی  آن تعاملات پایداری و هدف

محققان-19کووید برای  همچون ادویه اثرات ارزیابی برای docking سازی  شبیه  از ، 

Hydroxychloroquine و Lopinavir کردند استفاده (Zhou et al., 2020). 

 استفاده با شدهسازی  شبیه   دوایی ترکیبات مرحله، این در دوایي: ترکیب سازیبهینه   .4

 ساختار در تغییرات شامل کار این قرارمیگیرند. ارزیابی مورد سازی  بهینه هایالگوریتم از

 فارماکوکینتیک هایویژگی بهبود  و سمیت کاهش موثریت، افزایش برای ترکیب کیمیاوی 

 به را تغییرات این میتوانند in silico هایبدن( است. مدل در دوا  توزیع و جذب  )مانند

 .کنند سازیشبیه  کارآمد و سریع صورت

 با دواهاست. سمیت و جانبی اثرات ارزیابی آخر مرحله سمیت:  و جانبي اثرات ارزیابي .5

 انجام دواها جانبی عوارض درباره هاییبینی پیش   میتوان   in silico هایروش  از استفاده

 اثرات بینی پیش   و بدن در مختلف هایپروتئین با  دوا تعاملات سازی  شبیه  شامل کار این داد.

 .(Sahoo et al., 2020) است دواها غیرمستقیم

   In-silicoبا استفاده از  روش  19 -یدوکوبرای تداوی  جدید ساخت ادویه
  Remdesivirساخته شده است،    ۱9-برای تداوی کووید  in silicoکه با استفاده از روش   ادویه

های دیگر مانند ویروس ابولا و ویروس ماربورگ توسعه  است. این دوا ابتدا به عنوان تداویی برای ویروس

-SARSبرای ارزیابی اثر آن در نهی    in silicoهای  سازی  ، شبیه -19یافت، اما در پاسخ به پاندمی کووید

CoV-2   سازی دوای    انجام شد. در اینجا مراحل ساخت و شبیهRemdesivir    با استفاده از روشin  

silico به طور مفصل تشریح شده است . 

شناسایی پروتئین یا    in silico: اولین مرحله در کشف ادویه  مالیکولي هدف شناسایي .1

یکی از ،  SARS-CoV-2هدف مالیکولی ویروس است که باید توسط دوا نهی شود. در مورد  

شبیه  برای  اصلی  پروتئین    اهداف  دوایی،    RNA-dependent RNAسازی 

polymerase  )RdRp(   از پروتئین  این  دارد.  ویروس  تکثیر  در  کلیدی  نقش  که  است 

کند و یک هدف مناسب برای ادویه است  ویروس، تکثیر آن را تسهیل می  RNAطریق سنتز  

 (. Gao et al ., 2020که قصد دارند فعالیت ویروس را متوقف کنند )

به عنوان    RdRpبا توجه به شناسایی  : دوایي ترکیب انتخاب و هدف-دوا سازیشبیه  .2

این پروتئین   به منظور شبیه   in silicoهای  سازیهدف اصلی، شبیه  با  تعاملات دوا  سازی 

مرحله،   این  در  شد.  نهی  Remdesivirانجام  یک  عنوان  شد.   به  معرفی  بالقوه  کننده 

آیا    dockingهای  سازیشبیه  اینکه  بررسی  برای  مالیکولی  دینامیک    Remdesivirو 

متصل شود و فعالیت آن را نهی کند، انجام شد. این    RdRpتواند به سایت فعال پروتئین  می
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 RdRpقادر است به طور مؤثری به پروتئین    Remdesivirها نشان داد که  سازی شبیه

 (. Elfiky, 2020متصل شود و فعالیت آن را نهی کند ) 

در  :  (Molecular Dynamics Simulation)   مالیکولي دینامیک سازیشبیه  .3

تجزیه و تحلیل پایداری تعاملات دوا با هدف  سازی دینامیک مالیکولی برای   مرحله بعد، شبیه

با پروتئین    Remdesivirها، حرکات مالیکول ها و نحوه تعامل  سازی  انجام شد. در این شبیه

RdRp  ها اطلاعات دقیقی در مورد نحوه عملکرد  سازی  سازی شد. این شبیه در طول زمان مدل

تواند جلوی به طور مؤثر می  Remdesivirدوا در سطح مالیکولی فراهم کرد و نشان داد که  

 (. Zhang et al., 2020تکثیر ویروس را بگیرد )
های بیشتری برای سازیهای اولیه، بهینه سازی  پس از شبیه :  دوایي ساختار سازی  بهینه  .4

های دوایی مانند قدرت اتصال به هدف، سمیت کم و بهبود فارماکوکینتیک )جذب،  بهبود ویژگی

و   in silicoهای  ها با استفاده از مدلسازی  ( انجام شد. این بهینهاطراحتوزیع، متابولیسم و  
سازی انجام شد تا ترکیب دوایی بهترین اثر را با کمترین عوارض جانبی    های شبیه  الگوریتم

 (.Gao et al., 2020ممکن داشته باشد )

های مثبت در مورد اثر بینی  های گسترده و پیشسازی  پس از شبیه:  کلینیکي هایآزمایش  .5

در مطالعات کلینیکی مورد ارزیابی قرار   Remdesivirدوا، مرحله آزمایش کلینیکی آغاز شد.  
را    -19مبتلا به کووید  مریضانتواند زمان بهبود  گرفت و نتایج اولیه نشان داد که این دوا می 

 (.Beigel et al., 2020کاهش دهد و نقش مهمی در تداوی امراض داشته باشد )
های سمیت و اثرات جانبی  بینی در مرحله نهایی، پیش :  جانبي اثرات و سمیت ارزیابي .6

های های تعامل دوا با سایر پروتئینسازی   انجام شد. شبیه   in silicoهای  دوا با استفاده از روش 
ها نشان  بدن انسان، به ارزیابی اثرات جانبی احتمالی و سمیت دوا کمک کرد. نتایج این ارزیابی

.,  Sahoo et alدر دوزهای مناسب دارای اثرات جانبی کم است )  Remdesivirداد که  
2020) 

 گیری نتیجه
به عنوان یک ابزار قدرتمند و مؤثر در کشف و انکشاف ادویه جدید برای در   in silicoهای  روش

های  سازیاند. شبیه  حیاتی ایفا کرده، نقش  ۱9-تداوی امراض، به ویژه در پاسخ به پاند می ها مانند کووید

in silico  های لابراتواری پرهزینه و زمان  به محققان این امکان را داده است که بدون نیاز به آزمایش
ها به شناسایی  ، این روش۱9-سازی و ارزیابی کنند. در خصوص کووید  بر، ترکیبات دوایی بالقوه را شبیه 

اند که متوانند در کاهش شدت امراض و کاهش زمان   دواهای ضد ویروسی و تداوی ترکیبی کمک کرده
 بهبودی امراض مؤثر باشند. 

داده نشان  مانند  تحقیقات  ادویه  که  و  ،  Remdesivir، Hydroxychloroquineاند 

Lopinavir   های    سازی  از طریق شبیهin silico   های تداوی  بررسی  عنوان گزینه    شناسایی و به

روش  این  شبیه  شدند.  به  همچنین  پیشرفته  سازیها  مانند  های    dynamicsو    dockingای 
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simulations  های فارماکودینامیک و فارماکوکینتیک ادویه  هدف، ویژگی -برای ارزیابی تعاملات دوا
های جستجوی ادویه جدید اشاره   ها میتوان به کاهش زمان و هزینه اند. از دیگر مزایای این روشپرداخته  

 کرد.

های باید با آزمایش  in silicoهای  سازیبا این حال، لازم به ذکر است که نتایج حاصل از شبیه  
پیش عنوان  به  ابزارها  این  شوند.  تأیید  کلینیکی  و  آزمایشلابراتواری  برای  استفاده  نیازی  انسانی  های 

  in silicoهای  سازیهای کلینیکی شوند. در نتیجه، ترکیب شبیه  میشوند، ولی نمیتوانند جایگزین آزمایش
های کلینیکی دقیق و مطالعات مقیاس بزرگ، میتواند به شناسایی دواهای مؤثر و ایمن برای با آزمایش

 ویروسی کمک کند. و سایر امراض  ۱9-تداوی کووید

به   in silicoهای  به طور کلی، روش  دوایی،  تحقیقات  بحران در  مانند  ویژه در  های صحی جهانی 
رود در آینده نیز به عنوان ابزاری کارآمد در   اند و انتظار می، نقش بسیار ارزشمندی ایفا کرده  ۱9-کووید

 کشف دواهای جدید و مقابله با امراض نوظهور مورد استفاده قرار گیرند. 
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