
Multi Dimensional Quantitative Structure Activity Relationship 

 ارتباط كمي بين ساختار و فعاليت،آن به  يكس است كه دركمومتر اي از علم مولكولي شاخه مومتريكسك
كمي بين  كمومتريكس مولكولي با روابط. پردازد ميهاي شيميايي  بندي سيستم سازي كيفي و دسته مدل

 .گويند (QSAR)را بيولوژيكي ليت ساختار و فعا

  :شود كه به دو مورد آن اشاره مي شوند تقسيم ميچند گروه به  QSARسازي چند بعدي  هاي مدل روش
1- 2D- QSAR )(Two Dimensional QSAR  

2-) ( 3D-QSAR Three Dimensional QSAR 

 ولكول به قطعاتي تقسيم شده وم گيرد و ساختار دو بعدي مولكول مورد بررسي قرار مي 2D-QSAR روش در
آيد و در مجموع با در نظر  مولكولي بدست مي ي يف كنندهتوصتعدادي  هاي به خصوصي براساس الگوريتم

   .شود ها مدل ساخته مي هگرفتن فعاليت مشاهده شده از مولكول و توصيف كنند
در يك شبكه منظم سه  مولكول ساختار سه بعدي مولكول مورد بررسي قرار گرفته و 3D-QSARدر روش 

د نظر و يك اتم فرضي قرار مولكول مور نستاتيك و فضايي بيگيرد و سپس برهمكنشهاي الكترو يبعدي قرار م
در نهايت با  .شود عنوان توصيف كننده استخراج ميمحاسبه شده و به  در محل نقاط تقاطع اين شبكهگرفته 

اين  .آيد مربوطه به دست ميي  ها مدل بين فعاليت مولكول و توصيف كنندهسازي،  هاي مدل استفاده از روش
دهد كه  ن نيز بيشتر است و اجازه ميهاي آ ش دو بعدي دارد اما پيچيدگيروش مزاياي بيشتري نسبت به رو

هاي تجربي  تر نسبت به برهمكنش بين مولكول و هدف داشته باشيم كه نقش مهمي در فعاليت نگرشي روشن
  .كند ده شده ايفا ميمشاه

هاي  بيماري، هايي از قبيل سرطان، ايدز يافتن داروهاي موثر براي مقابله با بيماري ،هاي اين دو روش كاربرداز 
مخاطره است كه سلامت انسان را به ...  ها و ها در مقابل آنتي بيوتيك مشترك انسان و دام، مقاوم شدن ويروس

 ،رقراري رابطه كمي بين ساختار و فعاليت بيولوژيكي داروهاي شناخته شدهبا ب، اه در اين روش. انداخته است
قبل از سنتز و يا  ،جديد پيش بيني فعاليت تركيبات داروييبه شود و سپس مدل ساخته شده  مدل ساخته مي

 .هاي زيادي است چرا كه انجام آزمايش مستلزم صرف زمان و هزينه ،پردازد مي ها برروي آنيش انجام آزما
  .باشد توانسته است راه حلي براي رفع اين مشكلات ها ظهور اين روشبنابراين 


