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ΔΤΥΑΡΗΣΗΔ  - ΑΦΗΔΡΧΔΗ 

 

 

Καη’ αξράο, ζα ήζεια λα επραξηζηήζσ ηα κέιε ηεο ηξηκεινύο επηηξνπήο κνπ γηα ηελ 

πνιύ θαιή ζπλεξγαζία πνπ είρακε θαηά ηε δηάξθεηα ηεο εθπόλεζεο ηεο δηπισκαηηθήο 

κνπ. Κπξίσο ζα ήζεια λα ηνπο επραξηζηήζσ γηα ηελ εκπηζηνζύλε πνπ κνπ έδεημαλ, 

δίλνληάο κνπ έλα ζέκα κε ηδηαίηεξν ελδηαθέξνλ. Δπηπιένλ, ζα ήζεια λα αλαθεξζώ θαη 

ζην γεγνλόο όηη όπνηε δεηνύζα θάπνηα βνήζεηα ή θαζνδήγεζε ήηαλ πάληα εθεί γηα λα 

κε βνεζήζνπλ, ελώ θαζ’ όιε ηε δηάξθεηα ηεο δηπισκαηηθήο κνπ κνύ έδηλαλ ρξήζηκεο 

θαη επνηθνδνκεηηθέο ζπκβνπιέο, εθπαηδεύνληαο κε παξάιιεια ζηηο πην ζεκαληηθέο 

ηερληθέο ηεο κνξηαθήο κνληεινπνίεζεο. 

 

 

Σώξα, ζα ήζεια λα αθηεξώζσ ηελ παξνύζα κειέηε ζηα κέιε ηεο νηθνγέλεηαο  κνπ γηα 

ηελ ακείσηε ζπκπαξάζηαζε θαη ζηήξημε ηνπο όρη κόλν θαηά ηε δηάξθεηα ηεο 

δηπισκαηηθήο κνπ, αιιά θαη θαηά ηε δηάξθεηα όισλ ησλ ζρνιηθώλ θαη θνηηεηηθώλ 

κνπ ρξόλσλ.  
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1.ΠΔΡΗΛΖΦΖ 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή εξγαζία, πξαγκαηνπνηήζεθε κειέηε ησλ δηάθνξσλ 

αλαζηνιέσλ ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α (LDH-A)  ηνπ 

θαξθηληθνύ θπηηάξνπ, πξνθεηκέλνπ λα βξεζνύλ  θαξκαθεπηηθέο ελώζεηο  πνπ ζα 

ζπκβάινπλ ζηελ αλαζηνιή ηεο ιεηηνπξγίαο  ηνπ.  

Αξρηθά, βξέζεθαλ από ηε βάζε δεδνκέλσλ Protein Data Bank (PDB), όιεο νη δνκέο 

ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο  A (LDH-A)  θαη επηιέρζεθε ε δνκή κε 

ηελ θαιύηεξε αηνκηθή δηαθξηηηθόηεηα (resolution), πξνθεηκέλνπ λα ρξεζηκνπνηεζεί  

ζηε κειέηε.  

ηε ζπλέρεηα, πξαγκαηνπνηήζεθε ρσξηθή ππέξζεζε ησλ αιπζίδσλ ζηελ επηιερζείζα 

δνκή  θαη έηζη πξνέθπςε ε πην αληηπξνζσπεπηηθή αιπζίδα  - κε ηα πεξηζζόηεξα 

ππνζηξώκαηα -. Δθηόο από ην παξαπάλσ, αξρηθό, κέξνο  ε δηπισκαηηθή κειέηε 

πεξηιακβάλεη άιια ηξία κέξε.  

ην πξώην κέξνο, κειεηήζεθαλ όια ηα ππνζηξώκαηα πνπ ππήξραλ ζηηο δνκέο  ηεο 

αλζξώπηλεο LDH-A. Πην ζπγθεθξηκέλα, πξαγκαηνπνηήζεθε, κε ην Autodock Vina, 

ειιηκεληζκόο  ησλ ππνζηξσκάησλ ζην θέληξν πξόζδεζεο  ηεο επηιερζείζαο δνκήο ηεο 

γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο A, ώζηε λα εληνπηζηνύλ νη πεξηνρέο αιιειεπίδξαζεο 

ππνζηξώκαηνο θαη πξσηεΐλεο.   

ην δεύηεξν κέξνο, ρξεζηκνπνηήζεθε έλα ζύλνιν ρεκηθώλ ελώζεσλ-αλαζηνιέσλ ηεο 

αλζξώπηλεο LDH-A πνπ ήηαλ θαηαρσξεκέλεο ζηε βάζε δεδνκέλσλ BindingDB. Ζ 

δηαδηθαζία πνπ αθνινπζήζεθε, ήηαλ ε ίδηα κ’ απηήλ ηνπ πξώηνπ κέξνπο, ώζηε λα 

επηβεβαησζεί ε αμηνπηζηία, ηόζν ηεο κεζνδνινγίαο, όζν  θαη ηνπ ινγηζκηθνύ πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθε. 

ην ηξίην κέξνο, ρξεζηκνπνηήζεθαλ  ηξεηο δηαθνξεηηθέο νκάδεο ππνςήθησλ  

αλαζηνιέσλ, νη νπνίεο πεξηειάκβαλαλ  αληηθαξθηληθέο ελώζεηο, θαξθηληθέο ελώζεηο 

θαη θπζηθά πξντόληα αληίζηνηρα. Ζ δηαδηθαζία πνπ αθνινπζήζεθε ώζηε λα βξεζνύλ 

λέα ππνζηξώκαηα πνπ ιεηηνπξγνύλ θαηαζηαιηηθά, ήηαλ ε ίδηα πνπ αθνινπζήζεθε 

ζηα δύν πξώηα κέξε. 

Όιεο νη ελώζεηο, πνπ έδσζαλ  ιύζε,  από ηνπο ειιηκεληζκνύο  ηνπ ηξίηνπ κέξνπο, ζα 

απνηειέζνπλ πηζαλνύο ζηόρνπο  θαηά ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. Αμίδεη  λα 

αλαθεξζεί όηη γηα ηηο ελώζεηο πνπ έδσζαλ ιύζε ζην θέληξν πξόζδεζεο ηεο LDH-A 

θαη ζηα ηξία κέξε, πξαγκαηνπνηήζεθαλ δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο ηεο πξνβνιήο ηνπ 

θέληξνπ πξόζδεζεο  κε ην πξόγξακκα LIGPLOT θαη εληνπίζηεθαλ ηα θξίζηκα 

ακηλνμηθά θαηάινηπα, ηεο LDH-A, πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηηο αιιειεπηδξάζεηο ελδύκνπ    

( LDH-A) – ππνζηξώκαηνο (ελώζεηο / αλαζηνιείο).  

Σέινο, λα ζεκεησζεί  όηη γηα ηηο ελώζεηο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζην ηξίην κέξνο ησλ 

ειιηκεληζκώλ, βξέζεθαλ από ηε βάζε δεδνκέλσλ  PUBCHEM  ηα απαξαίηεηα 

βηβιηνγξαθηθά δεδνκέλα  πνπ αθνξνύλ  ζηε ζεξαπεπηηθή ηνπο δξάζε έλαληη ησλ 

δηάθνξσλ κνξθώλ θαξθίλνπ. 
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ABSTRACT 

 

In this diploma thesis several Lactate Dehydrogenase A inhibitors of the cancer cell,  

were studied, so as the pharmaceutical compounds that will contribute to the 

inhibition of the cancer cell  to be found.  

Initially, all the LDH-A structures from the Protein Data Bank (PDB)  database ,were 

found  and  the structure with the best resolution was selected,  in order to be used in 

the study.  

Then, a spatial chains’ superposition  of the selected structure was made and by this 

way the most representive chain in which the majority of  LDH-A ligands had been 

linked, was found. Except from this first part, the diploma thesis includes three more 

parts. 

In the first part, the ligands that existed  in the LDH-A structures, were studied. More 

specifically, a docking of LDH-A ligands in the selected LDH-A binding site, via 

Autodock Vina, was made, so as the interaction sites between ligand and protein to be 

found. 

In the second part, a set of compounds - LDH-A inhibitors from the BindingDB 

database, was used. In this part,  the same methodology  with the first part  was 

followed, so as the methodology and software reliability, which were used,  to be 

confirmed. 

In the third part, three different groups of candidate drugs, in which anticancer 

compounds, cancer compounds and natural products were respectively included, were 

used. The methodology that was used in order the compounds which act suppressively 

to be found, was the same with the one of the two first parts. 

All the compounds from the third part of docking that gave solution,  will be used as 

possible targets against cancer cells. At this point, it has to be mentioned that, imaging 

visibility diagrams of  the  binding site  – for all the compounds of the three docking 

parts that gave solution in the LDH-A binding site – via the program LIGPLOT,  were 

made and the crucial LDH-A amino residues that take part in the interactions between 

LDH-A and compounds (ligands / inhibitors), were found. 

Finally, as far  as  the compounds from the third part of docking are concerned, 

bibliographical data from PUBCHEM database which were related to their therapeutic 

action against several forms of cancer, were found. 
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2. ΔΗΑΓΧΓΖ 

 

 

PDB ID:1I10 

 

2.1  ΓΑΛΑΚΣΗΚΖ ΑΦΤΓΡΟΓΟΝΑΖ 

 

Ζ γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε (LDH), είλαη ην θπηηαξνπιαζκαηηθό έλδπκν πνπ 

θαηαιύεη ηελ αληηζηξεπηή κεηαηξνπή ηνπ γαιαθηηθνύ νμένο ζε ππξνζηαθπιηθό ζηνλ 

θύθιν ηεο γιπθόιπζεο. πγθεθξηκέλα, θαηαιύεη ηελ αθαίξεζε ελόο πδξνγόλνπ από 

ην L-ζηεξεντζνκεξέο ηνπ γαιαθηηθνύ νμένο, ην νπνίν νμεηδώλεηαη ζε ππξνζηαθπιηθό 

νμύ. Ζ αλζξώπηλε γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε, ε νπνία θαη ρξεζηκνπνηείηαη ζηελ 

παξνύζα δηπισκαηηθή, ππάξρεη ζε πνιινύο ηζηνύο, ζε δηαθνξεηηθέο όκσο 

ζπγθεληξώζεηο. Οη πςειόηεξεο ζπγθεληξώζεηο  γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο, 

εληνπίδνληαη ζην κπνθάξδην, ζηνπο λεθξνύο, ζην ήπαξ θαη ζηνπο ζθειεηηθνύο κύεο, 

ελώ κηθξόηεξεο ζπγθεληξώζεηο εληνπίδνληαη, ζηα εξπζξά αηκνζθαίξηα, ζην πάγθξεαο, 

ζηνλ εγθέθαιν θαη ζηνπο πλεύκνλεο. Ζ γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε απειεπζεξώλεηαη 

θαηά ηε δηάξθεηα ηεο αλάπηπμεο βιαβώλ ζηνπο παξαπάλσ ηζηνύο, απνηειώληαο έλα 
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δείθηε ηεο πξόθιεζεο δηάθνξσλ θνηλώλ ηξαπκαηηζκώλ θαη αζζελεηώλ, όπσο  ε 

θαξδηαθή αλεπάξθεηα. 

 

2.2  ΛΔΗΣΟΤΡΓΗΑ  ΑΝΘΡΧΠΗΝΖ  ΓΑΛΑΚΣΗΚΖ 

ΑΦΤΓΡΟΓΟΝΑΖ 

 

Ζ γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε, θαηαιύεη ηε κεηαηξνπή ηνπ ππξνζηαθπιηθνύ ζε 

γαιαθηηθό θαη αληίζηξνθα. Ζ κεηαηξνπή απηή ζπλνδεύεηαη από αληίζηνηρε 

κεηαηξνπή ηνπ NADH ζε NAD
+
 . Ζ κεηαηξνπή ηνπ ππξνζηαθπιηθνύ ζε γαιαθηηθό 

γίλεηαη θπξίσο ζε ζπλζήθεο κε επαξθνύο νμπγόλσζεο ηνπ θπηηάξνπ, ελώ ε 

κεηαηξνπή ηνπ γαιαθηηθνύ ζε ππξνζηαθπιηθό πξαγκαηνπνηείηαη θπξίσο ζην ήπαξ. Ζ 

κεγαιύηεξε πνζόηεηα ηνπ παξαγόκελνπ, ζην ήπαξ, ππξνζηαθπιηθνύ  εηζέξρεηαη ζηα 

κηηνρόλδξηα ηνπ θπηηάξνπ, κεηαηξέπεηαη, κε ηελ θαηαιπηηθή δξάζε ηεο 

ππξνζηαθπιηθήο αθπδξνγνλάζεο(PDH), ζε αθέηπιν-CoA θαη εηζέξρεηαη ζηνλ θύθιν 

ηνπ Krebs,όπνπ θαη κεηαβνιίδεηαη πξνο παξαγσγή CO2,H2O θαη ελέξγεηαο. Σέινο, 

αμίδεη λα αλαθεξζεί όηη ην θξίζηκν ακηλνμηθό θαηάινηπν ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο 

αθπδξνγνλάζεο, γηα ηελ αληηζηξεπηή  κεηαηξνπή ηνπ ππξνζηαθπιηθνύ ζε γαιαθηηθό 

είλαη ε HIS 192,θαζώο ιεηηνπξγεί ζαλ απνδέθηεο πξσηνλίσλ. Σν ίδην ζπκβαίλεη θαη 

ζηηο γαιαθηηθέο αθπδξνγνλάζεο ησλ πεξηζζόηεξσλ  νξγαληζκώλ, γεγνλόο πνπ 

απνδεηθλύεη ηελ ύπαξμε  κία ζπγθιίλνπζαο εμέιημεο ηεο LDH ζηνπο δηάθνξνπο 

νξγαληζκνύο. 

ηηο παξαθάησ εηθόλεο, παξνπζηάδεηαη ε αληηζηξεπηή κεηαηξνπή ηνπ 

ππξνζηαθπιηθνύ ζε γαιαθηηθό κε ηε δξάζε ηεο LDH. 
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2.3  ΗΟΜΟΡΦΔ 

 

 

Ζ γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε, απνηειείηαη από ηέζζεξηο ππνκνλάδεο. Οη δύν πην 

ζπλεζηζκέλεο από απηέο, είλαη ε M θαη ε H. Ζ ππνκνλάδα M, είλαη γλσζηή θαη σο 

LDH-A, επεηδή θσδηθνπνηείηαη από ην γνλίδην LDH-A θαη είλαη ε ππνκνλάδα ηεο 

LDH πνπ ρξεζηκνπνηείηαη ζηελ παξνύζα δηπισκαηηθή κειέηε. Ζ ππνκνλάδα H, είλαη 

γλσζηή θαη σο LDH-B,επεηδή θσδηθνπνηείηαη από ην γνλίδην LDH-B. Οη δύν απηέο 

ππνκνλάδεο, ζρεκαηίδνπλ 5 ηζνέλδπκα ηα νπνία είλαη ηα αθόινπζα: 

 

1) LDH-1 (4H): Τπάξρεη ζηελ θαξδηά, ζηα εξπζξά αηκνζθαίξηα θαη ζηνλ 

εγθέθαιν 

2) LDH-2 (3H1M): Τπάξρεη ζην δηθηπνελδνζειηαθό ζύζηεκα 

3) LDH-3 (2H2M): Τπάξρεη ζηνπο πλεύκνλεο 

4) LDH-4 (1H3M): Τπάξρεη ζηνπο λεθξνύο, ζηνλ πιαθνύληα θαη ζην πάγθξεαο 

5) LDH-5 (4M): Τπάξρεη ζην ήπαξ 

 

Σν ηζνέλδπκν LDH-2,  είλαη ε θπξίαξρε κνξθή γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο ζηνλ 

νξό. Τςειόηεξε ζπγθέληξσζε ηνπ ηζνελδύκνπ LDH-1 ζε ζρέζε κε ην LDH-2,  

ππνδειώλεη  έκθξαγκα ηνπ κπνθαξδίνπ.  
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Δθηόο από ηηο ππνκνλάδεο M θαη H, ππάξρνπλ δύν αθόκε ππνκνλάδεο  νη νπνίεο είλαη 

γλσζηέο σο LDH-C θαη LDH-Bx αληίζηνηρα. Ζ LDH-C,είλαη κία γαιαθηηθή 

αθπδξνγνλάζε πνπ ππάξρεη ζηνπο όξρεηο θαη θσδηθνπνηείηαη από ην γνλίδην LDH-C. 

Ζ LDH-Bx, είλαη κία εηδηθή γηα ην ππεξνμείζσκα γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε. 

Γεκηνπξγείηαη κε κεηάθξαζε ηνπ mRNA ηεο LDH-B,κε ηε δηαθνξά όηη ην θσδηθόλην 

ιήμεο ζεσξείηαη θσδηθόλην πνπ θσδηθνπνηεί ακηλνμύ. Δπνκέλσο, ε κεηάθξαζε 

ζηακαηά ζην επόκελν θσδηθόλην ιήμεο. Έηζη, ε LDH-Bx  έρεη 7 ακηλνμέα 

πεξηζζόηεξα  από ηελ LDH-B. 

 

 

2.4  ΠΑΘΟΛΟΓΗΑ 

 

Ζ αλζξώπηλε γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε, εκπιέθεηαη ζε κία πιεζώξα παζνινγηθώλ 

θαηαζηάζεσλ. Γεληθά, αύμεζε ζηηο ηηκέο ηεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο 

παξαηεξείηαη ζε πεξηπηώζεηο   αιθννιηζκνύ, αλαηκίαο, αλνμίαο, εγθαπκάησλ, 

θαξθίλνπ, θαξδηαθήο αλεπάξθεηαο, θίξξσζεο, αξξπζκίαο, πλεπκνλνπάζεηαο θ.ά. Σα 

θάξκαθα πνπ ρνξεγνύληαη γηα ηε κείσζε ησλ ηηκώλ ηεο LDH, είλαη δηάθνξα 

αλαηζζεηηθά θαη αλαιγεηηθά. 

ηηο παξαθάησ ππνελόηεηεο ηεο ζπγθεθξηκέλεο ελόηεηαο, παξνπζηάδνληαη θάπνηεο 

βαζηθέο παζνινγηθέο θαηαζηάζεηο ζηηο νπνίεο εκπιέθεηαη ε γαιαθηηθή 

αθπδξνγνλάζε. 

 

2.4.1 ΚΑΡΚΗΝΟ 

 

Ζ LDH, εκπιέθεηαη ζηελ έλαξμε θαη ζην κεηαβνιηζκό ηνπ όγθνπ. Σα θαξθηληθά 

θύηηαξα, βαζίδνληαη ζηελ απμεκέλε γιπθόιπζε, ε νπνία έρεη σο απνηέιεζκα ηελ 

παξαγσγή κεγάισλ πνζνηήησλ γαιαθηηθνύ νμένο αθόκε θαη θάησ από επαξθείο 

ζπλζήθεο νμπγόλνπ. Ζ δηαδηθαζία απηή είλαη γλσζηή σο επίδξαζε Warburg,θαζώο ν 

Warburg ήηαλ ν πξώηνο πνπ παξαηήξεζε, ην 1923, αύμεζε ηεο αλαεξόβηαο 

γιπθόιπζεο ζηνπο όγθνπο. Ζ γιπθόιπζε απηή θαηαιύεηαη από ηελ Α ηζνκνξθή ηεο 

γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο (LDH-A). O κεραληζκόο ηεο αλαεξόβηαο γιπθόιπζεο 

επηηξέπεη ζηα λενπιαζκαηηθά θύηηαξα λα κεηαηξέπνπλ ηα απνζέκαηα γιπθόδεο  ζε 

γαιαθηηθό, αλεμάξηεηα από ηε δηαζεζηκόηεηα νμπγόλνπ, πξνσζώληαο, κ’ απηόλ ηνλ 

ηξόπν, ηελ επηηαρπλόκελε θπηηαξηθή αλάπηπμε θαη αλαπαξαγσγή. Γηα ην ιόγν απηό, 

ε δπλαηόηεηα αλαζηνιήο ηεο δξάζεο ηεο  LDH-A, είλαη έλαο πνιιά ππνζρόκελνο 

ζηόρνο ζηε ζεξαπεία ηνπ θαξθίλνπ, ε νπνία επηθεληξώλεηαη ζηελ παξεκπόδηζε ηνπ 

πνιιαπιαζηαζκνύ ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. 
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Ζ ρεκηθή αλαζηνιή ηεο δξάζεο ηεο LDH-A,έρεη  νδεγήζεη ζε αμηνζεκείσηεο 

κεηαβνιέο ησλ κεηαβνιηθώλ δηεξγαζηώλ θαη ηεο επηβίσζεο ησλ θπηηάξσλ ηνπ 

θαξθίλνπ. Ο πην ζεκαληηθόο αλαζηνιέαο ηεο LDH-A, είλαη ην νμακηθό (oxamate),ην 

νπνίν κεηώλεη ζεκαληηθά ηελ παξαγσγή ηνπ ATP ζηα θαξθηληθά θύηηαξα, 

απμάλνληαο παξάιιεια ηα επίπεδα ησλ ελεξγώλ κνξθώλ νμπγόλνπ (ROS). Οη 

ελεξγέο κνξθέο νμπγόλνπ, ζε ρακειέο ζπγθεληξώζεηο, νδεγνύλ ζηνλ 

πνιιαπιαζηαζκό ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ, ελεξγνπνηώληαο ηηο θηλάζεο πνπ 

θαζνδεγνύλ ηνπο απμεηηθνύο παξάγνληεο αλάπηπμεο ηνπ θπηηαξηθνύ θύθινπ, ελώ ζε 

πςειόηεξεο  ζπγθεληξώζεηο  επάγνπλ νμεηδσηηθό stress θαη έηζη βιάπηνπλ ην DNA. 

Δπίζεο, ηα δεπηεξνγελή πξντόληα ηεο νμείδσζεο ησλ ιηπηδίσλ κπνξνύλ λα 

απελεξγνπνηήζνπλ ηελ LDH,επεξεάδνληαο ηελ ηθαλόηεηά ηεο λα αλαγελλά  ην 

NADH,δηαηαξάζζνληαο άκεζα ηελ ηθαλόηεηα κεηαηξνπήο ηνπ γαιαθηηθνύ ζε 

ππξνζηαθπιηθό. 

Σέινο, πξόζθαηεο κειέηεο έρνπλ δείμεη, όηη ε δξάζε ηεο LDH  δελ είλαη απαξαίηεηα 

έλαο δείθηεο θηλδύλνπ κεηάζηαζεο. Όκσο, ε έθθξαζε ηεο LDH, κπνξεί λα δξάζεη 

ζαλ έλαο γεληθόο δείθηεο  ηεο πξόγλσζεο  θαξθίλσλ. 

 

2.4.2 ΑΗΜΟΛΤΖ 

 

 Ζ LDH,ζπρλά ρξεζηκνπνηείηαη σο έλαο δείθηεο δηάζπαζεο ησλ ηζηώλ, θαζώο 

ππάξρεη ζηα εξπζξά αηκνζθαίξηα, όπνπ θαη ιεηηνπξγεί σο δείθηεο γηα ηελ αηκόιπζε. 

Έλα  δείγκα αίκαηνο ην νπνίν έρεη αληηκεησπηζηεί  κε εζθαικέλν ηξόπν, κπνξεί, 

ιόγσ βιάβεο ζηα εξπζξνθύηηαξα, λα εκθαλίζεη ςεπδώο ζεηηθέο ηηκέο  LDH. 

Αθόκε, ε LDH, κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζαλ δείθηεο εκθξάγκαηνο ηνπ 

κπνθαξδίνπ, θαζώο, ζε ηέηνηα πεξίπησζε, ηα επίπεδα  LDH  θζάλνπλ ζηελ 

θνξύθσζή ηνπο ζε 3-4 εκέξεο, παξακέλνληαο απμεκέλα γηα 10 πεξίπνπ εκέξεο. 

 

2.4.3  ΜΖΝΗΓΓΗΣΗΓΑ ΚΑΗ ΔΓΚΔΦΑΛΗΣΗΓΑ 

 

Τςειά επίπεδα LDH ζην εγθεθαινλσηηαίν πγξό, ζπζρεηίδνληαη ζπρλά κε ηελ 

πξόθιεζε βαθηεξηαθήο κεληγγίηηδαο. ε πεξηπηώζεηο ηνγελνύο κεληγγίηηδαο, ε πςειή 

ζπγθέληξσζε  LDH  ππνδεηθλύεη ηελ παξνπζία εγθεθαιίηηδαο. 
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2.4.4 HIV 

 

Ζ LDH, κεηξάηαη ζπρλά ζε αζζελείο κε HIV,σο έλαο κε εηδηθόο δείθηεο ηεο 

εκθάληζεο πλεπκνλίαο νθεηιόκελεο  ζηνλ  HIV. 

 

2.5 ΤΠΟΣΡΧΜΑΣΑ  ΑΝΘΡΧΠΗΝΖ   ΓΑΛΑΚΣΗΚΖ 

ΑΦΤΓΡΟΓΟΝΑΖ  Α 

 

ηε ρεκεία, ην ππόζηξσκα είλαη κία έλσζε  ε νπνία παξαηεξείηαη ζηηο δηάθνξεο 

ρεκηθέο αληηδξάζεηο θαη ν ξόινο ηεο είλαη λα αληηδξά κε ην αληηδξαζηήξην γηα ηελ 

παξαγσγή ελόο πξντόληνο. ηε βηνρεκεία, σο ππόζηξσκα ελόο ελδύκνπ  θαιείηαη ην 

πιηθό πάλσ ζην νπνίν δξα ην έλδπκν. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή κειέηε, κε βάζε ηε βάζε δεδνκέλσλ Protein Data Bank, 

βξέζεθαλ όιεο  νη δνκέο ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α. Οη 

ζπγθεθξηκέλεο  δνκέο δηαζέηνπλ δύν θέληξα πξόζδεζεο ππνζηξώκαηνο, ηα νπνία 

παξνπζηάδνληαη ζηηο αθόινπζεο εηθόλεο: 
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ηνλ αθόινπζν πίλαθα, παξνπζηάδνληαη ηα βαζηθά ζηνηρεία ησλ ππνζηξσκάησλ πνπ 

βξέζεθαλ ζ’ απηέο ηηο δνκέο  θαη ήηαλ ηνπνζεηεκέλα ζηα δύν παξαπάλσ θέληξα 

πξόζδεζεο.  

 

Α.Α. ΤΠΟΣΡΧΜΑ PDBID ΓΟΜΖ/ΧΝ ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ 

1 NAI 

(1,4DIHYDRONICOTINAMIDE 

ADENINE DINUCLEOTIDE) 

 

4JNK,1I10,4L4S,4M49, 

4OKN,4QO7,4QO8,4R68, 

4R69,4RLS 

 

2 

ZHK 

((2R)-2-{[5-cyano-4-(3,4-dichlorophenyl)-

6- oxo-1,6-dihydropyrimidin-2-

yl]sulfanyl}-N- (4-

sulfamoylphenyl)propanamide) 

4JNK 

 

3 

88N 

({4-[4-({3-[(2-METHYL-1,3-

BENZOTHIAZOL-6-YL)AMINO]- 3-

OXOPROPYL}AMINO)-4-

OXOBUTYL]BENZYL}PROPANEDIOIC 

ACID) 

4AJP 

 

4 

38Q 

(3-{[3-carbamoyl-7-(2,4-

dimethoxypyrimidin- 5-yl)quinolin-4-

yl]amino}benzoic acid) 

4QT0 
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5 

22Y 

(3-(5-amino-6-{[(1R)-1-

phenylethyl]amino}pyrazin- 2-yl)-4-

chlorobenzoic acid) 

4M49 

 

 

6 

36V 

(trans-2-[(2-nitrophenyl)sulfanyl]-5-

phenylcyclohexane- 1,3-dione) 

4QO7 

 

 

7 
36U 

((5S)-2-[(2-chlorophenyl)sulfanyl]-5-(2,6- 

dichlorophenyl)-3-hydroxycyclohex-2-en-

1- one) 

4QO8 

 

 

8 
38K 

(3-{[7-(2,4-dimethoxypyrimidin-5-yl)-3-

sulfamoylquinolin- 4-yl]amino}benzoic 

acid) 

4QSM 

 

 

9 

NAD 

(NICOTINAMIDE-ADENINE-

DINUCLEOTIDE) 

5IXY,4ZVV 

 

10 

GN2 

((2~{S})-5-(2-chlorophenyl)sulfanyl-2-(4-

morpholin- 4-ylphenyl)-4-oxidanyl-2-

thiophen-3-yl-1,3- dihydropyridin-6-one) 

5IXY 
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11 W31 

((1S)-1-phenylethyl (4-chloro-3-{[(4S)-4-

(2,6- dichlorophenyl)-2-hydroxy-6-

oxocyclohex-1- en-1-

yl]sulfanyl}phenyl)acetate) 

4R68 

 

12 W13 

((5R)-2-[(2-chlorophenyl)sulfanyl]-5-[2,6- 

dichloro-3-(tetrahydro-2H-pyran-4-

ylamino)phenyl]- 3-hydroxycyclohex-2-en-

1-one) 

4R69 

 

13 

GN0 

((2~{R})-5-(2-chlorophenyl)sulfanyl-2-(4-

morpholin- 4-ylphenyl)-4-oxidanyl-2-

thiophen-3-yl-1,3- dihydropyridin-6-one) 

4ZVV 

 

14 

TXD 

(1,4,5,6-TETRAHYDRONICOTINAMIDE 

ADENINE DINUCLEOTIDE) 

5IXS 

 

15 

6EY 

((6R)-3-[(2-chlorophenyl)sulfanyl]-4-

hydroxy- 6-(3-hydroxyphenyl)-6-

(thiophen-3-yl)-5,6- dihydropyridin-2(1H)-

one) 

5IXS 

 

 

 

2.6 ΚΟΠΟ  ΣΖ  ΓΗΠΛΧΜΑΣΗΚΖ  ΜΔΛΔΣΖ 

 

Ο ζθνπόο ηεο παξνύζαο δηπισκαηηθήο κειέηεο, είλαη ν εληνπηζκόο επηιεθηηθώλ 

αλαζηνιέσλ ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο A  ηνπ θαξθηληθνύ 

θπηηάξνπ, κε ζηόρν ηελ αλαζηνιή ηεο ιεηηνπξγίαο ηνπ. 
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 3. ΤΛΗΚΑ – ΜΔΘΟΓΟΗ 

 

 

3.1 ΜΔΘΟΓΟΛΟΓΗΔ 

 

3.1.1 ΟΡΘΟΛΟΓΗΚΟ  ΥΔΓΗΑΜΟ  ΦΑΡΜΑΚΧΝ  (RATIONAL  DRUG 

DESIGN) 

 

Ο νξζνινγηθόο ζρεδηαζκόο θαξκάθσλ ή απιά  ν ζρεδηαζκόο θαξκάθσλ, είλαη κία 

εθεπξεηηθή δηαδηθαζία  γηα ηελ εμεύξεζε λέσλ θαξκάθσλ κε βάζε ηε γλώζε κίαο 

βηνινγηθήο έλσζεο – ζηόρνπ. Σν θάξκαθν ζπλήζσο  είλαη έλα κηθξό νξγαληθό κόξην, 

ηνπ νπνίνπ ν ξόινο είλαη ε ελεξγνπνίεζε ή ε αλαζηνιή ηεο ιεηηνπξγίαο ελόο κνξίνπ, 

όπσο κίαο πξσηεΐλεο, νδεγώληαο έηζη ζ’  έλα ζεξαπεπηηθό όθεινο γηα ηνλ αζζελή. 

Καηά θύξην ιόγν, ν ζρεδηαζκόο θαξκάθσλ πεξηιακβάλεη ην ζρεδηαζκό κνξίσλ ηα 

νπνία είλαη ζπκπιεξσκαηηθά σο πξνο ην ζρήκα θαη ην θνξηίν ηεο έλσζεο - ζηόρνπ κε 

ηελ νπνία αιιειεπηδξνύλ. Ο ζρεδηαζκόο θαξκάθσλ, ζπρλά ζηεξίδεηαη ζε ηερληθέο 

κνληεινπνίεζεο  πνπ γίλνληαη in silico (ζηνλ ππνινγηζηή). Αθόκε, ν ζρεδηαζκόο 

θαξκάθσλ  πνπ βαζίδεηαη ζηε γλώζε ηεο ηξηζδηάζηαηεο δνκήο ηνπ ζηόρνπ, είλαη 

γλσζηόο σο ζρεδηαζκόο θαξκάθσλ  κε βάζε ηε δνκή ηνπ ζηόρνπ. 

Αμίδεη λα ζεκεησζεί, όηη ν όξνο ζρεδηαζκόο θαξκάθνπ δελ είλαη απόιπηα αθξηβήο. 

Έλαο πην αθξηβήο όξνο είλαη ν ζρεδηαζκόο ζπλδέηε-δεζκεπηή (ligand),ζρεδηαζκόο 

δειαδή ελόο κνξίνπ πνπ ζα  ζπλδέεηαη  ζπλέρεηα ζην ζηόρν ηνπ. Αλ θαη πνιιέο 

ηερληθέο κνληεινπνίεζεο πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη γηα ηελ πξόβιεςε ηεο ζπγγέλεηαο 

δέζκεπζεο είλαη επηηπρεκέλεο, ππάξρνπλ θαη άιιεο ηδηόηεηεο όπσο ε 

βηνδηαζεζηκόηεηα θαη ε  κε εκθάληζε παξελεξγεηώλ, νη νπνίεο ζα πξέπεη λα 

βειηηζηνπνηνύληαη πξηλ έλαο δεζκεπηήο ρξεζηκνπνηεζεί ζαλ αζθαιέο θαη 

απνηειεζκαηηθό θάξκαθν. Απηέο  νη ηδηόηεηεο ζπρλά είλαη δύζθνιν λα πξνβιεθζνύλ 

ζε ηερληθέο ζρεδηαζκνύ θαξκάθσλ πνπ εθαξκόδνληαη ζηνλ ππνινγηζηή. Παξ’ όια 

απηά, θαηά ηε δηάξθεηα ηεο θιηληθήο θάζεο αλάπηπμεο ησλ θαξκάθσλ, ε πξνζνρή 

εζηηάδεηαη ζηελ επηινγή ησλ ππνςήθησλ θαξκάθσλ ησλ νπνίσλ νη θπζηθνρεκηθέο 

ηδηόηεηεο αλακέλεηαη λα νδεγήζνπλ ζε ιηγόηεξεο επηπινθέο θαηά ηε θάζε ηεο 

αλάπηπμεο θαη θαηά ζπλέπεηα απμάλνληαη νη πηζαλόηεηεο λα πξνθύςεη έλα 

εγθεθξηκέλν θάξκαθν ην νπνίν ζα κπνξεί λα δηαηεζεί ζηελ αγνξά. 
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3.1.2 ΥΔΓΗΑΜΟ  ΦΑΡΜΑΚΧΝ  ΜΔ  ΒΑΖ  ΣΖ  ΓΟΜΖ  ΣΟΤ  ΣΟΥΟΤ 

 

Ο ζρεδηαζκόο θαξκάθσλ κε βάζε ηε δνκή ηνπ ζηόρνπ, ζηεξίδεηαη ζηε γλώζε ηεο 

ηξηζδηάζηαηεο δνκήο ηνπ ζηόρνπ, πνπ ιακβάλεηαη κέζσ κεζόδσλ όπσο ε 

θξπζηαιινγξαθία αθηίλσλ Υ θαη ε θαζκαηνζθνπία NMR.Υξεζηκνπνηώληαο ηε δνκή 

ηνπ ζηόρνπ, κπνξνύλ λα ζπλδπαζηνύλ ππνςήθηα θάξκαθα ηα νπνία πξνβιέπεηαη λα 

πξνζδεζνύλ ζην ζηόρν κε  πςειή ζπγγέλεηα θαη κεγάιε εθιεθηηθόηεηα. 

Οη  κέζνδνη  πνπ  ππάξρνπλ γηα ην ζρεδηαζκό θαξκάθσλ κε βάζε ηε δνκή ηνπ 

ζηόρνπ, κπνξνύλ λα ρσξηζηνύλ ζε ηξεηο θαηεγνξίεο. 

 

1) Ζ πξώηε κέζνδνο, ε νπνία θαη εθαξκόζζεθε ζηελ παξνύζα δηπισκαηηθή 

κειέηε, είλαη ν πξνζδηνξηζκόο ησλ λέσλ κνξίσλ – δεζκεπηώλ  γηα έλαλ 

δεδνκέλν ππνδνρέα. Γίλεηαη αλαδήηεζε  ζε κεγάιεο βάζεηο δεδνκέλσλ ησλ 

3D δνκώλ ησλ κηθξώλ κνξίσλ, έηζη ώζηε λα βξεζνύλ εθείλα ηα νπνία ζα 

κπνξέζνπλ λα ηνπνζεηεζνύλ ζην θέληξν πξόζδεζεο  ηνπ  ππνδνρέα (binding 

site) κε ηε ρξήζε, ηαρείαο πξνζέγγηζεο, πξνγξακκάησλ ζύλδεζεο. Ζ κέζνδνο 

απηή είλαη γλσζηή σο εηθνληθή δηαινγή (virtual screening). 

2) Ζ δεύηεξε κέζνδνο,  είλαη ν de novo  ζρεδηαζκόο ησλ κνξίσλ-δεζκεπηώλ. ηε 

κέζνδν απηή, νη δεζκεπηέο δεκηνπξγνύληαη κε βάζε ηνπο πεξηνξηζκνύο ηνπ 

θέληξνπ πξόζδεζεο, κε ηε ζπλαξκνιόγεζε  κηθξώλ θνκκαηηώλ ζηαδηαθά. 

Απηά ηα θνκκάηηα κπνξεί λα είλαη, είηε κεκνλσκέλα άηνκα είηε κνξηαθά 

ζξαύζκαηα. Σν βαζηθό πιενλέθηεκα ηεο ελ ιόγσ κεζόδνπ, είλαη όηη κπνξνύλ 

λα πξνηαζνύλ λέεο δνκέο νη νπνίεο πηζαλόλ λα κελ ππάξρνπλ ζε θάπνηα βάζε 

δεδνκέλσλ. 

3) Ζ ηξίηε κέζνδνο,  είλαη  ε βειηηζηνπνίεζε ησλ γλσζηώλ δεζκεπηώλ,  

αμηνινγώληαο ηα αλάινγα πνπ πξνηείλνληαη κε βάζε ην θέληξν πξόζδεζεο. 

 

Αμίδεη λα αλαθεξζνύλ θάπνηα εξγαιεία πνπ ρξεηάδνληαη γηα ην ζρεδηαζκό 

θαξκάθσλ κε βάζε ηε δνκή ηνπ ζηόρνπ. Απηά  είλαη ηα εμήο: 

 

1) Πνιύ θαιή ζηεξενδνκηθή θαη ειεθηξνληθή ζπκπιεξσκαηηθόηεηα κεηαμύ 

ππνζηξώκαηνο  θαη ζηόρνπ. 

2) Κάιπςε ελόο κεγάινπ κέξνπο ηεο πδξόθνβεο επηθάλεηαο ηνπ ππνζηξώκαηνο. 

3) Μείσζε ησλ ειεύζεξσλ ζηεξενδνκηθώλ παξακέηξσλ (π.ρ. απινί δεζκνί κε 

δίεδξεο γσλίεο πεξηζηξνθήο), ώζηε κε ηελ πξόζδεζε ησλ θαξκάθσλ ζην 

ζηόρν λα είλαη ειάρηζηε ε κεηαβνιή ηεο εληξνπίαο. 

 

Σξία επηπιένλ θξηηήξηα είλαη ζεκαληηθά ζηνλ θύθιν ζρεδηαζκνύ αλαζηνιέσλ 
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4) Υεκηθή ζηαζεξόηεηα 

5) Αξθεηή δηαιπηόηεηα ζην λεξό, ώζηε λα ππάξρεη ε δπλαηόηεηα ειέγρνπ ηεο 

παξεκπόδηζεο θαη ν πξνζδηνξηζκόο ηεο  δνκήο (θξπζηάιισζε). 

6) Δπθνιία ζύλζεζεο, ρσξίο ρεηξηζηηθά θέληξα θαη ελώζεηο πνπ δελ κπνξνύλ 

εύθνια λα ηξνπνπνηεζνύλ. 

 

 

3.1.3  ΔΛΛΗΜΔΝΗΜΟ  (DOCKING) 

 

ηνλ ηνκέα ηεο κνξηαθήο κνληεινπνίεζεο ην Docking είλαη κία κέζνδνο, ε νπνία 

πξνβιέπεη ηνλ πξνηηκώκελν  πξνζαλαηνιηζκό ελόο κνξίνπ σο πξνο έλα άιιν όηαλ ηα 

δύν απηά κόξηα ζπλδένληαη κεηαμύ ηνπο πξνθεηκέλνπ λα ζρεκαηίζνπλ έλα ζηαζεξό 

ζύκπινθν. Δλ ζπλερεία, ε γλώζε ηνπ θαηάιιεινπ πξνζαλαηνιηζκνύ κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ πξόβιεςε ηεο αληνρήο – δύλακεο ηνπ ζπκπιόθνπ ή ηεο 

ζπλάθεηαο ησλ δύν κνξίσλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ηελ θαηαζθεπή ηνπ ελ ιόγσ 

ζπκπιόθνπ. 

Οη αιιειεπηδξάζεηο κεηαμύ ζπλαθώλ  βηνινγηθά κνξίσλ, όπσο νη αιιειεπηδξάζεηο 

κεηαμύ  πξσηετλώλ, λνπθιετθώλ νμέσλ, πδαηαλζξάθσλ θαη ιηπηδίσλ, δηαδξακαηίδνπλ 

θεληξηθό ξόιν ζηε κεηαγσγή ηνπ ζήκαηνο. Δπηπιένλ, ν ζρεηηθόο πξνζαλαηνιηζκόο 

ησλ δύν κνξίσλ πνπ αιιειεπηδξνύλ κεηαμύ ηνπο,  κπνξεί λα επεξεάζεη ηνλ ηύπν 

ζήκαηνο πνπ παξάγεηαη (παξαδείγκαηνο ράξηλ  ζήκα ζπλαγσληζκνύ ή 

αληαγσληζκνύ).  

Ο ειιηκεληζκόο, ζπλήζσο ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ πξόβιεςε ηεο θαηεύζπλζεο 

ζύλδεζεο ελόο κηθξνύ κνξίνπ- ππνςήθηνπ  θαξκάθνπ- ζηνλ πξσηετληθό ζηόρν ηνπ, 

ώζηε  απηή κε ηε ζεηξά ηεο λα νδεγήζεη ζηελ πξόβιεςε  ηεο ζπγγέλεηαο θαη ηεο 

δξαζηηθόηεηαο ηνπ κηθξνύ κνξίνπ. πλεπώο, ν ειιηκεληζκόο  δηαδξακαηίδεη  

ζεκαληηθό ξόιν ζην ζρεδηαζκό θαξκάθσλ (νξζνινγηθό θαη ζπλδπαζηηθό). 

Λακβάλνληαο επίζεο ππ’ όςηλ ηε βηνινγηθή θαη θαξκαθεπηηθή ζεκαζία ηεο κνξηαθήο 

ζύλδεζεο (Docking), έρνπλ γίλεη ζεκαληηθέο πξνζπάζεηεο γηα ηε βειηίσζε ησλ 

κεζόδσλ πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη γηα ηελ πξόβιεςή ηεο. 

 

Τπάξρνπλ  δύν πξνζεγγίζεηο ηνπ ειιηκεληζκνύ. 

Ζ πξώηε, ρξεζηκνπνηεί  κία ηερληθή ηαηξηάζκαηνο ε νπνία πεξηγξάθεη ηελ πξσηεΐλε  

θαη ην δεζκεπηή (ligand) ζαλ ζπκπιεξσκαηηθέο επηθάλεηεο. ηε δεύηεξε πξνζέγγηζε, 

ππνινγίδνληαη νη ελέξγεηεο αιιειεπίδξαζεο ηνπ δεύγνπο  πξσηεΐλε – δεζκεπηήο. 

Σόζν ε πξώηε όζν θαη ε δεύηεξε πξνζέγγηζε  έρνπλ ζεκαληηθά  πιενλεθηήκαηα, 

αιιά θαη  νξηζκέλνπο πεξηνξηζκνύο.  
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ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή κειέηε, ρξεζηκνπνηήζεθε ε δεύηεξε πξνζέγγηζε, ε νπνία 

είλαη γλσζηή θαη σο κνξηαθόο ειιηκεληζκόο. 

Πην ζπγθεθξηκέλα, ζηελ πξνζέγγηζε ηνπ κνξηαθνύ ειιηκεληζκνύ, ε πξσηεΐλε θαη ν 

δεζκεπηήο  δηαρσξίδνληαη από θάπνηα θπζηθή απόζηαζε θαη ν δεζκεπηήο 

ελζσκαηώλεηαη ζηελ ελεξγό πεξηνρή ηεο πξσηεΐλεο – ελδύκνπ– κεηά από νξηζκέλεο 

θηλήζεηο ζην ρώξν δηακόξθσζεο. Όπσο είλαη ινγηθό, θάζε θίλεζε δηακόξθσζεο ηεο 

ζέζεο ηνπ δεζκεπηή  επάγεη ζπλνιηθό ελεξγεηαθό θόζηνο ζην ζύζηεκα. Δπνκέλσο, ε 

ζπλνιηθή ελέξγεηα ηνπ ζπζηήκαηνο  ππνινγίδεηαη κεηά από θάζε θίλεζε. 

Σν πξνθαλέο πιενλέθηεκα ηνπ κνξηαθνύ ειιηκεληζκνύ, είλαη όηη ηα κόξηα - 

δεζκεπηέο έρνπλ κεγάιε επειημία θαη ελζσκαηώλνληαη εύθνια ζηελ ελεξγό πεξηνρή 

ηεο πξσηεΐλεο. Φπζηθά ε πξνζέγγηζε απηή είλαη ηδηαίηεξα δαπαλεξή, δηόηη 

πεξηιακβάλεη εμεξεύλεζε ελόο κεγάινπ ελεξγεηαθνύ ηνπίνπ. Γηάθνξεο ηερληθέο  

βάζεη πιέγκαηνο, κέζνδνη βειηηζηνπνίεζεο, θαζώο επίζεο θαη ε αύμεζε ηεο 

ηαρύηεηαο ηνπ ππνινγηζηή, έρνπλ θάλεη ην κνξηαθό ειιηκεληζκό ζύλδεζεο 

πεξηζζόηεξν ξεαιηζηηθό. 

 

 

3.2 ΒΑΔΗ  ΓΔΓΟΜΔΝΧΝ  

 

ηε δηάξθεηα ηεο ζπιινγήο ησλ δεδνκέλσλ, ρξεζηκνπνηήζεθαλ νη αθόινπζεο βάζεηο 

δεδνκέλσλ: 

 

 

3.2.1  PROTEIN  DATA  BANK 

 

Ζ Protein Data Bank (PDB) (A. Wlodawer et al., 2017), είλαη κία θξπζηαιινγξαθηθή 

βάζε δεδνκέλσλ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εύξεζε ησλ ηξηζδηάζηαησλ δνκηθώλ 

ζηνηρείσλ κεγάισλ βηνινγηθώλ κνξίσλ όπσο νη  πξσηεΐλεο  θαη ηα λνπθιετθά νμέα. 

Σα δεδνκέλα απηά έρνπλ ιεθζεί  κε θξπζηαιινγξαθία αθηίλσλ Υ ή θαζκαηνζθνπία 

NMR θαη έρνπλ θαηαγξαθεί ζηε βάζε δεδνκέλσλ από δηάθνξνπο αλά ηνλ θόζκν  

βηνιόγνπο.  

Ζ PDB, απνηειεί έλα ρξήζηκν εξγαιείν ζηνλ ηνκέα ηεο δνκηθήο βηνινγίαο, όπσο 

είλαη ε δνκηθή γνληδησκαηηθή. Σα πεξηζζόηεξα  από ηα κεγάια επηζηεκνληθά 

πεξηνδηθά θαζώο επίζεο θαη αξθεηνί θνξείο ρξεκαηνδόηεζεο, επηβάιινπλ, 

νπζηαζηηθά, ζηνπο επηζηήκνλεο  λα ππνβάιινπλ ηα δεδνκέλα ηνπο, πνπ ζρεηίδνληαη 

κε ηηο δνκέο ελώζεσλ, ζηελ PDB. 
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ηελ PDB, ππάξρνπλ θαηαρσξεκέλεο 133.759 δνκέο  βηνινγηθώλ κνξίσλ. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή, ε PDB  ρξεζηκνπνηήζεθε  γηα  ηε ζπιινγή  όισλ ησλ 

δνκώλ  ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α (human LDH-A). 

 

 

3.2.2 BINDING  DATABASE (BindingDB) 

 

H Binding Database (Liu,T. Et al., 2007), είλαη κία, ειεύζεξα, πξνζβάζηκε   βάζε 

δεδνκέλσλ, πνπ εζηηάδεη θπξίσο ζηηο αιιειεπηδξάζεηο πξσηετλώλ, πνπ ζεσξνύληαη 

ππνςήθηνη ζηόρνη θαξκάθσλ, κε δηάθνξα κηθξά κόξηα – πξνζδέηεο (ligands). Ζ 

ζπιινγή ησλ δεδνκέλσλ  έρεη γίλεη κε  δηάθνξεο ηερληθέο, όπσο  γηα παξάδεηγκα 

θαζκαηνζθνπία NMR. 

ηελ BindingDB, ππάξρνπλ θαηαρσξεκέλα 1.391.403  δεδνκέλα δέζκεπζεο γηα 

7.217 πξσηεΐλεο – ζηόρνπο θαη γηα 621.056 κηθξά κόξηα. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή κειέηε, ε Binding database ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ 

εύξεζε  αλαζηνιέσλ ηεο αλζξώπηλεο LDH-A. 

 

 

3.2.3   ZINC DATABASE 

 

Ζ Zinc Database (Teague Sterling and John J. Irwin, 2015), είλαη κία επηκειεκέλε 

ζπιινγή όισλ ησλ δηαζέζηκσλ ζην εκπόξην ρεκηθώλ ελώζεσλ, νη νπνίεο 

παξαζθεπάδνληαη  εηδηθά γηα  ηελ ηερληθή ηεο εηθνληθήο δηαινγήο. Ζ Zinc 

ρξεζηκνπνηείηαη από θαξκαθεπηηθέο εηαηξείεο, από εηαηξείεο βηνηερλνινγίαο, θαζώο 

επίζεο θαη από εξεπλεηηθά παλεπηζηήκηα. Ζ Zinc είλαη δηαθνξεηηθή από ηηο άιιεο 

ρεκηθέο βάζεηο δεδνκέλσλ, δηόηη έρεη σο ζηόρν ηελ παξνπζίαζε ησλ ηξηζδηάζηαησλ 

δνκώλ ζπλαθώλ βηνινγηθά κνξίσλ. 

ηε ZINC, ππάξρνπλ θαηαρσξεκέλα  200.000.000 κόξηα. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή, ε Zinc ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηε  ζπιινγή ησλ  δνκώλ 

ησλ αλαζηνιέσλ ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α, νη νπνίνη βξέζεθαλ 

από ηελ Binding Database. 
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3.2.4    SELLECKCHEM 

 

Πξόθεηηαη γηα έλαλ δηαδηθηπαθό ηζηόηνπν  πνπ ιεηηνπξγεί ζαλ βάζε δεδνκέλσλ θαη 

πεξηιακβάλεη δηάθνξεο νκάδεο  αλαζηνιέσλ, νη νπνίνη  κπνξνύλ λα  

ρξεζηκνπνηεζνύλ σο θάξκαθα έλαληη δηάθνξσλ ζηόρσλ. 

ηνλ ηζηόηνπν Selleckchem, ππάξρνπλ θαηαρσξεκέλνη πεξηζζόηεξνη από 3.000 

αλαζηνιείο. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή, ν  ηζηόηνπνο  Selleckchem (Grasso CS et al.,2015) 

ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ εύξεζε  ηξηώλ δηαθνξεηηθώλ νκάδσλ  αλαζηνιέσλ πνπ ζα 

κπνξνύζαλ λα ρξεζηκνπνηεζνύλ ζαλ θάξκαθα έλαληη ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. 

Απηέο  ήηαλ νη αληηθαξθηληθέο ελώζεηο, νη θαξθηληθέο ελώζεηο θαη ηα θπζηθά 

πξντόληα. 

  

 

3.2.4    PUBCHEM 

 

Ζ PUBCHEM (Kim S et al.,2015), είλαη κία βάζε δεδνκέλσλ ησλ ρεκηθώλ κνξίσλ 

θαη ησλ επηδξάζεώλ ηνπο ζε βηνινγηθέο αλαιύζεηο. Ζ βάζε δεδνκέλσλ ζπληεξείηαη 

από ην εζληθό θέληξν γηα Βηνηερλνινγηθέο πιεξνθνξίεο (NCBI).Ζ PUBCHEM,  

νπζηαζηηθά, ρσξίδεηαη ζε ηξεηο βάζεηο  δεδνκέλσλ νη νπνίεο είλαη νη εμήο: 

 

1) ΔΝΧΔΗ 

Πεξηιακβάλεη 92,10 εθαηνκκύξηα θαηαρσξήζεηο ελώζεσλ. Πξόθεηηαη  γηα 

θαζαξέο θαη  ραξαθηεξηζκέλεο ρεκηθέο ελώζεηο. 

 

2) ΟΤΗΔ 

Πεξηιακβάλεη 230,50 εθαηνκκύξηα θαηαρσξήζεηο νπζηώλ. Δδώ πεξηέρνληαη  

ραξαθηεξηζκέλεο νπζίεο, κίγκαηα νπζηώλ, εθρπιίζκαηα, ζύκπινθα, θαζώο 

επίζεο  θαη άιιεο νπζίεο  νη νπνίεο δελ έρνπλ αθόκα ραξαθηεξηζζεί. 

 

3) ΒΗΟΛΟΓΗΚΔ ΑΝΑΛΤΔΗ 

Πεξηιακβάλεη 1,30 εθαηνκκύξηα βηνινγηθέο αλαιύζεηο πνπ έρνπλ γίλεη κε 

βάζε ηερληθέο πξνγξακκάησλ δηαινγήο. 
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ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή, ε PUBCHEM  ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηελ εύξεζε 

βηβιηνγξαθηθώλ δεδνκέλσλ  γηα ηηο ελώζεηο που συλλέχθηκαν  από  ηνλ ηζηόηνπν 

Selleckchem  θαη έδσζαλ, κεηά από ειιηκεληζκό επάλσ ζηε δνκή ηεο  LDH-A,ιύζε 

πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν θέληξα πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο  ηεο 

πξσηεΐλεο.  

 

3.3 ΠΡΟΓΡΑΜΜΑΣΑ 

 

 

ηε δηάξθεηα ηεο επεμεξγαζίαο ησλ δεδνκέλσλ  γηα ηελ εμεύξεζε απνηειεζκάησλ, 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ ηα αθόινπζα πξνγξάκκαηα: 

 

3.3.1 PyMOL VIEWER 

 

To PyMOL (Ban F. et al.,2017),είλαη έλα κνξηαθό ζύζηεκα απεηθόληζεο πνπ 

δεκηνπξγήζεθε από ηνλ Warren Lyford DeLano. Πξόθεηηαη γηα έλα πξόγξακκα ην 

νπνίν κπνξεί λα παξάγεη  πςειήο πνηόηεηαο  3D  εηθόλεο κηθξώλ κνξίσλ  θαη 

βηνινγηθώλ καθξνκνξίσλ, όπσο είλαη νη πξσηεΐλεο. ύκθσλα κε πιεξνθνξίεο, ην  

25% όισλ ησλ δεκνζηεπκέλσλ ζηε βηβιηνγξαθία εηθόλσλ 3D δνκώλ πξσηετλώλ, 

έγηλε κε ηε ρξήζε ηνπ PyMOL.Σν PyMOL είλαη έλα από ηα ιίγα  εξγαιεία 

νπηηθνπνίεζεο αλνηθηνύ θώδηθα, ην νπνίν είλαη δηαζέζηκν γηα ρξήζε ζηε δνκηθή 

βηνινγία. Σν ηκήκα Py ηνπ νλόκαηνο  ηνπ ινγηζκηθνύ,  αλαθέξεηαη  ζην γεγνλόο  όηη 

ην πξόγξακκα  πξνέξρεηαη από ηε γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ Python.  

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή, ην PyMOL ρξεζηκνπνηήζεθε ηόζν γηα ηελ νπηηθή 

απεηθόληζε ησλ ηξηζδηάζηαησλ δνκώλ ησλ δηάθνξσλ  δεζκεπηώλ (ππνζηξσκάησλ ή 

αλαζηνιέσλ) θαη ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α, ε νπνία ήηαλ ε 

πξσηεΐλε καο, όζν θαη γηα ηελ ελζσκάησζε ησλ δεζκεπηώλ ζηα θέληξα πξόζδεζεο  

ππνζηξώκαηνο  ηεο πξσηεΐλεο.   

Παξαθάησ, παξαηίζεληαη δύν εηθόλεο ηνπ πξνγξάκκαηνο. 
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3.3.2 AUTODOCK 

 

Σν Autodock (O.Trott et al., 2010) είλαη  έλα ινγηζκηθό κνξηαθήο πξνζνκoίσζεο, ην 

νπνίν είλαη ηδηαίηεξα απνηειεζκαηηθό γηα ηε ζύλδεζε  ηνπ  ζπκπιόθνπ δεζκεπηήο – 

πξσηεΐλε. Δίλαη  έλα από ηα πην  επξέσο  ρξεζηκνπνηνύκελα ινγηζκηθά  ζηελ 
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εξεπλεηηθή θνηλόηεηα. ύκθσλα κε πιεξνθνξίεο, πεξηζζόηεξεο από 1.200 

δεκνζηεύζεηο ζηε βηβιηνγξαθία έρνπλ ρξεζηκνπνηήζεη ην Autodock. ήκεξα, 

ζπληεξείηαη από ην εξεπλεηηθό ηλζηηηνύην Scripps θαη ην εξγαζηήξην Olson. 

Σν Autodock απνηειείηαη από δύν θύξηα πξνγξάκκαηα: 

1) Σν Autodock, γηα ηε ζύλδεζε ηνπ δεζκεπηή κε ηελ πξσηεΐλε-ζηόρν ηνπ ζ΄ έλα 

πιέγκα (GRID)  ζπγθεθξηκέλσλ δηαζηάζεσλ. 

2) Σν AutoGRID,  γηα  ηνλ ππνινγηζκό ησλ δηαζηάζεσλ ηνπ πιέγκαηνο. 

 

Σν Autodock έρεη κία βειηησκέλε έθδνζε, ην Autodock Vina. Ζ ρξήζε ηνπ  

Autodock, έρεη ζπκβάιεη ζηελ αλαθάιπςε αξθεηώλ θαξκάθσλ, 

ζπκπεξηιακβαλνκέλσλ  ησλ αλαζηνιέσλ ηνπ  HIV1. 

 

ηελ παξνύζα έξεπλα, ην Autodock Vina ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηε ζπιινγή ησλ 

ελεξγεηώλ  ζπγγέλεηαο  ηνπ  ζπκπιόθνπ  πξσηεΐλε-δεζκεπηήο. Δπίζεο, κε  ηε βνήζεηα 

ηνπ pmv Autodock,  έγηλε ν ππνινγηζκόο ησλ δηαζηάζεσλ ηνπ πιέγκαηνο ζην νπνίν 

ηνπνζεηήζεθε ην ζύκπινθν θαη απνζεθεύηεθαλ ηόζν ε πξσηεΐλε όζν θαη ν 

δεζκεπηήο ζε αξρεία  κνξθήο  pdbqt, πνπ  αλαγλσξίδεη ην Autodock Vina. 

Παξαθάησ, παξαηίζεηαη εηθόλα ηνπ pmv Autodock. 
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3.3.3 LIGPLOT 

 

Σν LIGPLOT (Wallace A C et al.,1996) είλαη έλα ππνινγηζηηθό πξόγξακκα 

βηνπιεξνθνξηθήο, ην νπνίν δίλεη δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο γηα δηάθνξα ζύκπινθα 

πξσηετλώλ – πξνζδεηώλ. Γέρεηαη  ζαλ είζνδν έλα αξρείν pdb  κε ηηο δνκέο ησλ κειώλ 

ηνπ ζπκπιόθνπ θαη δίλεη ζαλ έμνδν ην δηάγξακκα απεηθόληζεο, ζην νπνίν 

παξνπζηάδνληαη ηόζν ηα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο πξσηεΐλεο πνπ αιιειεπηδξνύλ κε 

ηνλ πξνζδέηε, όζν θαη ν ηξόπνο ηεο αιιειεπίδξαζεο (πδξόθνβε αιιειεπίδξαζε, 

πδξνγνληθόο δεζκόο). 

 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή κειέηε, ην LIGPLOT  ρξεζηκνπνηήζεθε  γηα ηε ζπιινγή 

ησλ δηαγξακκάησλ απεηθόληζεο ησλ ζπκπιόθσλ LDH-A-πξνζδέηεο, ζηηο 

πεξηπηώζεηο πνπ ν πξνζδέηεο (ππόζηξσκα ή αλαζηνιέαο), έδσζε, κεηά από 

ειιηκεληζκό  επάλσ ζηε  δνκή ηεο  LDH-A,ιύζε πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα 

δύν θέληξα πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο  ηεο πξσηεΐλεο. 

 

Παξαθάησ παξαηίζεηαη, ζε εηθόλα, ε αξρηθή ζειίδα  ηνπ LIGPLOT. 
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3.3.4 PISA 

 

Σν PISA (E. Krissinel and K. Henrick,2007) είλαη  έλα δηαδηθηπαθό εξγαιείν, ην 

νπνίν ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ εύξεζε  ηόζν ησλ ακηλνμηθώλ θαηαινίπσλ κίαο 

πξσηεΐλεο ηα νπνία αιιειεπηδξνύλ, ζ’ έλα ζύκπινθν πξσηεΐλεο – πξνζδέηε, κε ηνλ 

πξνζδέηε, όζν θαη γηα ηελ εύξεζε ηνπ ηξόπνπ ηεο αιιειεπίδξαζεο (νκνηνπνιηθόο 

δεζκόο, πδξνγνληθόο δεζκόο, πδξόθνβε αιιειεπίδξαζε). Γέρεηαη ζαλ είζνδν έλα 

αξρείν pdb κε ηηο δνκέο ησλ κειώλ ηνπ ζπκπιόθνπ  θαη δίλεη ζαλ έμνδν έλαλ πίλαθα 

κ’ όια ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή, ην PISA ρξεζηκνπνηήζεθε, πξνθεηκέλνπ ηα 

απνηειέζκαηά ηνπ γηα ηα δηάθνξα ζύκπινθα, LDH-A-πξνζδέηεο -ζηηο πεξηπηώζεηο 

πνπ ν πξνζδέηεο (ππόζηξσκα ή αλαζηνιέαο), έδσζε, κεηά από ειιηκεληζκό επάλσ 

ζηε δνκή ηεο LDH-A,ιύζε πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν θέληξα πξόζδεζεο  

ππνζηξώκαηνο  ηεο πξσηεΐλεο- λα ζπγθξηζνύλ κε ηα αληίζηνηρα απνηειέζκαηα ηνπ 

LIGPLOT.Φπζηθά, ε ζύγθξηζε  κπνξεί λα γίλεη κόλν όζνλ αθνξά ζηα 

αιιειεπηδξώληα  θαηάινηπα, δηόηη ην PISA  δελ δίλεη  δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο. 

 

Παξαθάησ παξαηίζεηαη, ζε εηθόλα, ε αξρηθή ζειίδα ηνπ PISA. 
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3.3.5 OPEN BABEL 

 

Σν Open Babel (O'Boyle et al.,2011) είλαη έλα ινγηζκηθό, ην νπνίν ρξεζηκνπνηείηαη 

γηα ηε κεηαηξνπή ησλ δηάθνξσλ αξρείσλ κνξηαθήο κνληεινπνίεζεο από κία κνξθή 

ζε κία  άιιε. 

ηελ παξνύζα δηπισκαηηθή κειέηε, ην Open Babel ρξεζηκνπνηήζεθε γηα ηε 

κεηαηξνπή ησλ pdb αξρείσλ, κε ηηο δνκέο  ησλ δηάθνξσλ αλαζηνιέσλ ηεο  LDH-A,ζε 

pdbqt  πξνθεηκέλνπ λα ηα αλαγλσξίζεη ην Autodock Vina.   

Παξαθάησ, παξαηίζεηαη εηθόλα ηνπ Open Babel. 
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4.  ΑΠΟΣΔΛΔΜΑΣΑ 

 

 

Σν έλδπκν ην νπνίν ρξεζηκνπνηήζεθε σο ππνδνρέαο  ππνζηξσκάησλ, ήηαλ ε 

γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε A θαη ζπγθεθξηκέλα ε γαιαθηηθή αθπδξνγνλάζε A ηνπ 

αλζξώπνπ  (human LDH-A).H δηαδηθαζία πνπ αθνινπζήζεθε γηα λα βξεζεί ε δνκή 

ηεο  πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε  ζηε δηπισκαηηθή κειέηε είλαη ε εμήο: 

Αξρηθά, από ηε βάζε δεδνκέλσλ Protein Data Bank, βξέζεθαλ όιεο νη δνκέο ηεο 

αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α.  

ηε ζπλέρεηα, ζε θαζεκία από ηηο δνκέο  πξαγκαηνπνηήζεθε, κε ηε βνήζεηα ηνπ 

PyMOL, ππέξζεζε ησλ αιπζίδσλ θαη πξνέθπςε έηζη κία αιπζίδα από θάζε δνκή, ε 

νπνία ήηαλ εθείλε πάλσ ζηελ νπνία ήηαλ πξνζδεδεκέλα  ηα  πεξηζζόηεξα 

αληηπξνζσπεπηηθά ππνζηξώκαηα (ligands). Παξαθάησ, παξαηίζεληαη δύν εηθόλεο  

πνπ είλαη αληηπξνζσπεπηηθέο γηα ηε δηαδηθαζία ηεο ππέξζεζεο. ηελ πξώηε εηθόλα, 

παξνπζηάδεηαη ε αξρηθή δνκή 4JNK κε όιεο ηηο αιπζίδεο ηεο θαη ζηε δεύηεξε, 

παξνπζηάδεηαη ε δνκή κε επζπγξακκηζκέλεο ηηο αιπζίδεο ηεο. 
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ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη όιεο νη δνκέο ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο 

αθπδξνγνλάζεο A, όπσο πξνέθπςαλ από ηελ PDB,νη αληηπξνζσπεπηηθέο αιπζίδεο 

πνπ πξνέθπςαλ από θάζε δνκή  θαη ηα δηαθνξεηηθά  ππνζηξώκαηα (κε έληνλν ρξώκα) 

ηα νπνία ήηαλ πξνζδεδεκέλα  ζηα δύν θέληξα πξόζδεζεο πνπ ππήξραλ ζ’ όιεο  ηηο 

δνκέο. 

A.A. PDBID ΣΗΣΛΟ  ΓΟΜΖ ΓΗΑΚΡΗΣΗΚΟΣΖΣΑ ΑΡΗΘΜΟ 

ΑΛΤΗΓΧΝ 

ΑΛΤΗΓΑ ΤΠΟΣΡΧΜΑ/

ΣΑ 

 

1 5IXS Lactate Dehydrogenase in complex 

with hydroxylactam inhibitor 

compound 9: (6R)-3-[(2-

chlorophenyl)sulfanyl]-4-hydroxy-6-

(3-hydroxyphenyl)-6-(thiophen-3-

yl)-5,6-dihydropyridin-2(1H)-one 

2,05 4 D TXD,NAI,6EY 

2 5IXY Lactate Dehydrogenase in complex 

with hydroxylactam inhibitor 

compound 31: (2~{S})-5-(2-

chlorophenyl)sulfanyl-2-(4-

morpholin-4-ylphenyl)-4-oxidanyl-2-

thiophen-3-yl-1,3-dihydropyridin-6-

one 

3,00 4 A NAD,GN2 

3 4ZVV Lactate dehydrogenase A in complex 

with a trisubstituted piperidine-2,4-

dione inhibitor GNE-140 

2,20 4 A NAD,GN0 
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4 4R68 Lactate Dehydrogenase in complex 

with inhibitor compound 31 

2,11 4 A NAI,W31 

5 4R69 Lactate Dehydrogenase in complex 

with inhibitor compound 13 

3,19 4 A NAI,W13 

6 4OJN Crystal structure of human muscle L-

lactate dehydrogenase 

2,40 8 D - 

7 4OKN Crystal structure of human muscle L-

lactate dehydrogenase, ternary 

complex with NADH and oxalate 

2,10 8 A NAI 

8 4QSM Crystal structure of human muscle L-

lactate dehydrogenase in complex 

with inhibitor 2, 3-{[7-(2,4-

dimethoxypyrimidin-5-yl)-3-

sulfamoylquinolin-4-

yl]amino}benzoic acid 

3,00 8 A 38K 

9 4QT0 Crystal structure of human muscle L-

lactate dehydrogenase in complex 

with inhibitor 1, 3-{[3-

CARBAMOYL-7-(2,4-

DIMETHOXYPYRIMIDIN-5-

YL)QUINOLIN-4-

YL]AMINO}BENZOIC ACID 

3,20 8 A 38Q 

10 4RLS Lactate Dehydrogenase in complex 

with inhibitor compound 47 

1,91 4 A NAI 

11 4QO7 Lactate Dehydrogenase A in complex 

with substituted 3-Hydroxy-2-

mercaptocyclohex-2-enone 

compound 7 

2,14 4 A NAI,36V 

12 4QO8 Lactate Dehydrogenase A in complex 

with substituted 3-Hydroxy-2-

mercaptocyclohex-2-enone 

compound 104 

2,00 4 A NAI,36U 

13 4L4R Structural Characterisation of the 

Apo-form of Human Lactate 

Dehydrogenase M Isozyme 

2,10 2 A - 

14 4L4S Structural characterisation of the 

NADH binary complex of human 

lactate dehydrogenase M isozyme 

2,90 2 A NAI 

15 4M49 Lactate Dehydrogenase A in complex 2,05 4 A NAI,22Y 
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Tέινο, πξαγκαηνπνηήζεθε, πάιη κε ηε ρξήζε ηνπ PyMOL, ππέξζεζε όισλ ησλ δνκώλ 

κεηαμύ ηνπο θαη επηιέρζεθε ε δνκή κε ηελ θαιύηεξε αηνκηθή δηαθξηηηθόηεηα, 

πξνθεηκέλνπ λα ρξεζηκνπνηεζεί  ζηε κειέηε. ηελ παξαθάησ εηθόλα, παξνπζηάδεηαη  

ην απνηέιεζκα  ηεο  ππέξζεζεο όισλ ησλ δνκώλ.  

 

 

 

with a substituted pyrazine inhibitor 

compound 18 

16 4JNK Lactate Dehydrogenase A in complex 

with inhibitor compound 22 

1,90 4 A NAI,ZHK 

17 4AJP Human LDHA in complex with 2-

((4-(4-((3-((2-methyl-1,3-

benzothiazol- 6yl)amino)-3-oxo-

propyl)amino)-4-oxo-

butyl)phenyl)methyl)propanedioic 

acid 

2,38 4 C 88N 

18 1I10 HUMAN MUSCLE L-LACTATE 

DEHYDROGENASE M CHAIN, 

TERNARY COMPLEX WITH 

NADH AND OXAMATE 

2,30 8 A NAI 
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Όπσο θαίλεηαη από ηνλ παξαπάλσ πίλαθα, ε δνκή κε ηελ θαιύηεξε αηνκηθή 

δηαθξηηηθόηεηα είλαη ε δνκή 4JNK.Δπνκέλσο, ε δνκή πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ζηε 

κειέηε  ήηαλ ε 4JNK θαη ζπγθεθξηκέλα  ε αιπζίδα  A ηεο 4JNK. 

Ζ δνκή  4JNK_A, παξνπζηάδεηαη  ζηελ  παξαθάησ εηθόλα ζε cartoon κνξθή. 

 

 

 

 

 

 

4.1 ΤΠΟΣΡΧΜΑΣΑ  LDH-A 

 

΄ απηό ην κέξνο  ειιηκεληζκνύ,  πξαγκαηνπνηήζεθε ειιηκεληζκόο  όισλ ησλ 

ππνζηξσκάησλ  πνπ ήηαλ πξνζδεδεκέλα  ζηηο δνκέο ηεο αλζξώπηλεο LDH-A,ζηα 

θέληξα πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο ηεο πξσηεΐλεο, πξνθεηκέλνπ λα ηαπηνπνηεζνύλ νη 

ελ ιόγσ πεξηνρέο ηνπ ελδύκνπ. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη όια ηα ππνζηξώκαηα θαζώο θαη νη 

ζηεξενδνκέο  ηνπο. 
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Α.Α. ΤΠΟΣΡΧΜΑ PDBID ΓΟΜΖ/ΧΝ ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ 

1 NAI 

(1,4DIHYDRONICOTINAMIDE 

ADENINE DINUCLEOTIDE) 

 

4JNK,1I10,4L4S,4M49, 

4OKN,4QO7,4QO8,4R68, 

4R69,4RLS 

 

2 

ZHK 

((2R)-2-{[5-cyano-4-(3,4-dichlorophenyl)-

6- oxo-1,6-dihydropyrimidin-2-

yl]sulfanyl}-N- (4-

sulfamoylphenyl)propanamide) 

4JNK 

 

3 

88N 

({4-[4-({3-[(2-METHYL-1,3-

BENZOTHIAZOL-6-YL)AMINO]- 3-

OXOPROPYL}AMINO)-4-

OXOBUTYL]BENZYL}PROPANEDIOIC 

ACID) 

4AJP 

 

4 

38Q 

(3-{[3-carbamoyl-7-(2,4-

dimethoxypyrimidin- 5-yl)quinolin-4-

yl]amino}benzoic acid) 

4QT0 

 

5 

22Y 

(3-(5-amino-6-{[(1R)-1-

phenylethyl]amino}pyrazin- 2-yl)-4-

chlorobenzoic acid) 

4M49 
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6 

36V 

(trans-2-[(2-nitrophenyl)sulfanyl]-5-

phenylcyclohexane- 1,3-dione) 

4QO7 

 

 

7 
36U 

((5S)-2-[(2-chlorophenyl)sulfanyl]-5-(2,6- 

dichlorophenyl)-3-hydroxycyclohex-2-en-

1- one) 

4QO8 

 

 

8 
38K 

(3-{[7-(2,4-dimethoxypyrimidin-5-yl)-3-

sulfamoylquinolin- 4-yl]amino}benzoic 

acid) 

4QSM 

 

 

9 

NAD 

(NICOTINAMIDE-ADENINE-

DINUCLEOTIDE) 

5IXY,4ZVV 

 

10 

GN2 

((2~{S})-5-(2-chlorophenyl)sulfanyl-2-(4-

morpholin- 4-ylphenyl)-4-oxidanyl-2-

thiophen-3-yl-1,3- dihydropyridin-6-one) 

5IXY 

 

11 W31 

((1S)-1-phenylethyl (4-chloro-3-{[(4S)-4-

(2,6- dichlorophenyl)-2-hydroxy-6-

oxocyclohex-1- en-1-

yl]sulfanyl}phenyl)acetate) 

4R68 

 

12 
W13 

((5R)-2-[(2-chlorophenyl)sulfanyl]-5-[2,6- 

dichloro-3-(tetrahydro-2H-pyran-4-

ylamino)phenyl]- 3-hydroxycyclohex-2-en-

4R69 
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1-one) 

13 

GN0 

((2~{R})-5-(2-chlorophenyl)sulfanyl-2-(4-

morpholin- 4-ylphenyl)-4-oxidanyl-2-

thiophen-3-yl-1,3- dihydropyridin-6-one) 

4ZVV 

 

14 

TXD 

(1,4,5,6-TETRAHYDRONICOTINAMIDE 

ADENINE DINUCLEOTIDE) 

5IXS 

 

15 6EY 

((6R)-3-[(2-chlorophenyl)sulfanyl]-4-

hydroxy- 6-(3-hydroxyphenyl)-6-

(thiophen-3-yl)-5,6- dihydropyridin-2(1H)-

one) 

5IXS 

 

 

Ζ δηαδηθαζία ηνπ ειιηκεληζκνύ,  πεξηειάκβαλε ηα αθόινπζα βήκαηα:  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Δηζαγσγή  ηνπ ππνζηξώκαηνο  θαη   ηεο  LDH-A ζην PyMOL 

Δηζαγσγή  ησλ αξρείσλ  pdb ηνπ ππνζηξώκαηνο  θαη  ηεο  LDH-

A  ζην pmv Autodock  

ρεδηαζκόο  νξζνγώληνπ ρώξνπ, κειέηεο ηεο αιιειεπίδξαζεο, 

κε ζπγθεθξηκέλεο  δηαζηάζεηο, ηνπνζεηώληαο ην θέληξν ηνπ 

θνπηηνύ ζην αληίζηνηρν  θέληξν πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο ηεο 

LDH-A  

Απνζήθεπζε ηόζν ηνπ ππνζηξώκαηνο, όζν θαη  ηεο  LDH-A ζαλ 

αξρεία  pdbqt  

Γημιοσργία αρτείοσ conf,  όποσ αναθέρονηαι ηα ζηοιτεία ηοσ 

σποδοτέα (LDH-A), ηοσ σποζηρώμαηος (ligand), καθώς  

επίζης και  οι διαζηάζεις  ηοσ κοσηιού  ποσ 

τρηζιμοποιήθηκε 

(center_x,center_y,center_z,size_x,size_y,size_z) 



39 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη ηα ππνζηξώκαηα ηα νπνία έδσζαλ ιύζε, 

πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο  ηεο LDH-A, νη ελέξγεηεο 

ησλ ιύζεσλ απηώλ, θαζώο επίζεο θαη ηα δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο πνπ 

πξαγκαηνπνηήζεθαλ, κε ηε ρξήζε ηνπ LIGPLOT, γηα ην θάζε ππόζηξσκα. 

 

Α.Α. ΤΠΟΣΡΧΜΑ ΑΡΗΘΜΟ 

ΚΑΛΤΣΔΡΖ 

ΛΤΖ 

ΔΝΔΡΓΔΗΑ 

(kcal/mol) 

ΑΠΔΗΚΟΝΗΖ  LIGPLOT 

1 NAI 2 -8,5 

 

πιινγή  αξρείνπ log  κε ηηο δηαθνξεηηθέο ιύζεηο 

Δηζαγσγή  όισλ ησλ ιύζεσλ  θαη  ηεο  LDH-A, ζην PyMOL θαη 

απνζήθεπζή ηνπο ζαλ αξρείν pse 

Δπηινγή  θαη απνζήθεπζε  ηεο  ιύζεο  πνπ έδσζε ηε 

ρακειόηεξε ελέξγεηα  αιιειεπίδξαζεο 

 

Δθηέιεζε  ηνπ πξνγξάκκαηνο  vina 
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2 ZHK 7 -6,9 

 
3 88N 2 -7,6 

 
4 38Q 12 -6,6 

 
5 38K 5 -6,7 
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6 NAD 1 -8,9 

 
7 TXD 8 -8,2 

 
 

 

 

ηα δηαγξάκκαηα ηνπ LIGPLOT, ην πξάζηλν ρξώκα ζην όλνκα  ελόο  ακηλνμηθνύ 

θαηαινίπνπ ζπκβνιίδεη  όηη ην ελ ιόγσ θαηάινηπν ζπκκεηέρεη ζε πδξνγνληθό 

δεζκό,ελώ  ην θόθθηλν εκηθύθιην γύξσ από ην όλνκα ηνπ ακηλνμηθνύ θαηαινίπνπ 

ζπκβνιίδεη  όηη  ζπκκεηέρεη  ζε πδξόθνβε αιιειεπίδξαζε. 

 

 

Γηα ηα ππνζηξώκαηα, θαηαγξάθεθαλ ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  

LDH-A ηόζν κε βάζε ην LIGPLOT, όζν θαη κε βάζε ην PISA. Παξαθάησ, 

παξαηίζεηαη  ν πίλαθαο απνηειεζκάησλ κε ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα 

ηεο  LDH-A  ζε θάζε ππόζηξσκα.  
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Α.Α. ΤΠΟΣΡΧΜΑ LIGPLOT 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

PISA 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

ΚΟΗΝΑ 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

LIGPLOT  

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ PISA 

PISA ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

LIGPLOT 

1 ZHK 15 22 ALA 97, ARG 98, 

ARG 105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 138, 

ASP 140, ILE 141, 

GLU 191, HIS 192, 

ASP 194, ALA 237, 

TYR 238, ILE 241, 

LEU 322 

(15) 

0 7 

2 NAI 20 34 GLY 28, ALA 29, 

VAL 30, ASP 51, 

VAL 52, ILE 53, 

THR 94, ALA 95, 

GLY 96, ALA 97, 

ARG 98, ILE 115, 

ILE 119, VAL 135, 

SER 136, ASN 137, 

LEU 164, HIS 192, 

THR 247, ILE 251 

(20) 

0 14 

3 38Q 9 16 GLY 26, ASP 51, 

VAL 52, ALA 95, 

GLY 96, ARG 111, 

ASN 114, ILE 115, 

PHE 118 

(9) 

0 7 

4 38K 9 15 GLY 26, ASP 51, 

VAL 52, ALA 95, 

GLY 96, ARG 111, 

ASN 114, ILE 115, 

PHE 118 

(9) 

0 6 

5 88N 19 29 GLY 26, GLY 28, 

VAL 30, ASP 51, 

VAL 52, THR 94, 

ALA 95, GLY 96, 

ILE 115, PHE 118, 

2 12 
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Με βάζε ηνλ παξαπάλσ πίλαθα, πξνθύπηεη ν αθόινπζνο πίλαθαο, όπνπ αλαθέξνληαη 

ηα θξίζηκα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  LDH-A –ακηλνμηθά θαηάινηπα πνπ 

ζπκκεηέρνπλ ζε αιιειεπηδξάζεηο κε πνιιά ππνζηξώκαηα–, κε βάζε ην LIGPLOT 

θαη ην  PISA. 

 

 

 

 

 

 

 

 

ILE 119, VAL 135, 

ASN 137, LEU 164, 

ARG 168, HIS 192, 

THR 247 

(17) 

6 TXD 18 34 GLY 28, ALA 29, 

VAL 30, ASP 51, 

VAL 52, ILE 53, 

ALA 95, GLY 96, 

ARG 98, ILE 115, 

ILE 119, VAL 135, 

SER 136, ASN 137, 

LEU 164, HIS 192, 

THR 247, ILE 251 

(18) 

0 16 

7 NAD 20 34 GLY 28, ALA 29, 

VAL 30, ASP 51, 

VAL 52, ILE 53, 

THR 94, ALA 95, 

GLY 96, ALA 97, 

ARG 98, ILE 115, 

ILE 119, VAL 135, 

SER 136, ASN 137, 

LEU 164, HIS 192, 

THR 247, ILE 251 

(20) 

0 14 
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Α.Α. ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(LIGPLOT) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΤΠΟΣΡΧΜΑΣΧΝ 

ΣΑ ΟΠΟΗΑ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(LIGPLOT) 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(PISA) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΤΠΟΣΡΧΜΑΣΧΝ ΣΑ 

ΟΠΟΗΑ ΣΟ ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(PISA) 

1 ASP 51 6/8 ASP 51 6/8 

2 VAL 52 6/8 VAL 52 6/8 

3 ALA 95 6/8 ALA 95 6/8 

4 GLY 96 6/8 GLY 96 6/8 

5 ILE 115 6/8 ILE 115 6/8 

6 ASN 137 5/8 ASN 137 5/8 

7 HIS 192 5/8 HIS 192 5/8 

8 GLY 28 4/8 GLY 28 5/8 

9 VAL 30 4/8 VAL 30 4/8 

10 ARG 98 4/8 ARG 98 5/8 

11 ILE 119 4/8 ILE 119 6/8 

12 VAL 135 4/8 VAL 135 4/8 

13 LEU 164 4/8 LEU 164 4/8 

14 THR 247 4/8 THR 247 4/8 

15 GLY 26 3/8 GLY 26 6/8 

16 ALA 29 3/8 ALA 29 4/8 

17 ILE 53 3/8 ILE 53 6/8 

18 THR 94 3/8 THR 94 4/8 

19 ALA 97 3/8 ALA 97 7/8 

20 PHE 118 3/8 PHE 118 6/8 

21 SER 136 3/8 SER 136 4/8 
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22 ILE 251 3/8 ILE 251 4/8 

23 ARG 111 2/8 ARG 111 2/8 

24 ASN 114 2/8 ASN 114 2/8 

25 ASP 140 2/8 ASP 140 1/8 

26 ARG 105 1/8 ARG 105 1/8 

27 LEU 108 1/8 LEU 108 1/8 

28 PRO 138 1/8 PRO 138 1/8 

29 ILE 141 1/8 ILE 141 1/8 

30 TRP 147 1/8 TRP 147 1/8 

31 GLY 151 1/8 GLY 151 1/8 

32 PHE 152 1/8 PHE 152 1/8 

33 PRO 153 1/8 PRO 153 1/8 

34 LYS 154 1/8 LYS 154 1/8 

35 ASP 165 1/8 - - 

36 ARG 168 1/8 ARG 168 4/8 

37 GLU 191 1/8 GLU 191 1/8 

38 ASP 194 1/8 ASP 194 1/8 

39 ALA 237 1/8 ALA 237 2/8 

40 TYR 238 1/8 TYR 238 1/8 

41 ILE 241 1/8 ILE  241 2/8 

42 LEU 322 1/8 LEU 322 1/8 

- - - VAL 25 6/8 

- - - TYR 82 6/8 

- - - VAL 50 5/8 

- - - GLY 31 4/8 

- - - VAL 139 4/8 

- - - VAL 27 3/8 
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- - - LYS 56 3/8 

- - - ASN 112 3/8 

- - - SER 160 3/8 

- - - GLY 161 3/8 

- - - TYR 246 3/8 

- - - SER 104 1/8 

- - - VAL 109 1/8 

- - - LYS 117 1/8 

- - - GLY 193 1/8 

- - - SER 195 1/8 

- - - VAL 234 1/8 

- - - MET 275 1/8 

   ILE 325 1/8 

 

 

 

4.2 ΑΝΑΣΟΛΔΗ  ΑΝΘΡΧΠΗΝΖ   LDH-A 

 

΄ απηό ην κέξνο  ειιηκεληζκνύ, ζπιιέρζεθε από ηε βάζε δεδνκέλσλ Binding 

database, έλα ζύλνιν  από αλαζηνιείο ηεο αλζξώπηλεο LDH-A θαη  

πξαγκαηνπνηήζεθε ειιηκεληζκόο  όισλ ησλ αλαζηνιέσλ ζηε δνκή ηεο LDH-A, 

πξνθεηκέλνπ λα βξεζνύλ νη αλαζηνιείο νη νπνίνη δίλνπλ ιύζε πνπ βξίζθεηαη ζε 

θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο ηνπ ελδύκνπ θαη έηζη λα 

πξνζδηνξηζηνύλ νη αιιειεπηδξάζεηο ηνπ ελδύκνπ. Γηα ηελ εύξεζε ησλ αξρείσλ κε ηηο 

δνκέο ησλ αλαζηνιέσλ (sdf αξρεία), ρξεζηκνπνηήζεθε ε βάζε δεδνκέλσλ ZINC. 

Ζ δηαδηθαζία ηνπ ειιηκεληζκνύ, πεξηειάκβαλε ηα αθόινπζα βήκαηα: 

 

 

 

 

Δηζαγσγή  ηνπ αλαζηνιέα θαη  ηεο  LDH-A  ζην PyMOL 

Δηζαγσγή  ησλ αξρείσλ  pdb ηνπ αλαζηνιέα θαη  ηεο  LDH-A 

ζην pmv Autodock 
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Από ηνπο 117 αλαζηνιείο πνπ ζπιιέρζεθαλ  από ηελ Binding database,  νη 100  

έδσζαλ ιύζε πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο  

ππνζηξώκαηνο ηεο αλζξώπηλεο LDH-A. ηνπο  παξαθάησ πίλαθεο, παξνπζηάδνληαη 

όια ηα βαζηθά ζηνηρεία ησλ αλαζηνιέσλ πνπ έδσζαλ, κεηά από ειιηκεληζκό, ιύζε  

πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν θέληξα  πξόζδεζεο ηεο αλζξώπηλεο LDH-A. 

Δπίζεο, παξνπζηάδνληαη ηα δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο πνπ πξαγκαηνπνηήζεθαλ, κε ηε 

ρξήζε ηνπ LIGPLOT, γηα ηνλ θάζε αλαζηνιέα. 

 

Α.Α. ΑΝΑΣΟΛΔΑ ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ ΚΧΓΗΚΟ 

BINDING 

DATABASE 

ΚΧΓΗΚΟ ZINC 

1 2,3-Dihydroxy-6,7-

dimethyl-4-propyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 
 

BDBM50066979  

 

13435952 

 

ρεδηαζκόο  νξζνγώληνπ ρώξνπ, κειέηεο ηεο αιιειεπίδξαζεο, 

κε ζπγθεθξηκέλεο  δηαζηάζεηο, ηνπνζεηώληαο ην θέληξν ηνπ 

θνπηηνύ ζην αληίζηνηρν θέληξν πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο ηεο 

LDH-A 

Απνζήθεπζε ηόζν ηνπ αλαζηνιέα, όζν θαη  ηεο  LDH-A ζαλ 

αξρεία  pdbqt 

Γημιοσργία αρτείοσ conf,  όποσ αναθέρονηαι ηα ζηοιτεία ηοσ 

σποδοτέα (LDH-A), ηοσ αναζηολέα (inhibitor), καθώς  

επίζης και  οι διαζηάζεις  ηοσ κοσηιού  ποσ 

τρηζιμοποιήθηκε 

(center_x,center_y,center_z,size_x,size_y,size_z) 

 

Δθηέιεζε  ηνπ πξνγξάκκαηνο  vina 

 

 

 

πιινγή  αξρείνπ log  κε ηηο δηαθνξεηηθέο ιύζεηο 

Δηζαγσγή  όισλ ησλ ιύζεσλ  θαη  ηεο  LDH-A ζην PyMOL θαη 

απνζήθεπζή ηνπο ζαλ αξρείν pse 

Δπηινγή  θαη απνζήθεπζε  ηεο  ιύζεο  πνπ  έδσζε ηε 

ρακειόηεξε ελέξγεηα  αιιειεπίδξαζεο 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066979&google=BDBM5006697
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2 2,3-Dihydroxy-4-

isopropyl-6-methyl-

7-(4-trifluoromethyl-

benzyl)-naphthalene-

1-carboxylic acid 

  

BDBM50066973 

 

13435922 

 

3 7-Benzyl-2,3-

dihydroxy-6-methyl-

4-propyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

  

BDBM50066974 

 

13435956 

 

4 7-Benzyl-2,3-

dihydroxy-4-

isopropyl-6-methyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

  

BDBM50066975 

 

13435915 

 

5 2,3-Dihydroxy-4-

isopropyl-6,7-

dimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

  

BDBM50066981 

 

13435910 

 

6 2,3-Dihydroxy-4-

isopropyl-6-methyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 
 

BDBM50031638 

 

6522976 

 

7 1-Hydroxy-6-phenyl-

4-trifluoromethyl-

1H-indole-2-

carboxylic Acid 

  

BDBM50339607 

 

63796290 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066973&google=BDBM5006697
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066974&google=BDBM5006697
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066975&google=BDBM5006697
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066981&google=BDBM5006698
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50031638&google=BDBM5003163
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50339607&google=BDBM5033960
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8 2,3-Dihydroxy-6-

methyl-4-propyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

  

BDBM50066977 

 

13781254 

 

9 7-Benzyl-2,3-

dihydroxy-4,6-

dimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

  

BDBM50066976 

 

13435948 

 

10 1-Hydroxy-5-phenyl-

1H-indole-2-

carboxylic Acid 

 

 

BDBM50339605 

 

63796288 

 

11 2,3-Dihydroxy-4,6,7-

trimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 
 

BDBM50066980 

 

13435945 

 

12 1-Hydroxy-6-phenyl-

1H-indole-2-

carboxylic Acid 

 

 

BDBM50339606 

 

63796289 

 

13 2,3-Dihydroxy-4,6-

dimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 
 

BDBM50066978 

 

13435942 

 

14 CHEMBL610377 

 

 

BDBM50368954 

 

49771855 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066977&google=BDBM5006697
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066976&google=BDBM5006697
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50339605&google=BDBM5033960
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066980&google=BDBM5006698
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50339606&google=BDBM5033960
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50066978&google=BDBM5006697
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50368954&google=BDBM5036895
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15 LDHA Inhibitor, 31 

 

 

BDBM86135 

 

84672208 

 

16 CHEMBL2430727 

 

 

BDBM50441138 

 

96284832 

 

17 CHEMBL2382404 

 

 

BDBM50433840 

 

96269982 

 

18 CHEMBL2382403 

 

 

BDBM50433841  

 

96269984 

 

19 CHEMBL2382402 

 

 

BDBM50433842 

 

96269986 

 

20 CHEMBL2382337 

 

 

BDBM50433836 

 

31773899 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86135&google=BDBM8613
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441138&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433840&google=BDBM5043384
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433841&google=BDBM5043384
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433842&google=BDBM5043384
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433836&google=BDBM5043383
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21 LDHA Inhibitor, 29 

 

 

BDBM86133 

 

84672206 

 

22  

CHEMBL2430734 

 

 

BDBM50441118 96284812 

 

23 CHEMBL2430713 

 

 

BDBM50441115 

 

96284810 

 

24 CHEMBL2430735 

 

 

BDBM50441117 

 

95920567 

 

25 CHEMBL2430733 

 

 

BDBM50441119 

 

96284813 

 

26 CHEMBL2430732 

 

 

BDBM50441120 

 

96284814 

 

27 CHEMBL2430716 

 

 

BDBM50441113 

 

96284808 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86133&google=BDBM8613
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441118&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441115&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441117&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441119&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441120&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441113&google=BDBM5044111
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28 LDHA Inhibitor, 27 

 

 

BDBM86131 

 

84687868 

 

29 CHEMBL2430731 

 

 

BDBM50441121 

 

96284815 

 

30 CHEMBL2430737 

 

 

BDBM50441132  

 

96284826 

 

31 LDHA Inhibitor, 26 

 

 

BDBM86130 

 

84687867 

 

32 CHEMBL2382405 

 

 

BDBM50433839 

 

2758483 

 

33 LDHA Inhibitor, 32 

 

 

BDBM86136 

 

84672209 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86131&google=BDBM8613
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441121&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441132&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86130&google=BDBM8613
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433839&google=BDBM5043383
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86136&google=BDBM8613
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34 TDA1::4-hydroxy-

1,2,5-thiadiazole-3-

carboxylic acid 

 

 

BDBM23251 

 

6523896 

 

35 CHEMBL2430744 

 

 

BDBM50441126 

 

96284820 

 

36 CHEMBL2430736 

 

 

BDBM50441116 

 

96284811 

 

37 CHEMBL2382400 

 

 

BDBM50433845 

 

2751141 

 

38 CHEMBL2430743 

 

 

BDBM50441127  

 

96284821 

 

39 CHEMBL2430745 

 

 

BDBM50441125 

 

96284819 

 

40 CHEMBL2430730 

 

 

BDBM50441122 

 

96284816 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=23251&google=BDBM2325
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441126&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441116&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433845&google=BDBM5043384
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441127&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441125&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441122&google=BDBM5044112
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41 CHEMBL2430719 

 

 

BDBM50441111 

 

96284806 

 

42 CHEMBL2430717 

 

 

BDBM50441112 

 

96284807 

 

43 CHEMBL2382389 

 

 

BDBM50433833 

 

28616592 

 

44 CHEMBL2430741 

 

 

BDBM50441129 

 

96284823 

 

45 CHEMBL2430721 

 

 

BDBM50441110  

 

96284805 

 

46 CHEMBL2382398 

 

 

BDBM50433847 

 

15859813 

 

47 CHEMBL2382397 

 

 

BDBM50433848 

 

31773908 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441111&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441112&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433833&google=BDBM5043383
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441129&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441110&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433847&google=BDBM5043384
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433848&google=BDBM5043384
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48  LDHA Inhibitor, 30 

 

 

BDBM86134 

 

84672207 

 

49 CHEMBL2430729 

 

 

BDBM50441123 

 

96284817 

 

50 CHEMBL2382399 

 

 

BDBM50433846 

 

15859815 

 

51 2-{[5-cyano-4-(3-

methoxyphenyl)-6-

oxo-1,6-

dihydropyrimidin-2-

yl]sulfanyl}-N-(4-

sulfamoylphenyl)acet

amide 

 

 

BDBM11273 

 

2995601 

 

52 CHEMBL2382396 

 

 

BDBM50433849 

 

15859812 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86134&google=BDBM8613
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441123&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433846&google=BDBM5043384
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=11273&google=BDBM1127
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433849&google=BDBM5043384
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53 CHEMBL2430728 

 

 

BDBM50441124 

 

96284818 

 

54 CHEMBL2382394 

 

 

BDBM50433851 

 

28616574 

 

55 1,2(1,5)-Isoxazole 

 

 

BDBM23242 

 

6524160 

 

56 CHEMBL2382339 

 

 

BDBM50433834 

 

15859809 

 

57 CHEMBL2382393 

 

 

BDBM50433852 

 

15859817 

 

58 CHEMBL2430725 

 

 

BDBM50441106 

 

96284801 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441124&google=BDBM5044112
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433851&google=BDBM5043385
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=23242&google=BDBM2324
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433834&google=BDBM5043383
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433852&google=BDBM5043385
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441106&google=BDBM5044110
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59 CHEMBL2430723 

 

 

BDBM50441108 

 

96284803 

 

60 LDHA Inhibitor, 28 

 

 

BDBM86132 

 

84689523 

 

61 CHEMBL2430726 

 

 

BDBM50441105 

 

96284800 

 

62 CHEMBL2382390 

 

 

BDBM50433832 

 

15859810 

 

63 CHEMBL2382391 

 

 

BDBM50433831 

 

15859805 

 

64 CHEMBL2382392 

 

 

BDBM50433830 

 

15859811 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441108&google=BDBM5044110
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86132&google=BDBM8613
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441105&google=BDBM5044110
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433832&google=BDBM5043383
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433831&google=BDBM5043383
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433830&google=BDBM5043383
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65 CHEMBL2430714 

 

 

BDBM50441135 

 

96284829 

 

66 CHEMBL2382406 

 

 

BDBM50433838 

 

13570087 

 

67 CHEMBL2430738 

 

 

BDBM50441137 

 

96284831 

 

68 CHEMBL2430739 

 

 

BDBM50441131 

 

96284825 

 

69 CHEMBL2430740 

 

 

BDBM50441130 

 

96284824 

 

70 CHEMBL2430742 

 

 

BDBM50441128 

 

96284822 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441135&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433838&google=BDBM5043383
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441137&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441131&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441130&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441128&google=BDBM5044112
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71 CHEMBL2430712 

 

 

BDBM50441136 

 

96284830 

 

72 CHEMBL2382395 

 

 

BDBM50433850 

 

15859808 

 

73 CHEMBL2430715 

 

 

BDBM50441114 

 

96284809 

 

74 CHEMBL2430718 

 

 

BDBM50441134 

 

96284828 

 

75 CHEMBL2430724 

 

 

BDBM50441107 

 

96284802 

 

76 CHEMBL2430722 

 

 

BDBM50441109 

 

96284804 

 

77 CHEMBL2430720 

 

 

BDBM50441133 

 

96284827 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441136&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50433850&google=BDBM5043385
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441114&google=BDBM5044111
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441134&google=BDBM5044113
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441107&google=BDBM5044110
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441109&google=BDBM5044110
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50441133&google=BDBM5044113
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78 LDHA Inhibitor, 8 

 

 

BDBM86114 

 

84688838 

 

79 1-hydroxy-2-

naphthoic acid 

 

 

BDBM50219487 

 

37856 

 

80 AMP(2)::Adenosine-

5-monophosphate 

 

 

BDBM50192453 

 

3860156 

 

81 LDHA Inhibitor, 9 

 

 

BDBM86115 

 

3052158 

 

82 2-(pyridin-3-yl)-1H-

benzo[d]imidazole 

 

 

BDBM50078827 

 

50724 

 

83 LDHA Inhibitor, 11 

 

 

BDBM86116 

 

1771419 

 

84 LDHA Inhibitor, 12 

 

 

BDBM86117 

 

45238023 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86114&google=BDBM8611
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50219487&google=BDBM5021948
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50192453&google=AM
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86115&google=BDBM8611
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50078827&google=BDBM5007882
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86116&google=BDBM8611
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86117&google=BDBM8611
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85 LDHA Inhibitor, 13 

 

 

BDBM86118 

 

193451 

 

86 LDHA Inhibitor, 15 

 

 

BDBM86120 

 

50947 

 

87 LDHA Inhibitor, 16 

 

 

BDBM86121 

 

5010784 

 

88 LDHA Inhibitor, 17 

 

 

BDBM86122 

 

3106409 

 

89 LDHA Inhibitor, 18 

 

 

BDBM86123 

 

1573697 

 

90 LDHA Inhibitor, 20 

 

 

BDBM86124 

 

84706220 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86118&google=BDBM8611
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86120&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86121&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86122&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86123&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86124&google=BDBM8612


62 
 

91 LDHA Inhibitor, 21 

 

 

BDBM86125 

 

4025332 

 

92 LDHA Inhibitor, 22 

 

 

BDBM86126 

 

47837226 

 

93 LDHA Inhibitor, 23 

 

 

BDBM86127 

 

84726898 

 

94 LDHA Inhibitor, 24 

 

 

BDBM86128 

 

84726902 

 

95 LDHA Inhibitor, 25 

 

 

BDBM86129 

 

2505285 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86125&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86126&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86127&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86128&google=BDBM8612
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=86129&google=BDBM8612
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96 CHEMBL2316891 

 

 

BDBM50425801 

 

6811569 

 

97 CHEMBL2316889 

 

 

BDBM50425802  

 

95597577 

 

98 6-Phenylnicotinic 

Acid 

 

 

BDBM50425804 

 

2506130 

 

99 CHEMBL2316893 

 

 

BDBM50425803 

 

95595066 

 

100 CHEMBL2316890 

 

 

BDBM50425805 

 

95596764 

 

 

 

 

 

 

 

 

https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50425801&google=BDBM5042580
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50425802&google=BDBM5042580
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50425804&google=BDBM5042580
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50425803&google=BDBM5042580
https://www.bindingdb.org/bind/chemsearch/marvin/MolStructure.jsp?monomerid=50425805&google=BDBM5042580
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Α.Α. ΑΝΑΣΟΛΔΑ ΑΡΗΘΜΟ 

ΚΑΛΤΣΔΡΖ 

ΛΤΖ 

ΔΝΔΡΓΔΗΑ  

 (kcal/mol)  

ΑΠΔΗΚΟΝΗΖ LIGPLOT 

1 2,3-Dihydroxy-6,7-

dimethyl-4-propyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

18 -5,1 

 

2 2,3-Dihydroxy-4-

isopropyl-6-methyl-

7-(4-trifluoromethyl-

benzyl)-naphthalene-

1-carboxylic acid 

 

8 -4,5 

 

3 7-Benzyl-2,3-

dihydroxy-6-methyl-

4-propyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

12 -6,6 

 



65 
 

4 7-Benzyl-2,3-

dihydroxy-4-

isopropyl-6-methyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

14 -6,3 

 

5 2,3-Dihydroxy-4-

isopropyl-6,7-

dimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

12 -5,1 

 

6 2,3-Dihydroxy-4-

isopropyl-6-methyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

2 -6,6 

 

7 1-Hydroxy-6-phenyl-

4-trifluoromethyl-

1H-indole-2-

carboxylic Acid 

 

12 -5,1 

 

8 2,3-Dihydroxy-6-

methyl-4-propyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

15 -5,1 
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9 7-Benzyl-2,3-

dihydroxy-4,6-

dimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

7 -7,3 

 

10 1-Hydroxy-5-phenyl-

1H-indole-2-

carboxylic Acid 

 

13 -5,8 

 

11 2,3-Dihydroxy-4,6,7-

trimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

7 -5,9 

 

12 1-Hydroxy-6-phenyl-

1H-indole-2-

carboxylic Acid 

 

15 -6,1 
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13 2,3-Dihydroxy-4,6-

dimethyl-

naphthalene-1-

carboxylic acid 

 

1 -7,3 

 

14 CHEMBL610377 

 

4 -7,9 

 

15 LDHA Inhibitor, 31 

 

6 -6,1 
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16 CHEMBL2430727 

 

11 -6,9 

 

17 CHEMBL2382404 

 

2 -8,7 

 

18 CHEMBL2382403 

 

16 -7,2 

 

19 CHEMBL2382402 

 

7 -7,8 
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20 CHEMBL2382337 

 

14 -7,2 

 

21 LDHA Inhibitor, 29 

 

1 -7,2 

 

22  

CHEMBL2430734 

 

15 -6,1 

 

23 CHEMBL2430713 

 

2 -8,5 
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24 CHEMBL2430735 

 

20 -6,7 

 

25 CHEMBL2430733 

 

16 -6,7 

 

26 CHEMBL2430732 

 

15 -6,9 

 

27 CHEMBL2430716 

 

14 -7,4 
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28 LDHA Inhibitor, 27 

 

4 -6,1 

 

29 CHEMBL2430731 

 

11 -7,2 

 

30 CHEMBL2430737 

 

17 -7,1 

 

31 LDHA Inhibitor, 26 

 

2 -5,7 
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32 CHEMBL2382405 

 

2 -8,5 

 

33 LDHA Inhibitor, 32 

 

2 -6,4 

 

34 TDA1::4-hydroxy-

1,2,5-thiadiazole-3-

carboxylic acid 

 

13 -3,2 

 

35 CHEMBL2430744 

 

14 -7,2 
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36 CHEMBL2430736 

 

19 -6,9 

 

37 CHEMBL2382400 

 

5 -7,4 

 

38 CHEMBL2430743 

 

13 -7,2 
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39 CHEMBL2430745 

 

18 -6,7 

 

40 CHEMBL2430730 

 

19 -6,8 

 

41 CHEMBL2430719 

 

11 -7,5 

 

42 CHEMBL2430717 

 

9 -7,1 
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43 CHEMBL2382389 

 

8 -7,5 

 

44 CHEMBL2430741 

 

19 -7,1 

 

45 CHEMBL2430721 

 

14 -6,7 
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46 CHEMBL2382398 

 

2 -7,8 

 

47 CHEMBL2382397 

 

16 -6,8 

 

48  LDHA Inhibitor, 30 

 

3 -5,9 

 

49 CHEMBL2430729 

 

15 -7,0 
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50 CHEMBL2382399 

 

4 -8,3 

 

51 2-{[5-cyano-4-(3-

methoxyphenyl)-6-

oxo-1,6-

dihydropyrimidin-2-

yl]sulfanyl}-N-(4-

sulfamoylphenyl)acet

amide 

 

9 -7,1 

 

52 CHEMBL2382396 

 

16 -7,0 
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53 CHEMBL2430728 

 

18 -6,8 

 

54 CHEMBL2382394 

 

2 -8,2 

 

55 1,2(1,5)-Isoxazole 

 

12 -3,6 
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56 CHEMBL2382339 

 

6 -7,5 

 

57 CHEMBL2382393 

 

5 -7,8 

 

58 CHEMBL2430725 

 

11 -6,8 
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59 CHEMBL2430723 

 

6 -7,2 

 

60 LDHA Inhibitor, 28 

 

6 -6,2 

 

61 CHEMBL2430726 

 

10 -6,8 
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62 CHEMBL2382390 

 

7 -7,7 

 

63 CHEMBL2382391 

 

5 -7,4 

 

64 CHEMBL2382392 

 

18 -6,0 
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65 CHEMBL2430714 

 

18 -6,8 

 

66 CHEMBL2382406 

 

6 -7,6 

 

67 CHEMBL2430738 

 

20 -5,8 

 

68 CHEMBL2430739 

 

16 -7,3 

 



83 
 

69 CHEMBL2430740 

 

13 -7,1 

 

70 CHEMBL2430742 

 

11 -6,9 

 

71 CHEMBL2430712 

 

9 -6,9 
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72 CHEMBL2382395 

 

17 -7,2 

 

73 CHEMBL2430715 

 

20 -7,1 

 

74 CHEMBL2430718 

 

16 -5,1 
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75 CHEMBL2430724 

 

10 -6,8 

 

76 CHEMBL2430722 

 

17 -7,5 

 

77 CHEMBL2430720 

 

14 -7,4 
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78 LDHA Inhibitor, 8 

 

1 -6,1 

 

79 1-hydroxy-2-

naphthoic acid 

 

11 -4,2 

 

80 AMP(2)::Adenosine-

5-monophosphate 

 

5 -6,2 
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81 LDHA Inhibitor, 9 

 

7 -6,4 

 

82 2-(pyridin-3-yl)-1H-

benzo[d]imidazole 

 

2 -6,6 

 

83 LDHA Inhibitor, 11 

 

2 -5,6 
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84 LDHA Inhibitor, 12 

 

4 -5,5 

 

85 LDHA Inhibitor, 13 

 

4 -5,5 

 

86 LDHA Inhibitor, 15 

 

2 -5,1 
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87 LDHA Inhibitor, 16 

 

6 -4,2 

 

88 LDHA Inhibitor, 17 

 

5 -5,4 

 

89 LDHA Inhibitor, 18 

 

2 -5,2 

 



90 
 

90 LDHA Inhibitor, 20 

 

7 -4,9 

 

91 LDHA Inhibitor, 21 

 

19 -4,3 

 

92 LDHA Inhibitor, 22 

 

4 -6,1 
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93 LDHA Inhibitor, 23 

 

11 -5,5 

 

94 LDHA Inhibitor, 24 

 

14 -5,0 

 

95 LDHA Inhibitor, 25 

 

17 -4,1 
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96 CHEMBL2316891 

 

9 -5,8 

 

97 CHEMBL2316889 

 

15 -5,7 

 

98 6-Phenylnicotinic 

Acid 

 

11 -5,6 

 

99 CHEMBL2316893 

 

8 -6,1 
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100 CHEMBL2316890 

 

8 -5,8 

 

 

ηνπο παξαπάλσ πίλαθεο, ζηηο πεξηπηώζεηο πνπ ην όλνκα ηνπ αλαζηνιέα  δελ 

βξέζεθε ζηε βάζε Binding database,αλαθέξεηαη, κε πξάζηλν ρξώκα, ν θσδηθόο ηνπ 

αλαζηνιέα ζηε βάζε CHEMBL. 

ηα δηαγξάκκαηα ηνπ LIGPLOT, ην πξάζηλν ρξώκα ζην όλνκα  ελόο  ακηλνμηθνύ 

θαηαινίπνπ ζπκβνιίδεη  όηη ην ελ ιόγσ θαηάινηπν ζπκκεηέρεη  ζε  πδξνγνληθό 

δεζκό,ελώ  ην θόθθηλν εκηθύθιην γύξσ από ην όλνκα ηνπ ακηλνμηθνύ θαηαινίπνπ 

ζπκβνιίδεη  όηη  ζπκκεηέρεη  ζε πδξόθνβε  αιιειεπίδξαζε. 

 

Γηα ηνπο αλαζηνιείο, θαηαγξάθεθαλ ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  

LDH-A ηόζν κε βάζε ην LIGPLOT, όζν θαη κε βάζε ην PISA. Παξαθάησ, 

παξαηίζεηαη  ν πίλαθαο απνηειεζκάησλ κε ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα 

ηεο  LDH-A  ζε θάζε αλαζηνιέα. 

 

Α.Α. ΑΝΑΣΟΛΔΑ 

(ΚΧΓΗΚΟ 

ZINC) 

LIGPLOT 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

PISA 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

ΚΟΗΝΑ 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

LIGPLOT

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ  PISA 

PISA ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

LIGPLOT 

1 

13435952 

7 12 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASP 194, ALA 

237, TYR 238, 

ILE 241 

(7) 

0 5 

2 

13435922 

5 9 SER 104, ARG 

105, ASP 194, 

TYR 238, ILE 

241 

(5) 

0 4 

3 13435956 14 19 VAL 25, GLY 2 7 



94 
 

26, VAL 50, 

ASP 51, TYR 

82, THR 94, 

ALA 95, GLY 

96, ALA 97, 

ARG 98, ILE 

115, ILE 119 

(12) 

4 

13435915 

11 19 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

ASP 51,VAL 

52, THR 94, 

AL 95, GLY 

96, ALA 97, 

ILE 115, ILE 

119 

(11) 

0 8 

5 

13435910 

10 15 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

ASP 51, VAL 

52, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, PHE 118 

(9)  

1 6 

6 

6522976 

5 13 VAL 50, ASP 

51, VAL 52,  

ILE 53, ILE 

115 

(5) 

0 8 

7 

63796290 

5 15 GLY 26, ASP 

51, VAL 52, 

TYR 82, PHE 

118 

(5) 

0 10 

8 

13781254 

9 11 GLY 26, GLY 

28, ASP 51, 

VAL 52, ILE 

53, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115 

1 3 



95 
 

(8) 

9 

13435948 

12 13 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

ASP 51, VAL 

52, ILE 

53,TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

PHE 118, ILE 

119 

(12) 

0 1 

10 

63796288 

11 14 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

VAL 52, TYR 

82, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, PHE 118, 

ILE 119 

(10) 

1 4 

11 

13435945 

5 15 VAL 50, ASP 

51, VAL 52, 

GLY 96, ILE 

115 

(5) 

0 10 

12 

63796289 

12 13 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

ASP 51, TYR 

82, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119, SER 136 

(9) 

3 10 

13 

13435942 

10 15 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

VAL 52, TYR 

82, ALA 95, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

2 7 

14 49771855 15 26 VAL 25, GLY 0 11 
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26, VAL 27, 

GLY 28, ASP 

51, VAL 52, 

ALA 95, GLY 

96, ALA 97, 

ARG 98, LEU 

108, ARG 111, 

ILE 119, ASN 

137, PRO 138 

(15) 

15 

84672208 

9 22 VAL 52, TYR 

82, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, PHE 118, 

ILE 119, ASN 

122, TYR 126 

(9) 

0 13 

16 

96284832 

11 18 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

VAL 135, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

168, HIS 192 

(9) 

2 9 

17 

96269982 

13 21 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, 

ALA 237, TYR 

238, ILE 241, 

LYS 242,GLY 

245, TYR 246 

(13) 

0 8 

18 

96269984 

16 20 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, ARG 

168, SER 236, 

ALA 237, TYR 

238, GLU 239, 

1 5 



97 
 

VAL 240, ILE 

241, THR 247 

(15) 

19 

96269986 

12 20 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, SER 

236, ALA 237, 

VAL 240, ILE 

241, THR 247 

(12) 

0 8 

20 

31773899 

14 18 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, VAL 

109, PRO 138, 

GLY 193, ASP 

194, LYS 231, 

GLU 235, ALA 

237, TYR 238, 

ILE 241 

(13) 

1 5 

21 

84672206 

6 15 GLY 26, ASP 

51, VAL 52, 

THR 94, ALA 

95, GLY 96 

(6) 

0 9 

22 

96284812 

9 17 ARG 105, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, VAL 234, 

ALA 237, TYR 

38, ILE 241 

(9) 

0 8 

23 

96284810 

12 17 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

LEU 164, ARG 

168, HIS 192, 

1 6 
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ALA 237, THR 

247 

(11) 

24 

95920567 

12 19 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, HIS 

192, GLY 193, 

ALA 237, TYR 

238, ILE 241 

(12) 

0 7 

25 

96284813 

12 21 ARG 105, LEU 

108, ASN 137, 

PRO 138, VAL 

139,ASP 165, 

ARG 168, HIS 

192, GLY 193, 

ALA 237, TYR 

238, ILE 241 

(12) 

0 9 

26 

96284814 

11 20 ARG 105, LEU 

108, ASN 137, 

PRO 138, ASP 

165, ARG 168, 

HIS 192, GLY 

193, ALA 237, 

TYR 238, ILE 

241 

(11) 

0 9 

27 

96284808 

12 20 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, VAL 139, 

LEU 164, ASP 

165, ARG 168, 

HIS 192, ILE 

241 

(11) 

1 9 

28 84687868 15 18 VAL 25, GLY 2 5 
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26, GLY 28, 

ASP 51, ALA 

95, GLY 96, 

GLN 110, 

ARG 111, ASN 

114, ILE 115, 

LYS 117, ILE 

119, GLN 330 

(13) 

29 

96284815 

11 22 ARG 105, LEU 

108, ASN 137, 

PRO 138, ASP 

165, ARG 168, 

HIS 192, GLY 

193, ALA 237, 

TYR 238, ILE 

241 

(11) 

0 11 

30 

96284826 

11 19 LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, ASP 

165, ARG 168, 

HIS 192, GLY 

193, ALA 237, 

TYR 238, ILE 

241 

(11) 

0 8 

31 

84687867 

12 19 GLY 26, ASP 

51, ALA 95, 

GLY 96, GLN 

110, LYS 117, 

ILE 119, LEU 

329 

(8) 

4 11 

32 2758483 15 22 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, VAL 139, 

ASP 140, GLU 

191, HIS 192, 

GLY 193, ALA 

237, TYR 238, 

1 8 
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ILE 241, TYR 

246 

(14) 

33 

84672209 

23 14 GLY 26, VAL 

27, VAL 52, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

16 7 

34 

6523896 

6 9 GLY 26, ASP 

51, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(6) 

0 3 

35 

96284820 

9 21 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

168, ILE 241 

(9) 

0 12 

36 

96284811 

10 18 ARG 105, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ARG 168, HIS 

192, ALA 237, 

ILE 241 

(10) 

0 8 

37 2751141 11 8 ALA 97, LEU 

108, ARG 111, 

GLY 245, TYR 

246 

(5) 

6 3 

38 

96284821 

9 19 ARG 105, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

0 10 
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168, GLY 193 

(9) 

39 

96284819 

8 19 ARG 98, ASP 

137, PRO 138, 

VAL 139, 

ARG 168, HIS 

192, ALA 237, 

ILE 241 

(8) 

0 11 

40 

96284816 

11 20 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

168, HIS 192, 

ALA 237 

(10) 

1 10 

41 

96284806 

11 19 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, VAL 139, 

LEU 164, ARG 

168, HIS 192, 

ILE 241, ILE 

251 

(11) 

0 8 

42 

96284807 

9 16 LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, LEU 

164, ASP 165, 

HIS 192, GLY 

193, ILE 241 

(9) 

0 7 

43 

28616592 

14 20 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, VAL 139, 

SER 160, GLY 

161, LEU 164, 

HIS 192 

4 10 
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(10) 

44 

96284823 

11 18 ARG 105, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138,  GLY 193, 

VAL 234, ALA 

237, TYR 238, 

ILE 241 

(10) 

1 8 

45 

96284805 

10 18 ARG 105, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

168, HIS 192 

(9) 

1 9 

46 

15859813 

12 20 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, LEU 

164, ARG 168, 

HIS 192, THR 

247, ALA 250 

(12) 

0 8 

47 

31773908 

14 20 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, ASN 

137, PRO 138, 

GLY 193, ASP 

194, VAL 233, 

ALA 237, TYR 

238 

(11) 

3 9 

48 

84672207 

13 18 GLY 26, ASP 

51, VAL 52, 

TYR 82, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, PHE 118, 

ILE 119, PRO 

0 5 
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121, ASN 122, 

LYS 125 

(13) 

49 

96284817 

7 24 LEU 108, ASN 

137, PRO 138, 

LEU 164, ARG 

168, HIS 192, 

ILE 241 

(7) 

0 17 

50 

15859815 

12 19 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, SER 

236, ALA 237, 

VAL 240, ILE 

241, THR 247 

(12) 

0 7 

51 

2995601 

11 19 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, ASN 

137, LEU 164, 

ARG 168, HIS 

192, THR 247, 

ALA 250 

(10) 

1 9 

52 

15859812 

13 20 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, SER 

236, ALA 237, 

TYR 238, VAL 

240, ILE 241, 

THR 247 

(13) 

0 7 

53 

96284818 

11 18 LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, ASP 

165, ARG 168, 

0 7 
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HIS 192, GLY 

193, ALA 237, 

TYR 238, ILE 

241 

(11) 

54 

28616574 

15 20 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ASP 165, HIS 

192, GLY 193, 

ASP 194, SER 

195, VAL 233, 

VAL 234, ALA 

237 

(14) 

1 6 

55 

6524160 

7 11 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115 

(7) 

0 4 

56 

15859809 

12 19 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

LEU 164, ARG 

168, HIS 192, 

ALA 237, VAL 

240, THR 247 

(12) 

0 7 

57 

15859817 

12 19 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, LEU 

164, ALA 237, 

VAL 240, ILE 

241, THR 247 

(12) 

0 7 
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58 

96284801 

12 24 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, ASP 165, 

ARG 168, HIS 

192, GLY 193, 

ALA 237, THR 

247 

(11) 

1 13 

59 

96284803 

12 19 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

168, HIS 192, 

GLY 193, ALA 

237 

(11) 

1 8 

60 

84689523 

14 16 ASP 51, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 119, LEU 

329, GLU 330, 

PHE 331 

(7) 

7 9 

61 

96284800 

8 23 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

HIS 192, ILE 

251 

(8) 

0 15 

62 

15859810 

15 17 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, SER 

236, TYR 238, 

VAL 240, ILE 

241,THR 247 

(12) 

3 5 
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63 

15859805 

11 20 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, ARG 168, 

SER 236, ALA 

237, VAL 240, 

ILE 241, THR 

247 

(11) 

0 9 

64 

15859811 

12 20 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

LEU 164, HIS 

192, ALA 237, 

THR 247, SER 

248, ILE 251 

(12) 

0 8 

65 

96284829 

9 17 LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, ARG 

168, HIS 192, 

ALA 237, ILE 

241, THR 247 

(9) 

0 8 

66 

13570087 

11 17 ARG 98, LEU 

108, ASN 137, 

PRO 138, LEU 

164, GLY 193 

(6) 

5 11 

67 

96284831 

14 19 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138,  

LEU 164, ASP 

165, ARG 168, 

HIS 192, ALA 

237, ILE 241 

(12) 

2 7 

68 96284825 11 19 LEU 108, VAL 1 9 



107 
 

109, ASN 137, 

PRO 138, ASP 

165, ARG 168, 

HIS 192, GLY 

193, ALA 237, 

ILE 241 

(10) 

69 

96284824 

12 17 ARG 105, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ASP 165, ARG 

168, ALA 237, 

ILE 241 

(10) 

2 7 

70 

96284822 

10 19 LEU 108, ASN 

137, PRO 138, 

VAL 139, 

ARG 168, 

GLY 193, VAL 

234, ALA 237, 

TYR 238, ILE 

241 

(10) 

0 9 

71 

96284830 

12 18 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, HIS 

192, GLY 193, 

VAL 234, ALA 

237, ILE 241 

(12) 

0 6 

72 

15859808 

15 16 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ARG 168, SER 

236, ALA 237, 

TYR 238, VAL 

240, ILE 241, 

2 3 
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THR 247 

(13) 

73 

96284809 

10 21 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, LEU 164, 

ARG 168, HIS 

192, ALA 237, 

ILE 241 

(10) 

0 11 

74 

96284828 

10 16 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

VAL 234, ALA 

237, TYR 238, 

ILE 241 

(10) 

0 6 

75 

96284802 

11 22 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

LEU 164, ARG 

168, HIS 192, 

ILE 241, TYR 

246 

(11) 

0 11 

76 

96284804 

11 22 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, ASP 165, 

ARG 168, HIS 

192, GLY 193, 

ALA 237, ILE 

241 

(11) 

0 11 

77 

96284827 

10 21 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, ASP 165, 

0 11 
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ARG 168, HIS 

192, GLY 193, 

ALA 237 

(10) 

78 

84688838 

17 29 VAL 25, GLY 

26, VAL 27, 

GLY 28, VAL 

30, ASP 51, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ARG 

98, ILE 115, 

ILE 119, ASN 

137, TYR 246, 

ILE 251 

(16) 

1 13 

79 37856 8 10 VAL 25, GLY 

26, TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

1 3 

80 

3860156 

10 21 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ASP 51, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ARG 

98, ILE 115, 

ILE 119 

(10) 

0 11 

81 

3052158 

11 15 VAL 25, GLY 

26, GLY 

28,ASP 51, 

TYR 82, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(10) 

1 5 

82 50724 7 15 VAL 25, GLY 

26, ALA 95, 

0 8 
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GLY 96, ALA 

97, ILE 

115,ILE 119 

(7) 

83 1771419 9 16 GLY 26, VAL 

27, GLY 28, 

ASP 51, VAL 

52, ALA 

95,GLY 96, 

ILE 115,ILE 

119 

(9) 

0 7 

84 

45238023 

8 14 VAL 25, GLY 

26, VAL 52, 

THR 94, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

0 6 

85 193451 10 11 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

VAL 52, TYR 

82, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(9) 

1 2 

86 50947 9 11 VAL 25,  GLY 

26, ASP 51, 

TYR 82, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, PHE 

118, ILE 119 

(9) 

0 2 

87 

5010784 

10 13 ASP 51, VAL 

52, TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

PHE 118, ILE 

119, PRO 121, 

ASN 122 

0 3 
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(10) 

88 

3106409 

20 14 GLY 26, VAL 

50, ASP 51, 

VAL 52, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ASN 

112, ILE 115, 

ILE 119, SER 

136 

(11) 

9 3 

89 1573697 12 14 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ARG 111, ASN 

114, ILE 115 

(9) 

3 5 

90 

84706220 

7 14 ARG 98, ASN 

137, GLY 193, 

ASP 194, ALA 

237, TYR 238, 

ILE 241 

(7) 

0 7 

91 

4025332 

7 13 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, HIS 192 

(6) 

1 7 

92 

47837226 

12 12 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

ASP 51,VAL 

52, TYR 82, 

ALA 95, ILE 

119 

(8) 

4 4 

93 

84726898 

15 14 GLY 26, VAL 

27, ASP 51, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

7 6 
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119 

(8) 

94 

84726902 

14 12 ASP 51, VAL 

52, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(6) 

8 6 

95 2505285 5 15 ARG 105, LEU 

108, ASN 137, 

PRO 138, ILE 

241 

(5) 

0 10 

96 

6811569 

9 21 ARG 105, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

ILE 141, GLU 

191, SER 195, 

ILE 241, ILE 

325 

(9) 

0 12 

97 

95597577 

5 13 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137 

(5) 

0 8 

98 2506130 6 11 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

138, ILE 241 

(6) 

0 5 

99 

95595066 

8 16 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, HIS 192 

(6) 

2 10 

100 

95596764 

6 13 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

ASN 137, PRO 

0 7 
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138, ILE 241 

(6) 

 

 

 

 

Με βάζε ηνλ παξαπάλσ πίλαθα, πξνθύπηεη ν αθόινπζνο πίλαθαο όπνπ αλαθέξνληαη 

ηα θξίζηκα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο  LDH-A –ακηλνμηθά θαηάινηπα πνπ 

ζπκκεηέρνπλ ζε αιιειεπηδξάζεηο κε  πνιινύο αλαζηνιείο–, κε βάζε ην LIGPLOT 

θαη ην PISA. 

 

 

Α.Α. ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(LIGPLOT) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΑΝΑΣΟΛΔΧΝ 

ΣΟΤ ΟΠΟΗΟΤ 

ΣΟ ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(LIGPLOT) 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(PISA) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΑΝΑΣΟΛΔΧΝ ΣΟΤ 

ΟΠΟΗΟΤ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(PISA) 

1 LEU 108 61/100 LEU 108 65/100 

2 ASN 137 61/100 ASN 137 68/100 

3 PRO 138 59/100 PRO 138 63/100 

4 ARG 98 48/100 ARG 98 71/100 

5 VAL 109 45/100 VAL 109 57/100 

6 ILE 241 43/100 ILE 241 67/100 

7 ARG 168 40/100 ARG 168 55/100 

8 ALA 237 40/100 ALA 237 61/100 

9 HIS 192 36/100 HIS 192 64/100 

10 ARG 105 33/100 ARG 105 62/100 

11 ALA 95 32/100 ALA 95 36/100 

12 GLY 96 32/100 GLY 96 37/100 
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13 GLY 26 30/100 GLY 26 36/100 

14 ILE 115 30/100 ILE 115 36/100 

15 ASP 51 29/100 ASP 51 36/100 

16 ILE 119 28/100 ILE 119 35/100 

17 VAL 52 25/100 VAL 52 36/100 

18 ALA 97 25/100 ALA 97 73/100 

19 LEU 164 24/100 LEU 164 43/100 

20 ASP 165 24/100 ASP 165 29/100 

21 GLY 193 22/100 GLY 193 54/100 

22 TYR 238 22/100 TYR 238 46/100 

23 VAL 25 20/100 VAL 25 35/100 

24 VAL 50 15/100 VAL 50 27/100 

25 ASN 112 15/100 ASN 112 4/100 

26 THR 247 15/100 THR 247 57/100 

27 TYR 82 14/100 TYR 82 34/100 

28 VAL 27 11/100 VAL 27 6/100 

29 VAL 139 11/100 VAL 139 12/100 

30 VAL 240 10/100 VAL 240 11/100 

31 GLN 110 9/100 GLN 110 2/100 

32 ARG 111 9/100 ARG 111 6/100 

33 PHE 116 9/100 - - 

34 PHE 118 9/100 PHE 118 33/100 

35 THR 94 8/100 THR 94 19/100 

36 SER 236 8/100 SER 236 9/100 

37 GLY 28 7/100 GLY 28 23/100 

38 ASN 114 7/100 ASN 114 4/100 

39 VAL 234 7/100 VAL 234 19/100 
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40 ASP 194 6/100 ASP 194 41/100 

41 TYR 246 5/100 TYR 246 16/100 

42 ILE 53 4/100 ILE 53 23/100 

43 ASN 122 4/100 ASN 122 3/100 

44 GLU 235 4/100 GLU 235 1/100 

45 GLU 239 4/100 GLU 239 1/100 

46 ILE 251 4/100 ILE 251 17/100 

47 VAL 113 3/100 - - 

48 LYS 117 3/100 LYS 117 2/100 

49 SER 136 3/100 SER 136 7/100 

50 ASP 140 3/100 ASP 140 2/100 

51 LEU 142 3/100 - - 

52 VAL 233 3/100 VAL 233 21/100 

53 LEU 57 2/100   

54 PRO 121 2/100 PRO 121 3/100 

55 ILE 141 2/100 ILE 141 29/100 

56 GLY 161 2/100 GLY 161 6/100 

57 CYS 162 2/100 - - 

58 ASN 163 2/100 - - 

59 GLU 191 2/100 GLU 191 7/100 

60 SER 195 2/100 SER 195 2/100 

61 LYS 231 2/100 LYS 231 1/100 

62 LYS 242 2/100 LYS 242 1/100 

63 GLY 245 2/100 GLY 245 4/100 

64 SER 248 2/100 SER 248 2/100 

65 ALA 250 2/100 ALA 250 6/100 

66 ILE 325 2/100 ILE 325 26/100 
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67 LEU 329 2/100 LEU 329 2/100 

68 GLN 330 2/100 GLN 330 3/100 

69 PHE 331 2/100 PHE 331 3/100 

70 THR 23 1/100 - - 

71 VAL 24 1/100 - - 

72 VAL 30 1/100 VAL 30 15/100 

73 ALA 48 1/100 - - 

74 LEU 49 1/100 - - 

75 GLY 79 1/100 - - 

76 LYS 80 1/100 LYS 80 9/100 

77 SER 104 1/100 SER 104 6/100 

78 LEU 106 1/100 LEU 106 2/100 

79 LYS 125 1/100 LYS 125 2/100 

80 TYR 126 1/100 TYR 126 1/100 

81 VAL 135 1/100 VAL 135 8/100 

82 VAL 145 1/100 - - 

83 SER 160 1/100 SER 160 5/100 

84 SER 166 1/100 - - 

85 VAL 188 1/100 - - 

86 LEU 243 1/100 - - 

87 LYS 244 1/100 - - 

88 PRO 271 1/100 - - 

89 LEU 322 1/100 LEU 322 3/100 

90 TRP 323 1/100 - - 

91 GLY 324 1/100 - - 

92 LYS 327 1/100 - - 

- - - LYS 56 4/100 
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- - - ALA 29 2/100 

- - - GLY 31 1/100 

- - - ASP 81 1/100 

- - - ASN 83 1/100 

- - - VAL 124 1/100 

- - - ALA 167 1/100 

- - - SER 196 1/100 

- - - SER 254 1/100 

- - - THR 321 1/100 

 

 

 

 

 

 

4.3  ΠΗΘΑΝΟΗ  ΑΝΑΣΟΛΔΗ 

 

΄ απηό ην κέξνο ειιηκεληζκνύ, ζπιιέρζεθαλ από ηνλ ηζηόηνπν  Selleckchem ηξεηο 

θαηεγνξίεο ελώζεσλ, πξνθεηκέλνπ  λα ειεγρζεί ην θαηά πόζν κπνξνύλ λα 

ρξεζηκνπνηεζνύλ ζηελ θαηαπνιέκεζε ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. Οη ηξεηο 

θαηεγνξίεο ελώζεσλ, ήηαλ νη αληηθαξθηληθέο ελώζεηο, νη ελώζεηο πνπ ζρεηίδνληαλ κε 

ηνλ θαξθίλν (θαξθηληθέο ελώζεηο)  θαη ηα θπζηθά πξντόληα. Γηα λα γίλεη ν έιεγρνο, 

πξαγκαηνπνηήζεθε, κε ηε ρξήζε ηνπ vina autodock, ειιηκεληζκόο  θαζεκίαο από ηηο 

ελώζεηο, ζηε δνκή ηεο αλζξώπηλεο  LDH-A κε ζηόρν ηελ εύξεζε ιύζεο πνπ ζα 

βξίζθεηαη ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο  ηεο πξσηεΐλεο. Οη ελώζεηο πνπ 

έδσζαλ ιύζε πνπ βξηζθόηαλ  ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο ηεο LDH-A, 

είλαη νη ελώζεηο  νη νπνίεο έρνπλ ηηο απαξαίηεηεο ηδηόηεηεο πξνθεηκέλνπ λα 

ρξεζηκνπνηεζνύλ σο θάξκαθα γηα ηελ θαηαπνιέκεζε ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. Με 

άιια ιόγηα, νη ελώζεηο  απηέο  είλαη θαξκαθνθόξα. 

Γηα θάζε έλσζε, ν ειιηκεληζκόο  πεξηειάκβαλε ηα αθόινπζα βήκαηα: 
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Παξαθάησ, παξαηίζεληαη ηα απνηειέζκαηα πνπ πξνέθπςαλ από ηελ θαζεκία από ηηο 

ηξεηο θαηεγνξίεο ελώζεσλ. 

 

 

 

 

Δηζαγσγή  ηεο έλσζεο  θαη ηεο  LDH-A ζην PyMOL 

Δηζαγσγή  ησλ αξρείσλ  pdb  ηεο  έλσζεο  θαη  ηεο  LDH-A  ζην 

pmv Autodock 

ρεδηαζκόο  νξζνγώληνπ ρώξνπ, κειέηεο ηεο αιιειεπίδξαζεο, 

κε ζπγθεθξηκέλεο  δηαζηάζεηο, ηνπνζεηώληαο ην θέληξν ηνπ 

θνπηηνύ ζην αληίζηνηρν θέληξν πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο ηεο 

LDH-A 

Απνζήθεπζε ηόζν ηεο έλσζεο, όζν θαη  ηεο  LDH-A  ζαλ 

αξρεία  pdbqt  

Γημιοσργία αρτείοσ conf,  όποσ αναθέρονηαι ηα ζηοιτεία ηοσ 

σποδοτέα (LDH-A), ηης ένωζης (compound), καθώς  επίζης 

και  οι διαζηάζεις  ηοσ κοσηιού  ποσ τρηζιμοποιήθηκε 

(center_x,center_y,center_z,size_x,size_y,size_z) 

 

Δθηέιεζε  ηνπ πξνγξάκκαηνο vina 

 

 

 

πιινγή  αξρείνπ  log  κε  ηηο  δηαθνξεηηθέο ιύζεηο 

Δηζαγσγή  όισλ ησλ  ιύζεσλ  θαη  ηεο  LDH-A, ζην PyMOL 

θαη απνζήθεπζή ηνπο   ζαλ αξρείν pse 

Δπηινγή  θαη απνζήθεπζε  ηεο  ιύζεο  πνπ έδσζε ηε 

ρακειόηεξε  ελέξγεηα  αιιειεπίδξαζεο 
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4.3.1 ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ  ΔΝΧΔΗ 

 

Από ηελ θαηεγνξία ησλ αληηθαξθηληθώλ ελώζεσλ, ζπιιέρζεθαλ ζπλνιηθά  422 

ελώζεηο, εθ ησλ νπνίσλ κόιηο νη 37 έδσζαλ, κεηά από ειιηκεληζκό ζηε δνκή ηεο 

LDH-A, ιύζε  πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο ηεο 

πξσηεΐλεο. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη ην όλνκα θαη ε ζηεξενδνκή  ηεο θαζεκίαο 

από ηηο 37 απηέο ελώζεηο, ηα δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο πνπ πξαγκαηνπνηήζεθαλ, κε 

ηε ρξήζε ηνπ LIGPLOT, γηα ηελ θάζε έλσζε, θαζώο επίζεο θαη ηα απνηειέζκαηα 

πνπ πξνέθπςαλ από ηνλ ειιηκεληζκό  ηεο  θάζε αληηθαξθηληθήο  έλσζεο  ζηε δνκή  

ηεο  LDH-A. 

 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ ΑΡΗΘΜΟ 

ΚΑΛΤΣΔΡΖ 

ΛΤΖ 

ΔΝΔΡΓΔΗΑ 

(kcal/mol) 

ΑΠΔΗΚΟΝΗΖ LIGPLOT 

1 

ALOPRIM 

(Allopurinol Sodium) 

 

15 -4,4  

2 

ANASTROZOLE 

 

10 -5,9  
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3 

BIBR1532 

 

17 -6,3  

4 

BOSUTINIB 

 

3 -7,3  

5 

BRIVANIB 

 

5 -7,5  
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6 

CAPECITABINE 

 

20 -5,4  

7 

CEP-33779 

 

10 -8,5  

8 

CHRYSOPHANIC 

ACID 

 

10 -6,3  
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9 

CLADRIBINE 

 

8 -5,5  

10 

CLOFARABINE 

 

13 -5,5  

11 

DOVITINIB 

 

3 -8,4  
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12 

ELESCLOMOL 

 

3 -8,5  

13 

ENZALUTAMIDE 

 

10 -6,9  
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14 

ENZASTAURIN 

 

6 -8,4  

15 

FLUDARA 

(Fludarabine 

phosphate) 

 

9 -6,5  
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16 

FLUDARABINE 

 

11 -5,9  

17 

FLUVASTATIN 

SODIUM 

 

8 -6,8  

18 

GDC-0941 

 

17 -7,0  
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19 

GEFITINIB 

 

15 -6,6  

20 

INIPARIB 

 

20 -4,1  

21 

IOX1 

 

3 -5,8  
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22 

LENALIDOMIDE 

(Ζ ζηεξενδνκή  

βξέζεθε από ηελ 

PUBCHEM θαη όρη 

από ηνλ ηζηόηνπν 

Selleckchem) 

 

1 -7,0  

23 

LINIFANIB 

 

8 -8,1  

24 

METHAZOLASTONE 

(Temozolomide) 

 

5 -5,2  
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25 

PD184352 

 

13 -6,2  

26 

RSL3 

 

13 -5,9  
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27 

SB203580 

 

13 -6,3  

28 

SB431542 

 

19 -6,8  
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29 

SNS-314 

 

11 -6,7  

30 

SRT1720 

 

6 -8,0  

31 

THALIDOMIDE 

 

3 -6,7  
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32 

TRICHOSTATIN_A 

 

12 -5,1  

33 

VELIPARIB 

 

2 -7,2  

34 

WZ4002 

 

11 -7,3  
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35 

ZILEUTON 

 

17 -5,0  

36 

ZOCOR 

(Simvastatin) 

 

6 -7,1  

37 

ZSTK474 

 

8 -7,0  

 

Γηα ηελ θαζεκία από ηηο 37 ελώζεηο, ζπιιέρζεθαλ βηβιηνγξαθηθά δεδνκέλα, από ηελ 

PUBCHEM, όζνλ αθνξά ζηε ζεξαπεπηηθή ηνπο δξάζε  έλαληη δηάθνξσλ αζζελεηώλ, 
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ηα νπνία  παξαηίζεληαη ζην Παξάξηεκα πνπ έπεηαη ηνπ θπξίσο θεηκέλνπ ηεο 

παξνύζαο  δηπισκαηηθήο  κειέηεο. 

 

ηα δηαγξάκκαηα ηνπ LIGPLOT,  ην πξάζηλν ρξώκα  ζην όλνκα  ελόο  ακηλνμηθνύ 

θαηαινίπνπ ζπκβνιίδεη  όηη ην ελ ιόγσ θαηάινηπν ζπκκεηέρεη  ζε πδξνγνληθό 

δεζκό,ελώ  ην θόθθηλν εκηθύθιην γύξσ από ην όλνκα ηνπ ακηλνμηθνύ θαηαινίπνπ 

ζπκβνιίδεη  όηη  ζπκκεηέρεη  ζε πδξόθνβε  αιιειεπίδξαζε. 

 

Γηα ηηο  ελώζεηο, θαηαγξάθεθαλ ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά  θαηάινηπα  ηεο  

LDH-A ηόζν κε βάζε ην LIGPLOT, όζν θαη κε βάζε ην PISA. Παξαθάησ, 

παξαηίζεηαη  ν πίλαθαο απνηειεζκάησλ κε ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα 

ηεο LDH-A  ζε  θάζε  έλσζε.  

 

Α.Α. ΔΝΧΖ LIGPLOT 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

PISA 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

ΚΟΗΝΑ 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

LIGPLOT 

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ PISA 

PISA 

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

LIGPLOT 

1 

ALOPRIM 

6 12 VAL 25, ASP 

51, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(6) 

0 6 

2 

ANASTROZOLE 

6 17 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

ASN 137, HIS 

192, ILE 241 

(6) 

0 11 

3 

BIBR1532 

10 20 VAL 25, GLY 

26, TYR 82, 

THR 94, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ARG 

98, ILE 115, 

ILE 119 

(10) 

0 10 

4 

BOSUTINIB 

13 19 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ALA29, VAL 

52, TYR 82, 

0 6 



134 
 

THR 94, ALA 

95, GLY 96, 

ARG 98, ILE 

115, PHE 118, 

ILE 119 

(13) 

5 

BRIVANIB 

10 16 VAL 25, GLY 

26, TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ALA 97, 

ARG 98, ILE 

115, ILE 119 

(9) 

1 7 

6 

CAPECITABINE 

9 19 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

ASN 137, ARG 

168, SER 236, 

ALA 237, ILE 

241 

(8) 

1 11 

7 

CEP-33779 

13 14 VAL 25, GLY 

26, ALA 95, 

GLY 96, ALA 

97, ARG 111, 

ASN 114, ILE 

115, PHE 118, 

ILE 119 

(10) 

3 4 

8 

CHRYSOPHANIC 

ACID 

7 14 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

0 7 

9 

CLADRIBINE 

11 15 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ASP 51, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

2 6 



135 
 

(9) 

10 

CLOFARABINE 

11 16 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ASP 51, VAL 

52, THR 94, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(10) 

1 6 

11 

DOVITINIB 

11 18 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

TYR 82, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ILE 

115, PHE 118, 

ILE 119 

(10) 

1 8 

12 

ELESCLOMOL 

11 21 ASN 137, VAL 

139, GLY 161, 

HIS 192, ALA 

237, TYR 238, 

ILE 241, THR 

247, ILE 251 

(9) 

2 12 

13 

ENZALUTAMIDE 

13 20 ALA 97, ARG 

98, ARG 105, 

LEU 108, VAL 

109, ASN 137, 

PRO 138, ARG 

168, ALA 237, 

TYR 238, ILE 

241, THR 247 

(12) 

1 8 

14 

ENZASTAURIN 

18 21 GLY 26, VAL 

27, GLY 28, 

ALA 29, ASP 

51, VAL 52, 

ILE 53, LYS 56, 

THR 94, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ARG 

2 5 
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111, ASN 114, 

ILE 115, ILE 

119 

(16) 

15 

FLUDARA 

11 17 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ASP 51, ILE 53, 

TYR 82, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(11) 

0 6 

16 

FLUDARABINE 

11 15 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

3 7 

17 

FLUVASTATIN 

SODIUM 

10 18 GLY 26, ASP 

51, VAL 52, 

THR 94, ALA 

95,  GLY 96, 

ALA 97, ARG 

111, ILE 115, 

ILE 119 

(10) 

0 8 

18 

GDC-0941 

11 14 VAL 25, ASP 

51, VAL 52, 

ALA 95, GLY 

96, ARG 111, 

ASN 114, ILE 

115, ILE 119, 

ASN 122 

(10) 

1 4 

19 

GEFITINIB 

12 17 VAL 25, GLY 

26, VAL 52, 

ALA 95, GLY 

96, ARG 98, 

ARG 111, ILE 

2 7 
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115, PHE 118, 

ILE 119 

(10) 

20 

INIPARIB 

3 13 ASN 137, PRO 

138, HIS 192 

(3) 

0 10 

21 

IOX1 

7 12 VAL 25, GLY 

26, TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

0 5 

22 

LENALIDOMIDE 

7 14 VAL 25, ASP 

51, VAL 52, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

0 7 

23 

LINIFANIB 

14 14 VAL 25, TYR 

82, ALA 95, 

GLY 96, ARG 

111, ILE 115, 

PHE 118, ILE 

119 

(8) 

6 6 

24 

METHAZOLASTONE 

8 14 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

TYR 82, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

0 6 

25 

PD184352 

8 19 ARG 98, ASN 

137, LEU 164, 

ARG 168, HIS 

192, ALA 237, 

ILE 241, GLY 

245 

0 11 
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(8) 

26 

RSL3 

11 17 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ASP 51, VAL 

52, ILE 53, 

ALA 95, GLY 

96, ALA 97, 

ILE 115, ILE 

119 

(11) 

0 6 

27 

SB203580 

7 15 ARG 98, LEU 

108, PRO 138, 

VAL 139, HIS 

192, GLY 245, 

TYR 246 

(7) 

0 8 

28 

SB431542 

11 15 VAL 25, GLY 

26, VAL 50, 

ASP 51 VAL 

52, TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119, ASN 

122 

(11) 

0 4 

29 

SNS-314 

11 16 ASP 51, VAL 

52, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, LYS 117, 

ILE 119, PRO 

121, ASN 122 

(9) 

2 7 

30 

SRT1720 

11 21 VAL 25, GLY 

26, VAL 52, 

TYR 82, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ALA 

97, ARG 98, 

ILE 119 

(10) 

1 11 
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31 

THALIDOMIDE 

8 15 VAL 25, GLY 

26, TYR 82, 

ALA 95, GLY 

96, ALA 97, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

0 7 

32 

TRICHOSTATIN_A 

9 16 LEU 108, ASN 

137, HIS 192, 

ALA 237, TYR 

238, ILE 241, 

TYR 246, THR 

247 

(8) 

1 8 

33 

VELIPARIB 

8 15 VAL 25, GLY 

26, ALA 95, 

GLY 96, ALA 

97, ILE 115, 

PHE 118, ILE 

119 

(8) 

0 7 

34 

WZ4002 

13 24 ALA 97, ARG 

98, LEU 108, 

ASN 137, VAL 

139, GLY 161, 

LEU 164, ASP 

165, ARG 168, 

GLY 193, ASP 

194, VAL 233, 

ALA 237 

(13) 

0 11 

35 

ZILEUTON 

9 16 VAL 25, VAL 

26, ASP 51, 

TYR 82, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ILE 

115, ILE 119 

(9) 

0 7 

36 ZOCOR 15 16 VAL 25, GLY 

26, TYR 82, 

6 7 
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THR 94, ALA 

95, GLY 96, 

ALA 97, ILE 

115, ILE 119 

(9) 

37 

ZSTK474 

14 19 VAL 25, GLY 

28, GLY 31, 

VAL 50, ASP 

51, THR 94, 

ALA 95, GLY 

96, ALA 97, 

ARG 98, ILE 

115, ILE 119 

(12) 

2 7 

 

 

 

Με βάζε ηνλ παξαπάλσ πίλαθα, πξνθύπηεη ν αθόινπζνο πίλαθαο όπνπ αλαθέξνληαη 

ηα θξίζηκα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  LDH-A –ακηλνμηθά θαηάινηπα  πνπ 

ζπκκεηέρνπλ ζε  αιιειεπηδξάζεηο  κε  πνιιέο  αληηθαξθηληθέο  ελώζεηο–, κε  βάζε  ην  

LIGPLOT  θαη ην  PISA. 

 

 

Α.Α. ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(LIGPLOT) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΔΝΧΔΧΝ ΣΗ 

ΟΠΟΗΔ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(LIGPLOT) 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(PISA) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΔΝΧΔΧΝ ΣΗ 

ΟΠΟΗΔ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(PISA) 

1 ALA 95 28/37 ALA 95 28/37 

2 GLY 96 28/37 GLY 96 28/37 

3 ILE 119 28/37 ILE 119 28/37 

4 ILE 115 27/37 ILE 115 28/37 

5 VAL 25 25/37 VAL 25 28/37 

6 GLY 26 22/37 GLY 26 28/37 

7 ALA 97 17/37 ALA 97 26/37 

8 ASP 51 15/37 ASP 51 28/37 

9 TYR 82 13/37 TYR 82 28/37 

10 VAL 52 12/37 VAL 52 28/37 

11 ARG 98 12/37 ARG 98 19/37 
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12 THR 94 10/37 THR 94 20/37 

13 GLY 28 8/37 GLY 28 19/37 

14 ASN 137 8/37 ASN 137 11/37 

15 LEU 108 7/37 LEU 108 9/37 

16 VAL 27 6/37 VAL 27 2/37 

17 ARG 111 6/37 ARG 111 8/37 

18 PHE 118 6/37 PHE 118 24/37 

19 HIS 192 6/37 HIS 192 9/37 

20 ALA 237 6/37 ALA 237 8/37 

21 ILE 241 6/37 ILE 241 9/37 

22 ASN 112 5/37 ASN 112 2/37 

23 PHE 116 5/37 - - 

24 ASN 122 5/37 ASN 122 3/37 

25 ASN 114 4/37 ASN 114 7/37 

26 LYS 117 4/37 LYS 117 4/37 

27 ARG 168 4/37 ARG 168 8/37 

28 VAL 50 3/37 VAL 50 28/37 

29 ILE 53 3/37 ILE 53 18/37 

30 VAL 113 3/37 - - 

31 PRO 138 3/37 PRO 138 9/37 

32 VAL 139 3/37 VAL 139 3/37 

33 TYR 238 3/37 TYR 238 7/37 

34 THR 247 3/37 THR 247 9/37 

35 ALA 29 2/37 ALA 29 6/37 

36 ARG 105 2/37 ARG 105 8/37 

37 VAL 109 2/37 VAL 109 3/37 

38 GLN 110 2/37 - - 

39 ILE 120 2/37 - - 

40 GLY 161 2/37 GLY 161 2/37 

41 LEU 164 2/37 LEU 164 8/37 

42 SER 236 2/37 SER 236 1/37 

43 GLY 245 2/37 GLY 245 2/37 

44 TYR 246 2/37 TYR 246 5/37 

45 GLY 31 1/37 GLY 31 7/37 

46 MET 32 1/37 - - 

47 LYS 56 1/37 LYS 56 2/37 

48 ILE 93 1/37 - - 

49 PRO 121 1/37 PRO 121 2/37 

50 ILE 134 1/37 - - 

51 SER 136 1/37 SER 136 4/37 

52 GLY 159 1/37 - - 

53 ASP 165 1/37 ASP 165 2/37 

54 GLY 193 1/37 GLY  193 7/37 

55 ASP 194 1/37 ASP 194 6/37 

56 VAL 233 1/37 VAL 233 2/37 

57 VAL 240 1/37 VAL 240 1/37 

58 ILE 251 1/37 ILE 251 3/37 

- - - VAL 30 11/37 

- - - LYS 80 4/37 

- - - VAL 135 4/37 

- - - ILE 141 2/37 

- - - SER 160 2/37 

- - - VAL 234 2/37 
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- - - LYS 125 1/37 

- - - ALA 250 1/37 

- - - SER 254 1/37 

- - - ILE 325 1/37 

 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη θάπνηεο εηθόλεο, ζηηο νπνίεο θαίλνληαη νη 

αληηθαξθηληθέο ελώζεηο  έηζη όπσο ηνπνζεηνύληαη κέζα ζηα θέληξα πξόζδεζεο ηεο 

LDH-A,θαζώο επίζεο θαη ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο πξσηεΐλεο, 

όπσο  πξνέθπςαλ κε βάζε ην LIGPLOT θαη ην PISA. 

 

 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΔΗΚΟΝΑ(LIGPLOT) ΔΗΚΟΝΑ(PISA) 

1 

ALOPRIM 

  
2 

ANASTROZOLE 

  
3 

BIBR1532 

  
4 

BOSUTINIB 

  
5 

BRIVANIB 

  
6 

CAPECITABINE 
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7 

CEP-33779 

  
8 

CHRYSOPHANIC 

ACID 

  
9 

CLADRIBINE 

  
10 

CLOFARABINE 

  
11 

DOVITINIB 

  
12 

ELESCLOMOL 

  
13 

ENZALUTAMIDE 

  
14 

ENZASTAURIN 
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15 

FLUDARA 

  
16 

FLUDARABINE 

  
17 

FLUVASTATIN 

SODIUM 

  
18 

GDC-0941 

  
19 

GEFITINIB 

  
20 

INIPARIB 

  
21 

IOX1 

  
22 

LENALIDOMIDE 
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23 

LINIFANIB 

  
24 

METHAZOLASTONE 

  
25 

PD184352 

  
26 

RSL3 

  
27 

SB203580 

  
28 

SB431542 

  
29 

SNS-314 

  
30 

SRT1720 
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31 

THALIDOMIDE 

  
32 

TRICHOSTATIN_A 

  
33 

VELIPARIB 

  
34 

WZ4002 

  
35 

ZILEUTON 

  
36 

ZOCOR 

  
37 

ZSTK474 
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4.3.2   ΔΝΧΔΗ  ΠΟΤ  ΥΔΣΗΕΟΝΣΑΗ  ΜΔ  ΣΟΝ  ΚΑΡΚΗΝΟ 

 

Από ηελ θαηεγνξία ησλ ελώζεσλ πνπ ζρεηίδνληαη κε ηνλ θαξθίλν, ζπιιέρζεθαλ 

ζπλνιηθά 20 ελώζεηο, εθ ησλ νπνίσλ κόιηο νη 2 έδσζαλ, κεηά από ειιηκεληζκό ζηε 

δνκή ηεο  LDH-A, ιύζε  πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο 

ηεο πξσηεΐλεο. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη ην όλνκα θαη ε ζηεξενδνκή  ηεο θαζεκίαο 

από ηηο 2  απηέο ελώζεηο, ηα δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο πνπ πξαγκαηνπνηήζεθαλ, κε 

ηε ρξήζε ηνπ LIGPLOT, γηα ηελ θάζε έλσζε,  θαζώο επίζεο θαη ηα απνηειέζκαηα 

πνπ πξνέθπςαλ από ηνλ ειιηκεληζκό  ηεο θάζε έλσζεο, πνπ ζρεηίδεηαη κε ηνλ 

θαξθίλν,  ζηε δνκή  ηεο  LDH-A. 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ ΑΡΗΘΜΟ 

ΚΑΛΤΣΔΡΖ 

ΛΤΖ 

ΔΝΔΡΓΔΗΑ 

(kcal/mol) 

ΑΠΔΗΚΟΝΗΖ  LIGPLOT 

1 

LOMEGUATRIB 

 

16 -5,4  
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2 

NECROSTATIN-

1 

 

6 -6,6  

 

Γηα ηελ θαζεκία από ηηο 2 ελώζεηο  ζπιιέρζεθαλ βηβιηνγξαθηθά δεδνκέλα από ηε 

βάζε δεδνκέλσλ PUBCHEM, όζνλ αθνξά ζηε ζεξαπεπηηθή ηνπο δξάζε έλαληη 

δηάθνξσλ αζζελεηώλ, ηα νπνία  παξαηίζεληαη ζην Παξάξηεκα πνπ έπεηαη ηνπ θπξίσο 

θεηκέλνπ ηεο παξνύζαο δηπισκαηηθήο κειέηεο. 

ηα δηαγξάκκαηα ηνπ LIGPLOT, ην πξάζηλν ρξώκα ζην όλνκα  ελόο  ακηλνμηθνύ 

θαηαινίπνπ ζπκβνιίδεη  όηη ην ελ ιόγσ θαηάινηπν ζπκκεηέρεη  ζε πδξνγνληθό 

δεζκό,ελώ  ην θόθθηλν εκηθύθιην γύξσ από ην όλνκα ηνπ ακηλνμηθνύ θαηαινίπνπ 

ζπκβνιίδεη  όηη  ζπκκεηέρεη  ζε  πδξόθνβε  αιιειεπίδξαζε. 

 

Γηα ηηο ελώζεηο, θαηαγξάθεθαλ ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο  LDH-

A ηόζν κε βάζε ην LIGPLOT, όζν θαη κε βάζε ην PISA. Παξαθάησ, παξαηίζεηαη  ν 

πίλαθαο απνηειεζκάησλ κε ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο  LDH-A ζε 

θάζε έλσζε.  

 

Α.Α. ΔΝΧΖ LIGPLOT 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

PISA 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

ΚΟΗΝΑ 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

LIGPLOT 

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

PISA 

PISA 

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

LIGPLOT 

1 

LOMEGUATRIB 

8 13 VAL 25, GLY 

26, ALA 95, 

GLY 96, ASN 

114, ILE 115, 

PHE 118, ILE 

119 

(8) 

0 5 
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2 

NECROSTATIN-1 

11 20 VAL 25, GLY 

26, VAL 27, 

GLY 28, ALA 

29, ASP 51, 

THR 94, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119 

(11) 

0 9 

 

 

Με βάζε ηνλ παξαπάλσ πίλαθα, πξνθύπηεη ν αθόινπζνο πίλαθαο όπνπ αλαθέξνληαη 

ηα θξίζηκα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  LDH-A –ακηλνμηθά θαηάινηπα  πνπ 

ζπκκεηέρνπλ ζε αιιειεπηδξάζεηο κε  πνιιέο ελώζεηο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηνλ 

θαξθίλν–, κε βάζε ην  LIGPLOT  θαη ην PISA. 

 

 

Α.Α. ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(LIGPLOT) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΔΝΧΔΧΝ ΣΗ 

ΟΠΟΗΔ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(LIGPLOT) 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

(PISA) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΔΝΧΔΧΝ ΣΗ 

ΟΠΟΗΔ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(PISA) 

1 VAL 25 2/2 VAL 25 2/2 

2 GLY 26 2/2 GLY 26 2/2 

3 ALA 95 2/2 ALA 95 2/2 

4 GLY 96 2/2 GLY 96 2/2 

5 ILE 115 2/2 ILE 115 2/2 

6 ILE 119 2/2 ILE 119 2/2 

7 VAL 27 1/2 VAL 27 1/2 

8 GLY 28 1/2 GLY 28 1/2 

9 ALA 29 1/2 ALA 29 1/2 

10 ASP 51 1/2 ASP 51 2/2 
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11 THR 94 1/2 THR 94 1/2 

12 ASN 114 12 ASN 114 1/2 

13 PHE 118 1/2 PHE 118 2/2 

- - - VAL 50 2/2 

- - - VAL 52 2/2 

- - - TYR 82 2/2 

- - - VAL 30 1/2 

- - - GLY 31 1/2 

- - - ILE 53 1/2 

- - - ALA 97 1/2 

- - - ARG 98 1/2 

- - - LYS 117 1/2 

 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη θάπνηεο εηθόλεο, ζηηο νπνίεο θαίλνληαη νη 

ελώζεηο πνπ ζρεηίδνληαη κε ηνλ θαξθίλν, έηζη όπσο ηνπνζεηνύληαη κέζα ζηα θέληξα 

πξόζδεζεο ηεο LDH-A,θαζώο επίζεο θαη ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα 

ηεο πξσηεΐλεο, όπσο  πξνέθπςαλ κε βάζε ην LIGPLOT θαη ην PISA. 

 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΔΗΚΟΝΑ (LIGPLOT) ΔΗΚΟΝΑ (PISA) 

1 

LOMEGUATRIB 

  
2 

NECROSTATIN-1 
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4.3.3 ΦΤΗΚΑ ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

 

Από ηελ θαηεγνξία ησλ θπζηθώλ πξντόλησλ, ζπιιέρζεθαλ ζπλνιηθά 121 ελώζεηο, εθ 

ησλ νπνίσλ κόιηο νη 9 έδσζαλ, κεηά από ειιηκεληζκό ζηε δνκή ηεο LDH-A, ιύζε  

πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο  ηεο  πξσηεΐλεο. 

ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη ην όλνκα θαη ε ζηεξενδνκή  ηεο θαζεκίαο 

από ηηο 9 απηέο ελώζεηο, ηα δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο πνπ πξαγκαηνπνηήζεθαλ, κε ηε 

ρξήζε ηνπ LIGPLOT, γηα ηελ θάζε έλσζε,  θαζώο  επίζεο θαη ηα απνηειέζκαηα πνπ 

πξνέθπςαλ από ηνλ ειιηκεληζκό  ηνπ θάζε θπζηθνύ πξντόληνο  ζηε δνκή  ηεο  LDH-

A. 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ ΑΡΗΘΜΟ 

ΚΑΛΤΣΔΡΖ 

ΛΤΖ 

ΔΝΔΡΓΔΗΑ 

(kcal/mol) 

ΑΠΔΗΚΟΝΗΖ 

LIGPLOT 

1 

4-METHYLUMBELLIFERONE 

 

2 -6,1  
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2 

GRAMINE 

 

8 -5,3  

3 

INDIRUBIN 

 

7 -7,2  
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4 

INDOLE-3-CARBINOL 

 

6 -5,2  

5 

INOSINE 

 

4 -5,7  

6 

N6-METHYLADENOSINE 

 

8 -5,5  
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7 

TANGERETIN 

 

6 -5,7  

8 

TETRAHYDROPAPAVERINE 

 

10 -6,0  

9 

XANTHONE 

 

11 -5,9  
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Γηα ηελ θαζεκία από ηηο 9 ελώζεηο, ζπιιέρζεθαλ βηβιηνγξαθηθά δεδνκέλα από ηε 

βάζε δεδνκέλσλ PUBCHEM, όζνλ αθνξά ζηε ζεξαπεπηηθή ηνπο δξάζε έλαληη 

δηάθνξσλ αζζελεηώλ, ηα νπνία  παξαηίζεληαη ζην Παξάξηεκα  πνπ  έπεηαη ηνπ θπξίσο 

θεηκέλνπ ηεο  παξνύζαο  δηπισκαηηθήο  κειέηεο. 

ηα δηαγξάκκαηα ηνπ LIGPLOT, ην πξάζηλν ρξώκα ζην όλνκα  ελόο  ακηλνμηθνύ 

θαηαινίπνπ ζπκβνιίδεη  όηη ην ελ ιόγσ θαηάινηπν ζπκκεηέρεη  ζε  πδξνγνληθό 

δεζκό,ελώ  ην θόθθηλν εκηθύθιην γύξσ από ην όλνκα ηνπ ακηλνμηθνύ θαηαινίπνπ 

ζπκβνιίδεη  όηη  ζπκκεηέρεη  ζε πδξόθνβε  αιιειεπίδξαζε. 

 

Γηα ηηο ελώζεηο, θαηαγξάθεθαλ ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  LDH-

A ηόζν κε βάζε ην LIGPLOT, όζν θαη κε βάζε ην PISA. Παξαθάησ, παξαηίζεηαη  ν 

πίλαθαο απνηειεζκάησλ κε ηα αιιειεπηδξώληα  ακηλνμηθά  θαηάινηπα ηεο LDH-A  

ζε θάζε θπζηθό πξντόλ.  

 

Α.Α. ΔΝΧΖ LIGPLOT 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

PISA 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

ΚΟΗΝΑ 

(ΑΜΗΝΟΞΗΚΑ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΑ) 

LIGPLOT 

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

PISA 

PISA 

ΑΛΛΑ 

ΟΥΗ 

LIGPLOT 

1 

4-

METHYLUMBELLIFERONE 

8 12 VAL 25, VAL 

50, ASP 51, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

0 4 

2 

GRAMINE 

9 14 VAL 25, GLY 

26, GLY 28, 

ASP 51, THR 

94, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(9) 

0 5 

3 

INDIRUBIN 

11 19 VAL 25, GLY 

26, VAL 27, 

GLY 28, ALA 

29, ASP 51, 

VAL 52, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

0 8 
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119 

(11) 

4 

INDOLE-3-CARBINOL 

7 13 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

ALA  95, GLY 

96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

0 6 

5 

INOSINE 

9 15 VAL 25, GLY 

26, ASP 51, 

VAL 52, ILE 

53, ALA 95, 

GLY 96, ILE 

115, ILE 119 

(9) 

0 6 

6 

N6-METHYLADENOSINE 

8 14 VAL 25, ASP 

51, VAL 52, 

ILE 53, ALA 

95, GLY 96, 

ILE 115, ILE 

119 

(8) 

0 6 

7 

TANGERETIN 

9 18 ARG 98, LEU 

108, VAL 109, 

ASN 137, PRO 

138, ARG 168, 

HIS 192, ILE 

241, THR 247 

(9) 

0 9 

8 

TETRAHYDROPAPAVERINE 

9 20 ARG 98, ARG 

105, LEU 108, 

VAL 109, ASN 

137, PRO 138, 

HIS 192, ILE 

241, THR 247 

(9) 

0 11 

9 

XANTHONE 

7 14 VAL 25, ASP 

51, VAL 52, 

ALA 95, GLY 

0 7 
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96, ILE 115, 

ILE 119 

(7) 

 

 

Με βάζε ηνλ  παξαπάλσ πίλαθα, πξνθύπηεη ν αθόινπζνο πίλαθαο όπνπ αλαθέξνληαη 

ηα θξίζηκα ακηλνμηθά θαηάινηπα  ηεο  LDH-A –ακηλνμηθά θαηάινηπα  πνπ 

ζπκκεηέρνπλ  ζε αιιειεπηδξάζεηο κε  πνιιά θπζηθά πξντόληα–, κε βάζε ην 

LIGPLOT  θαη  ην  PISA. 

 

 

Α.Α. ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΣΑΛΟΗΠΟ 

(LIGPLOT) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΔΝΧΔΧΝ ΣΗ 

ΟΠΟΗΔ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(LIGPLOT) 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΣΑΛΟΗΠΟ 

(PISA) 

ΑΡΗΘΜΟ 

ΔΝΧΔΧΝ ΣΗ 

ΟΠΟΗΔ ΣΟ 

ΑΜΗΝΟΞΗΚΟ 

ΚΑΣΑΛΟΗΠΟ 

ΥΖΜΑΣΗΕΔΗ 

ΑΛΛΖΛΔΠΗΓΡΑΖ 

(PISA) 

1 VAL 25 7/9 VAL 25 7/9 

2 ASP 51 7/9 ASP 51 7/9 

3 ALA 95 7/9 ALA 95 7/9 

4 GLY 96 7/9 GLY 96 7/9 

5 ILE 115 7/9 ILE 115 7/9 

6 ILE 119 7/9 ILE 119 7/9 

7 VAL 52 5/9 VAL 52 7/9 

8 GLY 26 4/9 GLY 26 7/9 

9 GLY 28 2/9 GLY 28 6/9 

10 ILE 53 2/9 ILE 53 6/9 

11 ARG 98 2/9 ARG 98 3/9 

12 LEU 108 2/9 LEU 108 2/9 

13 VAL 109 2/9 VAL 109 2/9 

14 ASN 137 2/9 ASN 137 2/9 
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15 PRO 138 2/9 PRO 138 2/9 

16 HIS 192 2/9 HIS 192 2/9 

17 ILE 241 2/9 ILE 241 2/9 

18 THR 247 2/9 THR 247 2/9 

19 VAL 27 1/9 VAL 27 2/9 

20 ALA 29 1/9 ALA 29 1/9 

21 VAL 50 1/9 VAL 50 7/9 

22 THR 94 1/9 THR 94 4/9 

23 ARG 105 1/9 ARG 105 2/9 

24 ARG 168 1/9 ARG 168 2/9 

- - - TYR 82 7/9 

- - - PHE 118 7/9 

- - - ALA 97 3/9 

- - - VAL 30 2/9 

- - - ILE 141 2/9 

- - - LEU 164 2/9 

- - - GLY 193 2/9 

- - - ALA 237 2/9 

- - - TYR 246 2/9 

- - - ILE 325 2/9 

- - - GLY 31 1/9 

- - - LYS 56 1/9 

- - - GLU 191 1/9 

- - - ASP 194 1/9 

- - - TYR 238 1/9 
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ηνλ παξαθάησ πίλαθα, παξνπζηάδνληαη θάπνηεο εηθόλεο, ζηηο νπνίεο θαίλνληαη ηα 

θπζηθά πξντόληα έηζη όπσο ηνπνζεηνύληαη κέζα ζηα θέληξα πξόζδεζεο ηεο LDH-

A,θαζώο επίζεο θαη ηα αιιειεπηδξώληα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο πξσηεΐλεο, όπσο 

πξνέθπςαλ  κε  βάζε ην  LIGPLOT  θαη  ην  PISA. 

 

 

 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΔΗΚΟΝΑ (LIGPLOT) ΔΗΚΟΝΑ (PISA) 

1 

4-

METHYLUMBELLIFERONE 

  
2 

GRAMINE 

  
3 

INDIRUBIN 

  
4 

INDOLE-3-CARBINOL 

  
5 

INOSINE 
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6 

N6-METHYLADENOSINE 

  
7 

TANGERETIN 

  
8 

TETRAHYDROPAPAVERINE 

  
9 

XANTHONE 
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5.  ΤΜΠΔΡΑΜΑΣΑ 

 

Όπσο αλαθέξζεθε  θαη ζηελ εηζαγσγή, ε παξνύζα δηπισκαηηθή εξγαζία  είρε ζθνπό 

ηε κειέηε ηεο in silico αλαζηνιήο ηεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α. Ζ κειέηε  

ρσξίζηεθε ζε ηξία κέξε, ζε θαζέλα από ηα νπνία  πξαγκαηνπνηήζεθε ειιηκεληζκόο  

ησλ αληίζηνηρσλ ελώζεσλ ζηελ πεηξακαηηθή ηξηζδηάζηαηε δνκή  ηεο  αλζξώπηλεο 

γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο A (4JNK_A).  

ην πξώην κέξνο, κειεηήζεθε ε πξόζδεζε ησλ ελώζεσλ πνπ έρνπλ πξνζδεζεί 

πεηξακαηηθά θαη έρνπλ πξνζδηνξηζηεί δνκηθά σο ππνζηξώκαηα ηεο αλζξώπηλεο 

γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο A, κε ζθνπό λα εληνπηζηνύλ αλαιπηηθά νη 

αιιειεπηδξάζεηο πνπ ζρεκαηίδνληαη κεηαμύ πξσηεΐλεο θαη ππνζηξώκαηνο. Σν 

ζπκπέξαζκα  πνπ πξνέθπςε  από ηνπο ειιηκεληζκνύο  ησλ  ππνζηξσκάησλ  επάλσ 

ζηε δνκή ηεο αλζξώπηλεο γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α (human LDH-A), είλαη όηη 

ην έλδπκν έρεη δύν θέληξα πξόζδεζεο  ππνζηξώκαηνο (binding sites), ηα νπνία 

παξνπζηάδνληαη ζηηο  παξαθάησ εηθόλεο: 

 

Κζντρο πρόςδεςησ 1 
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Κζντρο πρόςδεςησ  2 

 

 

Κζντρα πρόςδεςησ 1  και  2 

 

ην δεύηεξν κέξνο, νη ελώζεηο πνπ αλαιύζεθαλ ήηαλ γλσζηνί αλαζηνιείο ηεο 

αλζξώπηλεο LDH-A. Από ηνπο ειιηκεληζκνύο  ησλ  αλαζηνιέσλ επάλσ ζηε  δνκή ηεο 

LDH-A, πξόεθπςαλ νη αιιειεπηδξάζεηο πνπ ζρεκαηίδεη ην έλδπκν κε ελώζεηο πνπ 

είλαη γλσζηό όηη  αιιειεπηδξνύλ κ’  απηό. 

ην ηξίην κέξνο, νη ελώζεηο  πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ήηαλ δηάθνξνη αλαζηνιείο νη 

νπνίνη έρνπλ ηηο απαξαίηεηεο ηδηόηεηεο ώζηε λα ρξεζηκνπνηεζνύλ σο θάξκαθα ή 

ρξεζηκνπνηνύληαη ήδε σο θάξκαθα ή σο αλαζηνιείο άιισλ πξσηετλώλ ηνπ 

αλζξώπηλνπ  θπηηάξνπ.  

Μεηά ηελ αλάιπζε ησλ απνηειεζκάησλ, πξνέθπςε  όηη νη ελώζεηο πνπ, κεηά από 

ειιηκεληζκό ζηε δνκή ηεο LDH-A, έδσζαλ ιύζε πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα 

δύν θέληξα πξόζδεζεο ηεο πξσηεΐλεο  ηθαλνπνηνύλ ηηο απαξαίηεηεο αιιειεπηδξάζεηο 

θαη κπνξνύλ λα ρξεζηκνπνηεζνύλ ζαλ ππνζηξώκαηα γηα ηελ αλαζηνιή ηεο δξάζεο 

ηεο αλζξώπηλεο LDH-A ζην θαξθηληθό θύηηαξν, κε ζθνπό ηελ αλαζηνιή ηνπ θύθινπ 
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ηεο γιπθόιπζεο ζ’ απηό θαη θαη’ επέθηαζε ηελ θαηαζηξνθή ηνπ. ηνλ παξαθάησ 

πίλαθα, παξνπζηάδνληαη ηόζν νη ελώζεηο  πνπ πξνηείλνληαη  λα  ρξεζηκνπνηεζνύλ ζαλ 

αλαζηνιείο γηα ηελ θαηαζηνιή ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ, όζν θαη ε ππάξρνπζα 

θαξκαθεπηηθή ηνπο δξάζε. 

 

Α.Α. ΔΝΧΖ ΚΑΣΖΓΟΡΗΑ ΦΑΡΜΑΚΔΤΣΗΚΖ ΓΡΑΖ 

1 ALOPRIM 

(Allopurinol Sodium) 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Kαηαπνιέκεζε  

ππεξνπξηραηκίαο 

2 

ANASTROZOLE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο 

3 

BIBR1532 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε δηάθνξσλ 

θαθνεζεηώλ 

4 

BOSUTINIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία ρξόληαο κπειώδνπο 

ιεπραηκίαο 

5 

BRIVANIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθίλνπ ησλ 

επαηνθπηηάξσλ θαη ηνπ παρένο 

εληέξνπ 

6 

CAPECITABINE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία κεηαζηαηηθνύ 

θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο θαη 

θαξθίλνπ ηνπ παρένο εληέξνπ 

7 

CEP-33779 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία ζξνκβνθπηηαξαηκίαο 

8 

CHRYSOPHANIC ACID 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία ςσξίαζεο θαη 

αισπεθίαο 

9 

CLADRIBINE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία ρξόληαο 

ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο 

10 

CLOFARABINE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία νμείαο ή 

ππνηξνπηάδνπζαο 

ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο 

11 

DOVITINIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθηληθώλ θπηηάξσλ 
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12 

ELESCLOMOL 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία δηάθνξσλ 

κειαλσκάησλ 

13 

ENZALUTAMIDE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθίλνπ ηνπ 

πξνζηάηε 

14 

ENZASTAURIN 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία κεηαζηαηηθώλ όγθσλ 

15 FLUDARA 

(Fludarabine phosphate) 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία ρξόληαο 

ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο 

ησλ B - θπηηάξσλ 

16 

FLUDARABINE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία ρξόληαο 

ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο 

ησλ B - θπηηάξσλ 

17 

FLUVASTATIN SODIUM 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία 

ππεξρνιεζηεξνιαηκίαο 

18 

GDC-0941 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο  

θαη ηνπ πλεύκνλα 

19 

GEFITINIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία κεηαζηαηηθνύ 

θαξθίλνπ ηνπ πλεύκνλα 

20 

INIPARIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία νμείαο 

ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο 

ησλ T - θπηηάξσλ 

21 

IOX1 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε θαξθηληθώλ 

θπηηάξσλ 

22 

LENALIDOMIDE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία πνιιαπινύ 

κπειώκαηνο 

23 

LINIFANIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία κεηαζηαηηθώλ όγθσλ 

24 METHAZOLASTONE 

(Temozolomide) 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία αλαπιαζηηθνύ 

αζηξνθπηηώκαηνο 
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25 

PD184352 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθίλνπ ηνπ 

πλεύκνλα, ηνπ ζηήζνπο, ηνπ 

παγθξέαηνο θαη ηνπ παρένο 

εληέξνπ 

26 

RSL3 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε ζηδεξόπησζεο 

27 

SB203580 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε δηάθνξσλ 

θιεγκνλώλ 

28 

SB431542 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε θαξθηληθώλ 

θπηηάξσλ 

29 

SNS-314 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία πξνρσξεκέλσλ όγθσλ 

30 

SRT1720 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε ηνπ δηαβήηε 

31 

THALIDOMIDE 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε πνιιαπινύ 

κπειώκαηνο 

32 

TRICHOSTATIN_A 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε δηάθνξσλ 

λενπιαζκάησλ 

33 

VELIPARIB 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θαξθηληθώλ όγθσλ 

34 

WZ4002 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία επηζειηαθνύ θαξθίλνπ 

ηνπ πλεύκνλα 

35 

ZILEUTON 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε άζζκαηνο 

36 ZOCOR 

(Simvastatin) 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία πξσηνπαζνύο 

ππεξρνιεζηεξνιαηκίαο 

37 

ZSTK474 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Καηαπνιέκεζε δηάθνξσλ 

θαθνεζεηώλ 

38 LOMEGUATRIB ΚΑΡΚΗΝΗΚΔ Θεξαπεία θαξθηληθώλ όγθσλ 
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Δπεηδή, νη ελώζεηο πνπ, κεηά από ειιηκεληζκό ζηε δνκή ηεο  LDH_A,  έδσζαλ ιύζε 

πνπ βξηζθόηαλ ζε θάπνην από ηα δύν  θέληξα πξόζδεζεο ηεο πξσηεΐλεο  είλαη  48, 

από έλα αξρηθό δείγκα πεξηζζόηεξν ησλ 2.500, εμαθνινπζεί λα είλαη αζύκθνξε 

νηθνλνκηθά ε πεηξακαηηθή δνθηκή όισλ, σο αλαζηνιέσλ  ηεο δξάζεο ηεο αλζξώπηλεο 

γαιαθηηθήο αθπδξνγνλάζεο Α  ζηα θαξθηληθά θύηηαξα. Χο εθ ηνύηνπ, πξνηείλνληαη 

νη 4 ελώζεηο  πνπ έδσζαλ ηελ θαιύηεξε (ρακειόηεξε) ελεξγεηαθά αιιειεπίδξαζε in 

silico θαη ζεσξεηηθά ηελ θαιύηεξε πξόζδεζε. 

Σα ζηνηρεία ησλ ζπγθεθξηκέλσλ  ελώζεσλ, παξνπζηάδνληαη  ζηνλ  αθόινπζν πίλαθα: 

 

 

ΔΝΧΔΗ 

39 

NECROSTATIN-1 

ΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

Θεξαπεία θπηηαξηθήο λέθξσζεο 

40 4-

METHYLUMBELLIFERONE 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΌΝΣΑ 

Θεξαπεία ρξόληαο επαηίηηδαο 

41 

GRAMINE 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Καηαπνιέκεζε ππέξηαζεο 

42 

INDIRUBIN 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΌΝΣΑ 

Θεξαπεία ρξόληαο 

γιπθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο 

43 

INDOLE-3-CARBINOL 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Θεξαπεία θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο 

44 

INOSINE 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Θεξαπεία ζηεθαληαίαο λόζνπ 

45 

N6-METHYLADENOSINE 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Θεξαπεία δηάθνξσλ κνξθώλ 

θαξθίλνπ 

46 

TANGERETIN 

ΦΤΗΚΑ  

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Θεξαπεία γινηνζαξθώκαηνο 

47 

TETRAHYDROPAPAVERINE 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Καηαπνιέκεζε δηάθνξσλ 

λενπιαζκάησλ 

48 

XANTHONE 

ΦΤΗΚΑ 

ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

Καηαπνιέκεζε δηάθνξσλ 

αζζελεηώλ 
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Α.Α. ΟΝΟΜΑ 

ΔΝΧΖ 

ΣΔΡΔΟΓΟΜΖ ΚΑΣΖΓΟΡΗΑ ΔΝΔΡΓΔΗΑ 

(kcal/mol) 

1 

ELESCLOMOL  

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

-8,5 

2 

CEP-33779  

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

-8,5 

3 

DOVITINIB  

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

-8,4 

4 

ENZASTAURIN  

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ 

ΔΝΧΔΗ 

-8,4 

 

 

ηηο παξαθάησ εηθόλεο, παξνπζηάδεηαη ν ηξόπνο  κε ηνλ νπνίν νη 4  παξαπάλσ 

ελώζεηο  ηνπνζεηνύληαη  κέζα ζηα θέληξα πξόζδεζεο ηεο LDH-A, θαζώο επίζεο θαη 

ηα αιιειεπηδξώληα θαηάινηπα ηεο πξσηεΐλεο, όπσο πξνέθπςαλ κε βάζε ην 

LIGPLOT θαη ην PISA. Δπίζεο, παξνπζηάδνληαη ηα δηαγξάκκαηα απεηθόληζεο πνπ 

πξαγκαηνπνηήζεθαλ, κε ηε ρξήζε ηνπ LIGPLOT, γηα ηηο ελώζεηο  (ζηα δηαγξάκκαηα, 

εκθαλίδνληαη θπθισκέλα ηα πην θξίζηκα ακηλνμηθά θαηάινηπα ηεο LDH-A). 
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   ELESCLOMOL (LIGPLOT)                                          ELESCLOMOL (PISA) 

 

 

ELESCLOMOL 
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 CEP- 33779 (LIGPLOT)                                                CEP-33779 (PISA) 

      

CEP-33779 

 

 

      

    DOVITINIB (LIGPLOT)                                           DOVITINIB (PISA) 
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DOVITINIB 

 

 

     

  ENZASTAURIN (LIGPLOT)                                        ENZASTAURIN (PISA) 
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ENZASTAURIN 

 

 

     

 

Μ’ απηήλ ηελ πξνζέγγηζε, ηνπ in silico ειιηκεληζκνύ  ελόο κεγάινπ αξηζκνύ 

γλσζηώλ ελώζεσλ πνπ θαηέρνπλ θαξκαθνθνξηθέο ηδηόηεηεο, κπνξνύλ λα 

πξνζδηνξηζηνύλ ηόζν ηα ζεκαληηθά ζηνηρεία ηεο αιιειεπίδξαζεο  ζε κία πξσηεΐλε ή 

ζ΄ έλα θέληξν πξόζδεζεο, όζν θαη  ηα θαξκαθνθνξηθά  ζηνηρεία ησλ  ππνζηξσκάησλ  

πνπ εκπιέθνληαη  ζ’ απηήλ ηελ αιιειεπίδξαζε. Σν πξαθηηθό απνηέιεζκα  όκσο, 

είλαη ν ζεκαληηθόο πεξηνξηζκόο ησλ ππνςήθησλ αλαζηνιέσλ  πνπ πξέπεη λα 

δνθηκαζηνύλ  πεηξακαηηθά. 
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ΠΑΡΑΡΣΖΜΑ 

 

 

ην παξάξηεκα ηεο ζπγθεθξηκέλεο δηπισκαηηθήο κειέηεο, παξαηίζεληαη ηα 

βηβιηνγξαθηθά  δεδνκέλα  πνπ ζπιιέρζεθαλ από ηε βάζε δεδνκέλσλ  PUBCHEM  

γηα ηηο ελώζεηο ησλ ηξηώλ θαηεγνξηώλ πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζην ηξίην κέξνο ηνπ 

ειιηκεληζκνύ. 

 

 

 

ΑΝΣΗΚΑΡΚΗΝΗΚΔ  ΔΝΧΔΗ 

 

 

1) ALOPRIM (Allopurinol Sodium) 

 

Σν Aloprim, είλαη έλα δνκηθό αλάινγν ηεο ππνμαλζίλεο, πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ 

πξόιεςε ηεο νπξηθήο αξζξίηηδαο  θαη ηελ θαηαπνιέκεζε ηεο ππεξνπξηραηκίαο (πνιύ 

πςειά επίπεδα νπξηθνύ νμένο), ηεο νπξηθήο λεθξνπάζεηαο θαη δηάθνξσλ, ζηεξεάο 

κνξθήο, όγθσλ. Αλαζηέιιεη ηελ νμεηδάζε ηεο μαλζίλεο (EC: 1.17.3.2),έλα έλδπκν  

πνπ κεηαηξέπεη ηηο νμππνπξίλεο ζε νπξηθό νμύ. Μπινθάξνληαο ηελ παξαγσγή 

νπξηθνύ νμένο, ην Aloprim, κεηώλεη  ηε  ζπγθέληξσζε ηνπ νπξηθνύ νμένο  ζηνλ νξό 

θαη ζηα νύξα, παξέρνληαο έηζη πξνζηαζία έλαληη ηεο βιάβεο πνπ ζα δεκηνπξγεζεί 

από ηελ ππεξβνιηθή  παξαγσγή  νπξηθνύ  νμένο. 

 

 

2) ANASTROZOLE 

 

Σν Anastrozole, είλαη έλαο δπλεηηθόο θαη επηιεθηηθόο αλαζηνιέαο ηεο αξσκαηάζεο 

(Uniprot ID: P11511),πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηε ζεξαπεία ηνπ πξνρσξεκέλνπ 

θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο ζε γπλαίθεο κεηά ηελ εκκελόπαπζε. ηηο ζπγθεθξηκέλεο 

γπλαίθεο, ε θύξηα πεγή νηζηξνγόλνπ πξνέξρεηαη από ηε κεηαηξνπή  ηεο 

αλδξνζηελνδηόλεο, πνπ παξάγεηαη κέζσ ησλ επηλεθξηδίσλ ζε νηζηξόλε από ηελ 

αξσκαηάζε, έλα  έλδπκν ηνπ θπηνρξώκαηνο P – 450, ζε δηάθνξνπο πεξηθεξεηαθνύο 
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ηζηνύο, όπνπ γίλεηαη πεξαηηέξσ κεηαηξνπή ηεο νηζηξόλεο ζε νηζηξαδηόιε. Δπνκέλσο, 

ην Anastrozole σο αλαζηνιέαο ηεο αξσκαηάζεο, αλαζηέιιεη ηε ζύλζεζε ηεο 

νηζηξόλεο, παξεκπνδίδνληαο έηζη ηελ αλάπηπμε ηνπ όγθνπ ζε πεξηπηώζεηο, 

εμαξηώκελνπ  από ηελ νηζηξόλε, θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο. 

 

3) BIBR1532 

 

Σν BIBR1532, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο ηεινκεξάζεο (EC: 2.7.7.49), πνπ 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ θαηαπνιέκεζε δηάθνξσλ θαθνεζεηώλ, θαζώο πξνθαιεί 

γήξαλζε ησλ  θαξθηληθώλ  θπηηάξσλ κέζσ αλαζηνιήο ηεο ηεινκεξάζεο. 

 

4) BOSUTINIB 

 

Σν Bosutinib, είλαη  έλαο αλαζηνιέαο πνπ ζηνρεύεη ηηο θηλάζεο ηπξνζίλεο 

Abl(Uniprot ID: P00519) θαη Src (Uniprot ID: P12931) θαη έρεη αληηλενπιαζκαηηθή 

δξάζε. Πην ζπγθεθξηκέλα, αλαζηέιιεη ηελ απηνθσζθνξπιίσζε ησλ παξαπάλσ 

θηλαζώλ, παξεκπνδίδνληαο έηζη ηελ αλάπηπμε θαξθηληθώλ θπηηάξσλ θαη ηελ 

απόπησζε. Δμαηηίαο ηνπ δηπινύ κεραληζκνύ δξάζεο ηνπ, ην 

Bosutinib,ρξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία ηεο ρξόληαο κπειώδνπο ιεπραηκίαο θαζώο 

επίζεο θαη ζηε ζεξαπεία δηάθνξσλ κπεισδώλ θαθνεζεηώλ θαη όγθσλ ζηεξεάο 

κνξθήο. 

 

5) BRIVANIB 

 

Σν Brivanib,είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηνπ ππνδνρέα 2 ηνπ ελδνζειαθηναγγεηαθνύ 

παξάγνληα αλάπηπμεο,VEGFR-2, (Uniprot ID:P35968) κε αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. 

Σν Brivanib, ζηνρεύεη θαη δεζκεύεηαη ηζρπξά ζηνλ αλζξώπηλν VEGFR-2,πνπ είλαη 

έλαο ππνδνρέαο θηλάζεο ηπξνζίλεο, πνπ εθθξάδεηαη ζρεδόλ απνθιεηζηηθά ζηα 

ελδνζειαθηναγγεηαθά θύηηαξα. Μπινθάξνληαο ην VEGFR-2, ην Brivanib,νδεγεί ζε 

αλαζηνιή ηνπ πνιιαπιαζηαζκνύ  ηεο δηεγεηξόκελεο από ηνλ VEGF κεηαλάζηεπζεο 

ησλ ελδνζειηαθώλ θπηηάξσλ, αλαζηέιινληαο έηζη ηελ αγγεηνγέλεζε ηνπ όγθνπ. Σν 

Brivanib, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηάθνξεο θιηληθέο  κειέηεο γηα ηελ θαηαπνιέκεζε 

ηνπ θαξθίλνπ ησλ επαηνθπηηάξσλ θαη ηνπ θαξθίλνπ ηνπ  παρένο εληέξνπ. 
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6) CAPECITABINE 

 

Σν Capecitabine, είλαη έλα θαξβακίδην θζνξνππξηκηδίλεο κε αληηλενπιαζκαηηθή 

δξάζε, πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηε ζεξαπεία ηνπ κεηαζηαηηθνύ θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο 

θαη ηνπ θαξθίλνπ ηνπ παρένο εληέξνπ. Δίλαη έλα δηά ζηόκαηνο ρνξεγνύκελν 

πξνθάξκαθν, ην νπνίν έρεη κηθξή θαξκαθνινγηθή δξάζε πξηλ κεηαηξαπεί ζε 

θζνξννπξαθίιε από έλδπκα πνπ εθθξάδνληαη ζε πςειόηεξεο ζπγθεληξώζεηο ζε 

δηάθνξνπο όγθνπο. ηε ζπλέρεηα, ε θζνξννπξαθίιε κεηαβνιίδεηαη ηόζν ζηα 

θπζηνινγηθά θύηηαξα, όζν θαη ζηα θύηηαξα ηνπ όγθνπ, ζε κνλνθσζθνξηθή 5- θζνξν-

2-δενμπνπξηδίλε(FdUMP) θαη ζε ηξηθσζθνξηθή 5- θζνξννπξηδίλε(FUTP). H FdUMP 

αλαζηέιιεη ηε ζύλζεζε ηνπ DNA θαη ηελ θπηηαξηθή δηαίξεζε, ελώ ε FUTP, 

αλαζηέιιεη ηε ζύλζεζε ηνπ RNA θαη ηελ πξσηετλνζύλζεζε. Δπίζεο, ε δξάζε ηνπ 

Capecitabine ζρεηίδεηαη κε ηα γνλίδηα  CES2 (Uniprot ID: Q6IPK9) θαη CDA 

(Uniprot ID: P32320) 

 

 

7) CEP – 33779 

Σν CEP – 33779, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο θηλάζεο ηπξνζίλεο Janus 2(JAK  2) 

(Uniprot ID:O60674) θαη ρξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία δηάθνξσλ 

κπεινπνιιαπιαζηαζηηθώλ δηαηαξαρώλ όπσο ε ζξνκβνθπηηαξαηκία. Ζ Janus 2,είλαη 

κία θηλάζε ηπξνζίλεο πνπ εκπιέθεηαη  ζηε ζεκαηνδόηεζε θαη ε πξόθιεζε 

κεηαιιάμεσλ ζ΄ απηήλ, θαίλεηαη λα νδεγεί ζηελ εκθάληζε ησλ  

κπεινπνιιαπιαζηαζηηθώλ δηαηαξαρώλ. Γη’ απηόλ ην ιόγν, αλαζηέιιεηαη ε δξάζε ηεο 

από ην CEP – 33779. 

 

8) CHRYSOPHANIC  ACID 

 

Σν Chrysophanic acid (chrysophanol),αλήθεη ζηελ νηθνγέλεηα ησλ αλζξαθηλνλώλ θαη 

έρεη αληηθιεγκνλώδε δξάζε. ε θαξκαθεπηηθέο αγσγέο, ε αληίζηνηρε έλσζε ηνπ 

Chrysophanic acid, ε νπνία θαη ρνξεγείηαη, είλαη ην Anthralin.Πξόθεηηαη γηα 

αληηςσξηαθή θαη αληηθιεγκνλώδε νπζία πνπ ειέγρεη ηελ αλάπηπμε ηνπ δέξκαηνο, 

κεηώλνληαο ηε  ζύλζεζε ηνπ DNA θαη ηε κηησηηθή δξαζηεξηόηεηα ζηελ 

ππεξπιαζηηθή επηδεξκίδα, απνθαζηζηώληαο έλα θπζηνινγηθό ξπζκό 

πνιιαπιαζηαζκνύ ησλ θπηηάξσλ. Υξεζηκνπνηείηαη ηνπηθά γηα ηε ζεξαπεία ηεο 
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ςσξίαζεο θαη ηεο αισπεθίαο, ελώ ηδηαίηεξα δηαδεδνκέλε είλαη ε ρξήζε ηνπ ζηε 

Βηνταηξηθή έξεπλα, θαζώο εκπιέθεηαη ζηελ απηνθσζθνξπιίσζε ηνπ ππνδνρέα ηνπ 

επηδεξκηθνύ παξάγνληα αλάπηπμεο (EGFR)  (Uniprot ID: P00533). 

 

9) CLADRIBINE 

 

Σν Cladribine, είλαη έλα ζπλζεηηθό λνπθιενζίδην πνπξίλεο πνπ δξα ζαλ 

αληηλενπιαζκαηηθόο παξάγνληαο κε αλνζνθαηαζηαιηηθή δξάζε. Σν ηξηθσζθνξηθό 

Cladribine,έλαο θσζθνξπιησκέλνο  κεηαβνιίηεο ηνπ Cladribine,ελζσκαηώλεηαη  ζην 

DNA,πξνθαιώληαο ζπαζίκαηα ζηε κνλόθισλε αιπζίδα ηνπ, εμάληιεζε ηνπ 

δηλνπθιενηηδίνπ ληθνηηλάκηδν αδελίλε (NAD),εμάληιεζε ηεο ηξηθσζθνξηθήο 

αδελνζίλεο (ATP) θαη απόπησζε. Σν Cladribine, αλήθεη ζηελ νκάδα ησλ 

ρεκεηνζεξαπεπηηθώλ θαξκάθσλ πνπ είλαη γλσζηά  σο αληηκεηαβνιίηεο. Οη 

αληηκεηαβνιίηεο, εκπνδίδνπλ  ηε ζύλζεζε θαη επηδηόξζσζε ηνπ DNA ζηα θαξθηληθά 

θύηηαξα, δηαδηθαζίεο πνπ είλαη απαξαίηεηεο πξνθεηκέλνπ απηά λα αλαπηπρζνύλ θαη 

λα πνιιαπιαζηαζηνύλ. Μεξηθά παξαδείγκαηα αζζελεηώλ ζησλ νπνίσλ ηε ζεξαπεία 

ζπκκεηέρεη ην Cladribine, είλαη ε ιεπραηκία ησλ ηξηρσηώλ θπηηάξσλ, ε ρξόληα 

ιεκθνθπηηαξηθή  ιεπραηκία  θαη ηα δεξκαηηθά ιεκθώκαηα  ησλ Σ- θπηηάξσλ. 

 

 

10)  CLOFARABINE 

 

Σν Clofarabine, είλαη έλαο αληηκεηαβνιίηεο πνπ θαίλεηαη λα παξεκβαίλεη ζηελ 

αλάπηπμε ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. πγθεθξηκέλα, θσζθνξπιηώλεηαη 

ελδνθπηηαξηθά ζηνλ ελεξγό θπηηαξνηνμηθό κεηαβνιίηε 5- ηξηθσζθνξηθό, ν νπνίνο 

αλαζηέιιεη ηε δξάζε ηεο ξηβνλνπθιενηηδηθήο ξεδνπθηάζεο (EC: 1.17.4.1)  θαη ηεο 

DNA πνιπκεξάζεο (EC 2.7.7.7), νδεγώληαο ζε αλαζηνιή ηεο επηδηόξζσζεο ηνπ 

DNA θαη ηεο ζύλζεζεο ησλ DNA θαη RNA ζηα θαξθηληθά θύηηαξα Δπίζεο, 

δηαηαξάζζεη ηε ιεηηνπξγία ησλ κηηνρνλδξίσλ θαη ηελ αθεξαηόηεηα ηεο κεκβξάλεο 

ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ, κε απνηέιεζκα ηελ απειεπζέξσζε παξαγόλησλ πνπ 

ελεξγνπνηνύλ ηελ απόπησζε. Σν Clofarabine, ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηε ζεξαπεία ηεο 

νμείαο ή ππνηξνπηάδνπζαο ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο, κεηά ην πέξαο ηνπιάρηζηνλ 

δύν  ζεξαπεπηηθώλ ζηαδίσλ. 
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11) DOVITINIB 

 

Σν Dovitinib, είλαη  κία έλσζε  πνπ αλαζηέιιεη ηε θσζθνξπιίσζε  ησλ ππνδνρέσλ  3 

θαη 4 ηεο θηλάζεο ηπξνζίλεο (EC: 2.7.10.1), θαζώο  επίζεο  θαη ηνλ 

ελδνζειαθηναγγεηαθό παξάγνληα αλάπηπμεο,VEGFR-2,(Uniprot 

ID:P35968).Υξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. 

 

 

12) ELESCLOMOL 

 

Σν Elesclomol, είλαη έλα κηθξό κόξην κε αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. Σν Elesclomol 

επάγεη νμεηδσηηθό stress, δεκηνπξγώληαο πςειά επίπεδα ελεξγώλ κνξθώλ νμπγόλνπ 

(ROS) ηόζν ζηα θπζηνινγηθά, όζν θαη ζηα θαξθηληθά θύηηαξα. Δπεηδή, όκσο ηα 

θαξθηληθά θύηηαξα έρνπλ εθ θύζεσο  πςειόηεξα επίπεδα ελεξγώλ κνξθώλ νμπγόλνπ 

ζε ζρέζε κε ηα θπζηνινγηθά, ε πεξαηηέξσ αύμεζή ηνπο νδεγεί ζε εμάληιεζε ηεο 

αληηνμεηδσηηθήο ηθαλόηεηαο ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ, γεγνλόο πνπ νδεγεί ζηελ 

επαγσγή ηεο απόπησζεο. Σν Elesclomol, ρξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία ησλ 

δηάθνξσλ κειαλσκάησλ. 

 

 

13) ENZALUTAMIDE 

 

Σν Enzalutamide, είλαη έλα κηθξό κόξην πνπ ζηνρεύεη ζηνλ ππνδνρέα 

αλδξνγόλνπ(AR) (Uniprot ID: P10275), έρνληαο αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. 

Υξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία ηνπ θαξθίλνπ ηνπ πξνζηάηε. πγθεθξηκέλα, 

αλαζηέιιεη ηελ ελδπκηθή δξαζηηθόηεηα ησλ ππνδνρέσλ αλδξνγόλνπ ζηα θαξθηληθά 

θύηηαξα ηνπ  πξνζηάηε, νδεγώληαο ζε κείσζε ηνπ πνιιαπιαζηαζκνύ ηνπο. 

 

14) ENZASTAURIN 

 

  Σν Enzastaurin, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο πξσηετληθήο θηλάζεο C (EC: 2.7.11.13), 

ε νπνία έρεη βξεζεί όηη κπνξεί λα νδεγήζεη ζε αύμεζε ηεο έθθξαζεο ησλ 

νγθνγνληδίσλ, πξνάγνληαο έηζη ηελ εκθάληζε θαξθίλνπ. Σν Enzastaurin, έρεη 
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ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηάθνξεο θιηληθέο δνθηκέο γηα ηε ζεξαπεία ησλ κεηαζηαηηθώλ 

όγθσλ  θαη ησλ δεξκαηηθώλ  ιεκθσκάησλ ησλ  Σ- θπηηάξσλ. 

 

 

15) FLUDARA (FLUDARABINE  PHOSPHATE) 

 

Σν Fludara, είλαη έλαο αληηκεηαβνιίηεο. Απηνθσζθνξνιηώλεηαη ηαρέσο ζε 2-fluoro-

ara-A θαη θσζθνξπιηώλεηαη ελδνθπηηαξηθά κε ηε δξάζε ηεο θηλάζεο δενμπθπηηδίλεο  

ζην δξαζηηθό 2-fluoro-ara-ATP. Σν 2-fluoro-ara-ATP, αλαζηέιιεη ηε DNA 

πνιπκεξάζε Α (EC: 2.7.7.7),ηε ξηβνλνπθιενηηδηθή ξεδνπθηάζε (EC: 1.17.4.1) θαη ηε 

DNA πξηκάζε (EC: EC 2.7.7.B16),δηαθόπησληαο έηζη ηε ζύλζεζε ηνπ DNA θαη 

αλαζηέιινληαο ηελ αλάπηπμε ησλ θπηηάξσλ ηνπ όγθνπ. Σν Fludara, ρξεζηκνπνηείηαη 

γηα ηε ζεξαπεία ηεο  ρξόληαο  ιεκθνθπηηαξηθήο  ιεπραηκίαο ησλ Β- θπηηάξσλ. 

 

16) FLUDARABINE 

 

Σν Fludarabine, είλαη έλα ρεκεηνζεξαπεπηηθό  θάξκαθν ην νπνίν ρξεζηκνπνηείηαη ζηε 

ζεξαπεία ηεο ρξόληαο ιεκθνθπηηαξηθήο ιεπραηκίαο ησλ Β- θπηηάξσλ. Αλαζηέιιεη ηε 

DNA πνιπκεξάζε Α (EC: 2.7.7.7),ηε ξηβνλνπθιενηηδηθή ξεδνπθηάζε (EC: 1.17.4.1) 

θαη ηε DNA πξηκάζε (EC: EC 2.7.7.B16),δηαθόπησληαο έηζη ηε ζύλζεζε ηνπ DNA 

θαη αλαζηέιινληαο ηελ  αλάπηπμε ησλ θπηηάξσλ ηνπ όγθνπ. 

 

17) FLUVASTATIN SODIUM 

 

Σν Fluvastatin Sodium, είλαη ην ληηξηθό άιαο ηνπ Fluvastatin, κίαο έλσζεο κε 

αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. Σν Fluvastatin, αλαζηέιιεη ηε δξάζε ηεο ξεδνπθηάζεο 

ηνπ επαηηθνύ 3-πδξόμπ-3-κεζπινγινπηαξηθνύ ζπλελδύκνπ Α (HMG – CoA) (Uniprot 

ID: P04035),ελόο ελδύκνπ πνπ θαηαιύεη ηε κεηαηξνπή ηνπ HMG – CoA ζε 

κεβαινληθό, ην νπνίν απνηειεί βαζηθό βήκα γηα ηε ζύλζεζε ηεο ρνιεζηεξόιεο. 

Δπνκέλσο, ην Fluvastatin ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηε ζεξαπεία ηεο 

ππεξρνιεζηεξνιαηκίαο, θαζώο κεηώλεη  ηα επίπεδα  ρνιεζηεξόιεο  θαη 

ιηπνπξσηετλώλ  ζην  πιάζκα.  
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18) GDC – 0941 

 

Σν GDC-0941, είλαη  έλαο αλαζηνιέαο ηεο θηλάζεο PI3 (EC: 2.7.1.137),ε νπνία ζε 

πεξηπηώζεηο πξόθιεζεο ηεο  κεηάιιαμεο  p110a, έρεη βξεζεί όηη  ζπκβάιιεη 

ζεκαληηθά ζηνλ θπηηαξηθό κεηαζρεκαηηζκό θαη ζηελ αλάπηπμε θαξθίλνπ. Σν GDC-

0941, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηάθνξεο θιηληθέο δνθηκέο γηα ηε ζεξαπεία ηνπ 

θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο  θαη  ηνπ θαξθίλνπ ηνπ πλεύκνλα. 

 

19) GEFITINIB 

 

Σν Gefitinib, αλαζηέιιεη ηελ ελδνθπηηαξηθή θσζθνξπιίσζε δηάθνξσλ θηλαζώλ 

ηπξνζίλεο, νη νπνίεο ζρεηίδνληαη κε δηακεκβξαληθνύο ππνδνρείο ηεο επηθάλεηαο ησλ 

θπηηάξσλ, θαζώο θαη απηώλ πνπ ζρεηίδνληαη κε ηνλ  ππνδνρέα ηνπ επηδεξκηθνύ 

παξάγνληα αλάπηπμεο (EGFR)  (Uniprot ID: P00533),νδεγώληαο ζε παξεκπόδηζε, 

ηεο εμαξηώκελεο από ηελ θηλάζε ηπξνζίλεο, αλάπηπμεο ηνπ όγθνπ. πγθεθξηκέλα, ην 

Gefitinib,εκπνδίδεη ηε ζύλδεζε ηνπ ATP ζηελ θηλάζε ηπξνζίλεο πνπ ζρεηίδεηαη κε 

ηνλ EGFR,αλαζηέιινληαο ηελ απηνθσζθνξπιίσζε ηνπ EGFR θαη νδεγώληαο ζε 

αλαζηνιή ηεο κεηαγσγήο ηνπ ζήκαηνο. Σν Gefitinib,κπνξεί αθόκε λα πξνθαιέζεη 

δηαθνπή ηνπ θπηηαξηθνύ θύθινπ θαη αλαζηνιή ηεο αγγεηνγέλεζεο. Ζ βαζηθή αζζέλεηα 

ζηεο νπνίαο ηε ζεξαπεία ρξεζηκνπνηείηαη, είλαη ν κεηαζηαηηθόο θαξθίλνο ηνπ 

πλεύκνλα. 

 

20)  INIPARIB 

 

Σν Iniparib, είλαη έλα κηθξό κόξην κε θπηηαξνηνμηθέο θαη αληηλενπιαζκαηηθέο 

δξάζεηο. Δίλαη θπηηαξνηνμηθό ζε θύηηαξα κε βιάβεο ή αιινηώζεηο ζην DNA,όπσο 

απηέο πνπ εληνπίδνληαη ζε θύηηαξα όγθνπ ζηα νπνία έρεη πξαγκαηνπνηεζεί 

κεηάιιαμε ζην γνλίδην ATM (Uniprot ID: Q13315). Σν γνλίδην ATM, θσδηθνπνηεί 

κία πξσηετληθή θηλάζε ζεξίλεο/ζξενλίλεο θαη ε πξόθιεζε κεηάιιαμεο ζ’ απηό, 

νδεγεί ζηελ εκθάληζε δηάθνξσλ ηύπσλ θαξθίλνπ, όπσο ε νμεία ιεκθνθπηηαξηθή 

ιεπραηκία ησλ Σ- θπηηάξσλ, ε ρξόληα ιεκθνθπηηαξηθή ιεπραηκία ησλ Β-θπηηάξσλ 

θαη δηάθνξα  ιεκθώκαηα ησλ Β- θπηηάξσλ. Δπνκέλσο, ην Iniparib ρξεζηκνπνηείηαη 

γηα ηε ζεξαπεία  ησλ παξαπάλσ αζζελεηώλ. 
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21) IOX1 

 

Σν IOX1, είλαη κία έλσζε πνπ δξα ζαλ αλαζηνιέαο ηεο  απνκεζπιάζεο ηεο ηζηόλεο 

JmjC(InterPro ID: IPR003347) ζηα θαξθηληθά θύηηαξα. Χο γλσζηόλ, ε απνκεζπιάζε 

ηζηόλεο, αθαηξεί απ’  απηήλ κία νκάδα CH3,ξπζκίδνληαο  έηζη ηα επίπεδα 

κεζπιίσζεο ηνπ DNA. Με ηελ αλαζηνιή ηεο δξάζεο ηεο απνκεζπιάζεο, 

επηηπγράλεηαη κε ειεγρόκελε αύμεζε ησλ επηπέδσλ κεζπιίσζεο ηνπ DNA ησλ 

θαξθηληθώλ θπηηάξσλ, ε νπνία εκπνδίδεη  ηελ νκαιή  ιεηηνπξγία  θαη αλάπηπμή ηνπο. 

 

22) LENALIDOMIDE 

 

Σν Lenalidomide, είλαη έλαο αλνζνξπζκηζηηθόο παξάγνληαο κε αληηαγγεηνγελεηηθέο 

ηδηόηεηεο. Αλαζηέιιεη ηελ έθθξηζε θιεγκνλσδώλ θπηνθηληλώλ θαη απμάλεη ηελ 

έθθξηζε αληηθιεγκνλσδώλ θπηνθηληλώλ από κνλνπύξελα θύηηαξα ηνπ αίκαηνο. 

Παξεκπνδίδεη ηνλ θπηηαξηθό πνιιαπιαζηαζκό κε  κεγάιε απνηειεζκαηηθόηεηα ζε 

νξηζκέλεο, αιιά όρη ζ’ όιεο ηηο θπηηαξηθέο ζεηξέο. Αλαζηέιιεη ηελ παξαγσγή ηνπ 

παξάγνληα TNF(Tumor Necrosis Factor) (Uniprot ID: P01375) ν νπνίνο 

ππεξεθθξάδεηαη ζηα θαξθηληθά θύηηαξα, δηεγείξεη ηα Σ- θύηηαξα θαη παξεκπνδίδεη 

ηελ αγγεηνγέλεζε. Δπίζεο, πξνάγεη ηε δηαθνπή ηνπ θπηηαξηθνύ θύθινπ θαη ηελ 

απόπησζε ησλ θαθνεζώλ θπηηάξσλ. Σν Lenalidomide, εκπιέθεηαη θπξίσο ζηε 

ζεξαπεία  ηνπ  πνιιαπινύ  κπειώκαηνο. 

  

 

23) LINIFANIB 

 

Σν Linifanib, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηνπ ππνδνρέα ηεο θηλάζεο ηπξνζίλεο (RTK) 

(EC:2.7.10.1)  κε πηζαλή αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. Αλαζηέιιεη ηα κέιε ηνπ 

ππνδνρέα ηνπ ελδνζειαθηναγγεηαθνύ παξάγνληα αλάπηπμεο (VEGF)  (EC: 2.7.1.112) 

θαη ηνπ ππνδνρέα ηνπ απμεηηθνύ παξάγνληα πνπ πξνέξρεηαη από ηα αηκνπεηάιηα 

(PDGF) (InterPro ID: IPR000072).Σν Linifanib, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηάθνξεο 

θιηληθέο δνθηκέο γηα ηε ζεξαπεία κεηαζηαηηθώλ όγθσλ, ηνπ θαξθίλνπ ηνπ παρένο 

εληέξνπ, ηνπ κεηαζηαηηθνύ θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο θαη ηνπ επαηνθπηηαξηθνύ 

θαξθηλώκαηνο. 
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24) METHAZOLASTONE (Temozolomide) 

 

Σν Methazolastone, είλαη έλαο παξάγνληαο κε αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. αλ 

θάξκαθν έρεη  ειάρηζηε δξαζηηθόηεηα  κέρξη λα πδξνιπζεί  ζην  5-(3-methyltriazen-

1-yl)imidazole-4-carboxamide (MTIC) πνπ απνηειεί ηελ ελεξγή ηνπ κνξθή.  Ζ 

ελεξγή κνξθή ηνπ θαξκάθνπ είλαη ηνμηθή γηα ηα θαξθηληθά θύηηαξα, θαζώο πξνθαιεί 

κεζπιίσζε ηνπ DNA θαη αλαζηνιή ηεο αληηγξαθήο ηνπ. Σν Methazolastone, 

ρνξεγείηαη δηά ζηόκαηνο θαη δηεηζδύεη ζην λεπξηθό ζύζηεκα. Ζ αζζέλεηα  ζηεο  

νπνίαο ηε ζεξαπεία ρξεζηκνπνηείηαη ην Methazolastone, είλαη ην αλαπιαζηηθό 

αζηξνθύηησκα (όγθνο  ζηνλ  εγθέθαιν). 

 

 

25) PD184352 

 

Σν PD184352, έρεη αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. Αλαζηέιιεη ηελ θηλάζε 

MAP(Mitogen-Activated Protein Kinase) (EC:2.7.11.24),ε νπνία εκπιέθεηαη ζηνλ 

πνιιαπιαζηαζκό ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. Σν PD184352, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε 

δηάθνξεο θιηληθέο  δνθηκέο γηα ηε ζεξαπεία ηνπ θαξθίλνπ ηνπ πλεύκνλα, ηνπ 

θαξθίλνπ ηνπ ζηήζνπο, ηνπ θαξθίλνπ ηνπ παγθξέαηνο  θαη ηνπ θαξθίλνπ ηνπ παρένο 

εληέξνπ. 

 

26) RSL3 

 

Σν RSL3, είλαη έλαο αλαζηνιέαο πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ θαηαπνιέκεζε ηεο 

ζηδεξόπησζεο, πνπ πξνθαιείηαη από ηελ ππεξβνιηθή ζπζζώξεπζε ιηπηδηθώλ 

ππεξνμεηδίσλ. Αλαζηέιιεη ηε δξάζε ηεο θσζθνιηπηδηθήο πδξνπεξνμεηδάζεο  GPX4 

(Uniprot ID: P36969), ε νπνία πξνζηαηεύεη ηα θαξθηληθά θύηηαξα έλαληη ηεο 

ππεξνμείδσζεο ησλ  ιηπηδίσλ ηεο κεκβξάλεο. 

 

27)  SB203580 

 

Σν SB203580, είλαη έλαο αληηθιεγκνλώδεο παξάγνληαο. Μαδί κε ηηο 

αληηθιεγκνλώδεηο δξάζεηο, έρεη αλαιγεηηθέο θαη αληηππξεηηθέο δξάζεηο. Μπινθάξεη 



184 
 

ηε ζύλζεζε πξνζηαγιαλδηλώλ αλαζηέιινληαο ηελ θπθινμπγνλάζε (EC:1.14.99.1),ε 

νπνία κεηαηξέπεη ην αξαρηδνληθό νμύ ζε θπθιηθά ελδνπεξνμείδηα, ηα νπνία είλαη 

πξόδξνκεο ελώζεηο ησλ πξνζηαγιαλδηλώλ. Σν SB203580, ρξεζηκνπνηείηαη ζηελ 

θαηαπνιέκεζε ησλ  δηάθνξσλ κνξθώλ  θιεγκνλήο. 

 

 

28) SB431542 

 

Σν SB431542, είλαη  έλαο  αλαζηνιέαο ηνπ ππνδνρέα beta-1 ηνπ απμεηηθνύ 

παξάγνληα κεηαζρεκαηηζκνύ (TGF beta receptor – 1) (Uniprot ID: 

P36897).Αλαζηέιιεη  ηε δξάζε ηνπ παξάγνληα TGF ζηα θαξθηληθά θύηηαξα,  κε 

ζθνπό ηε ζεξαπεία ηνπο. 

 

29) SNS-314 

 

Σν SNS-314, είλαη έλαο παξάγνληαο ν νπνίνο έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηάθνξεο 

θιηληθέο δνθηκέο  γηα ηε ζεξαπεία  πξνρσξεκέλσλ  όγθσλ  ζηεξεάο  κνξθήο. 

 

30) SRT1720 

 

Σν SRT1720, είλαη έλαο δπλεηηθόο  ελεξγνπνηεηήο ηεο ζηξηνπίλεο 1(SIRT-1) (Uniprot 

ID:Q96EB6),ε νπνία απναθεηπιηώλεη ηηο πξσηεΐλεο  πνπ ζπκβάιινπλ  ζηελ 

θπηηαξηθή ξύζκηζε. Μέζσ ηεο ελεξγνπνίεζεο ηεο SIRT-1,ην SIRT1720,ζπκβάιιεη 

ζηε θαηαπνιέκεζε ηνπ δηαβήηε. Δπίζεο, ππάξρνπλ αλαθνξέο όηη ζπκκεηέρεη  θαη 

ζηελ  θαηαπνιέκεζε  ηεο  παρπζαξθίαο. 

 

31) THALIDOMIDE 

 

Σν Thalidomide, είλαη έλαο αληηλενπιαζκαηηθόο παξάγνληαο κε αλνζνξπζκηζηηθή 

δξάζε. Υξεζηκνπνηείηαη  γηα ηελ θαηαπνιέκεζε ηνπ erythema nodosum leprosum 

(ENL), ην νπνίν είλαη κία θιεγκνλή ησλ ιηπνθπηηάξσλ ηνπ δέξκαηνο. Δπίζεο, ζε 

ζπλδπαζκό κε άιια θάξκαθα, ζπκβάιιεη ζηελ θαηαπνιέκεζε ηνπ πνιιαπινύ 

κπειώκαηνο. 
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32) TRICHOSTATIN_A 

 

Σν Trichostatin_A, αλαζηέιιεη εθιεθηηθά θαη αληηζηξεπηά ηηο απναθεηπιάζεο ησλ 

ηζηνλώλ (EC: 3.5.1.98),πξνθαιώληαο  ππεξαθεηπιίσζε ησλ ηζηνλώλ πνπ ηξνπνπνηνύλ 

ηε δνκή ηεο ρξσκαηίλεο. Ζ αύμεζε ησλ επηπέδσλ αθεηπιίσζεο ησλ ηζηνλώλ, πξνάγεη 

ηελ αλαζηνιή ηεο αλάπηπμεο ηνπ όγθνπ. Σν Trichostatin_A, σο έλαο ηζρπξόο 

επαγσγέαο ηεο δηαθνπήο ηεο αλάπηπμεο ησλ θπηηάξσλ ηνπ όγθνπ, ζπκβάιιεη ζηελ 

θαηαπνιέκεζε ησλ  δηάθνξσλ  πνιιαπιαζηαζηηθώλ  λενπιαζκάησλ. 

 

33) VELIPARIB 

 

Σν Veliparib, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο πνιπκεξάζεο  poly ADP- ξηβόδεο 

(poly(ADP-ribose)polymerase) (PARP) (EC: 2.4.2.30).πγθεθξηκέλα, αλαζηέιιεη ηελ 

PARP1(Uniprot ID: P09874)  θαη ηελ PARP2 (Uniprot ID: Q9UGN5). 

Αλαζηέιινληαο ηηο PARPs, παξεκπνδίδεη ηελ επηζθεπή ηνπ DNA ζηα θύηηαξα  ηνπ 

όγθνπ, εληζρύνληαο ηελ  θπηηαξνηνμηθόηεηα ησλ παξαγόλησλ πνπ βιάπηνπλ ην DNA. 

Σν Veliparib, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε δηάθνξεο θιηληθέο δνθηκέο γηα ηε ζεξαπεία 

θαξθηληθώλ όγθσλ. 

 

34) WZ4002 

 

Σν WZ4002, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηνπ ππνδνρέα ηνπ επηδεξκηθνύ παξάγνληα 

αλάπηπμεο (EGFR)  (Uniprot ID: P00533) θαη εκπιέθεηαη ζηε ζεξαπεία ηνπ 

επηζειηαθνύ  θαξθίλνπ ηνπ πλεύκνλα. Τπάξρνπλ αλαθνξέο όηη  αλαζηέιιεη, επίζεο, 

ηε δξάζε ηεο  θηλάζεο ηπξνζίλεο  Janus 2(JAK  2) (Uniprot ID : O60674). 

 

35) ZILEUTON 

 

Σν Zileuton, είλαη έλα ζπλζεηηθό παξάγσγν πδξνμπνπξίαο κε αληηαζζκαηηθέο 

ηδηόηεηεο. Αλαζηέιιεη ηελ 5-ιηπνμπγνλάζε (Uniprot ID: P09917),έλα έλδπκν, πνπ 

θαηαιύεη ην ζρεκαηηζκό ιεπθνηξηελίσλ από ην αξαρηδνληθό νμύ. Πξνθαιεί 

βξνγρνδηαζηνιή. Δπίζεο, κεηώλεη ηελ έθθξηζε βξνγρηθνύ βιελλνγόλνπ θαη 

πξνιακβάλεη  ή  κεηώλεη ηα  ζπκπηώκαηα ηνπ άζζκαηνο. 
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36) ZOCOR (Simvastatin) 

 

Σν Zocor, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο ξεδνπθηάζεο ηνπ επαηηθνύ 3-πδξόμπ-3-

κεζπινγινπηαξηθνύ ζπλελδύκνπ Α (HMG – CoA) (Uniprot ID: P04035),ελόο 

ελδύκνπ πνπ θαηαιύεη ηε κεηαηξνπή ηνπ HMG – CoA ζε κεβαινληθό, ην νπνίν 

απνηειεί βαζηθό βήκα γηα ηε ζύλζεζε ηεο ρνιεζηεξόιεο. Υξεζηκνπνηείηαη ζηε 

ζεξαπεία ηεο πξσηνπαζνύο ππεξρνιεζηεξνιαηκίαο θαη είλαη απνηειεζκαηηθό όζνλ 

αθνξά ζηε κείσζε ηεο νιηθήο θαη ηεο LDL- ρνιεζηεξόιεο, θαζώο επίζεο  θαη ζηε 

κείσζε ησλ  ηξηγιπθεξηδίσλ ηνπ  πιάζκαηνο. 

 

37) ZSTΚ474 

 

Σν ZSTK474, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο θηλάζεο PI3 (EC: 2.7.1.137),ε νπνία ζε 

πεξηπηώζεηο πξόθιεζεο ηεο κεηάιιαμεο  p110a,έρεη βξεζεί  όηη  ζπκβάιιεη 

ζεκαληηθά ζηνλ θπηηαξηθό κεηαζρεκαηηζκό θαη ζηελ αλάπηπμε θαξθίλνπ. 

Αλαζηέιιεη  θαη ηηο 4 ηζνκνξθέο ηεο PI3K.H αλαζηνιή ηεο  δξάζεο ηεο PI3K,έρεη σο 

απνηέιεζκα ηελ παξεκπόδηζε  ηεο αλάπηπμεο ησλ θπηηάξσλ ηνπ όγθνπ θαη ηε κε 

επηβίσζε ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. Σν ZSTK474, έρεη  ρξεζηκνπνηεζεί ζε πνιιέο  

θιηληθέο δνθηκέο  γηα  ηελ θαηαπνιέκεζε δηάθνξσλ κνξθώλ θαθνήζεηαο. 

 

 

 

ΔΝΧΔΗ  ΠΟΤ  ΥΔΣΗΕΟΝΣΑΗ  ΜΔ  ΣΟΝ  ΚΑΡΚΗΝΟ 

 

 

1) LOMEGUATRIB 

 

Σν Lomeguatrib, είλαη έλαο αλαζηνιέαο ηεο O(6)-κεζπινγνπαλίλεο DNA 

κεζπινηξαλζθεξάζεο (MGMT) (Uniprot ID:  P16455), κίαο πξσηεΐλεο πνπ 

επηδηνξζώλεη  βιάβεο πνπ πξνθύπηνπλ από κεηαιιάμεηο ζην DNA. Ζ ελ ιόγσ 

πξσηεΐλε, θσδηθνπνηείηαη από ην γνλίδην MGMT, ε κεζπιίσζε ηνπ ππνθηλεηή ηνπ 

νπνίνπ παίδεη ζεκαληηθό ξόιν ζηελ θαξθηλνγέλεζε. Σν Lomeguatrib, 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηε ζεξαπεία θαξθηληθώλ όγθσλ, όπνπ αλαζηέιιεη ηε ιεηηνπξγία 
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ηεο O(6)-κεζπινγνπαλίλεο DNA κεζπινηξαλζθεξάζεο, έηζη ώζηε λα κελ 

επηδηνξζώλεη  ην DNA ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. 

 

2) NECROSTATIN – 1 

 

Σν Necrostatin-1, είλαη έλαο αλαζηνιέαο πνπ ζπκβάιιεη  ζηε ζεξαπεία ηεο 

θπηηαξηθήο λέθξσζεο. Αλαζηέιιεη ηε δξάζε ηνπ παξάγνληα TNF  (Tumor Necrosis 

Factor) (Uniprot ID: P01375), ν νπνίνο ππεξεθθξάδεηαη ζηα θαξθηληθά θύηηαξα θαη 

ηνπ ππνδνρέα αιιειεπίδξαζεο 1 ηεο πξσηετληθήο θηλάζεο ζεξίλεο/ζξενλίλεο(RIPK-

1) (Uniprot ID: Q13546), πνπ επάγεη ηε λέθξσζε θαη ηελ απόπησζε ζ’ όια ηα 

θύηηαξα. Δπίζεο, παξεκπνδίδεη ηε δξάζε ηεο 2,3 δπνμπγνλάζεο ηεο ηλδνιακίλεο 

(Indoleamine 2,3-dioxygenase) (Uniprot ID: P14902),ελόο ελδύκνπ  πνπ 

ελεξγνπνηείηαη θαηά ηελ αλάπηπμε θαξθηληθώλ όγθσλ θαη βνεζά ηα θαξθηληθά 

θύηηαξα λα  επηβηώζνπλ. 

 

 

 

 

ΦΤΗΚΑ  ΠΡΟΨΟΝΣΑ 

 

 

1) 4-METHYLUMBELLIFERONE 

 

Σν 4-Methylumbelliferone, είλαη κία νπζία πνπ ρξεζηκνπνηείηαη  γηα ηελ αλίρλεπζε, 

ηελ ηαπηνπνίεζε θαη ηελ αλάιπζε δηάθνξσλ ρεκηθώλ, βηνινγηθώλ ή παζνινγηθώλ 

δηεξγαζηώλ. Έρεη  ρξεζηκνπνηεζεί ζε θιηληθέο δνθηκέο γηα ηε ζεξαπεία  ηεο ρξόληαο 

επαηίηηδαο B  θαη ηεο ρξόληαο επαηίηηδαο C. 

 

2) GRAMINE 

 

Σν Gramine, είλαη έλαο επηιεθηηθόο αλαζηνιέαο ηεο ζπλζάζεο ηεο ζξνκβνμάλεο 

(Uniprot ID: P24557). Ζ ζξνκβνμάλε, είλαη έλαο αγγεηνζπζηαιηηθόο θαη  ππεξηαζηθόο 
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παξάγνληαο πνπ  δηεπθνιύλεη ηε  ζπζζσκάησζε ησλ αηκνπεηαιίσλ, ην νπνίν 

απνηειεί  ην πξώην  ζηάδην ζηε  δεκηνπξγία ζξόκβνπ. 

 

 

3) INDIRUBIN 

 

Σν Indirubin, είλαη κία έλσζε πνπ παξεκπνδίδεη ή απνηξέπεη ηνλ πνιιαπιαζηαζκό 

λενπιαζκάησλ. Δπίζεο, κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί ζαλ δείθηεο ή ζαλ αληηδξαζηήξην 

γηα ηελ αλίρλεπζε, ηελ  ηαπηνπνίεζε θαη ηελ αλάιπζε δηάθνξσλ ρεκηθώλ, 

βηνινγηθώλ ή παζνινγηθώλ δηεξγαζηώλ. Σν Indirubin, έρεη ρξεζηκνπνηεζεί ζε 

θιηληθέο  δνθηκέο  γηα  ηε  ζεξαπεία  ηεο  ρξόληαο  γιπθνθπηηαξηθήο  ιεπραηκίαο. 

 

 

4) INDOLE – 3 – CARBINOL 

 

Σo Indole-3-carbinol, αλήθεη ζε κία θαηεγνξία παξαγόλησλ πνπ κεηώλνπλ ηε 

ζπρλόηεηα ή ην ξπζκό ησλ απζόξκεησλ ή ησλ επαγόκελσλ όγθσλ αλεμαξηήησο ηνπ 

εκπιεθόκελνπ κεραληζκνύ. Παξάγεηαη από κέιε ηεο νηθνγέλεηαο Cruciferae θαη 

θπξίσο από κέιε ηνπ γέλνπο Brassica. πκβάιιεη  ζηε ζεξαπεία δηάθνξσλ κνξθώλ 

θαξθίλνπ, όπσο ν θαξθίλνο ηνπ ζηήζνπο, ν θαξθίλνο ηνπ  ελδνκεηξίνπ, ν θαξθίλνο 

ηνπ πξνζηάηε θαη ν θαξθίλνο ηνπ παρένο εληέξνπ. Σν Indole –3–carbinol, 

παξεκπνδίδεη ηε δέζκεπζε ηεο ζηεξνεηδνύο νξκόλεο 3H-κεζπιηξηελνιόλεο 

(PUBCHEM  CID:261000), ζηελ ηξαλζθεξάζε ηεο γινπηαζεηόλεο. Ζ 3H-

κεζπιηξηελνιόλε, έρεη βξεζεί όηη εκπιέθεηαη ζηελ εκθάληζε δηάθνξσλ κνξθώλ 

θαξθίλνπ, κε πην ραξαθηεξηζηηθό  παξάδεηγκα  ηνλ θαξθίλν ηνπ ζηήζνπο. 

 

5) INOSINE 

 

Σν Inosine, είλαη έλαο παξάγνληαο κε  λεπξνπξνζηαηεπηηθέο, θαξδηνπξνζηαηεπηηθέο 

θαη αληηθιεγκνλώδεηο δξάζεηο. ε κειέηεο θπηηαξνθαιιηέξγεηαο, έρεη βξεζεί όηη ην 

Inosine αλαζηέιιεη ηελ παξαγσγή ηνπ παξάγνληα TNF(Tumor Necrosis Factor) 

(Uniprot ID: P01375) ζε αλνζνδηεγεξκέλα θύηηαξα. To Inosine, ζπκβάιιεη ζηε 

ζεξαπεία  ηεο ζηεθαληαίαο λόζνπ. 
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6) N6-METHYLADENOSINE 

 

Σν N6-Methyladenosine, είλαη έλα ελδνγελέο νπξεηηθό λνπθιενζηδηθό πξντόλ ηεο 

απνηθνδόκεζεο ηνπ tRNA. Σν tRNA, έρεη βξεζεί όηη εθθξίλεηαη ζε αλώκαιεο 

πνζόηεηεο ζηα νύξα  θαξθηλνπαζώλ. Υξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία δηάθνξσλ 

κνξθώλ θαξθίλνπ, όπσο ν θαξθίλνο ηνπ παρένο εληέξνπ, όπνπ ηα νπξεηηθά 

λνπθιενζίδηα  ρξεζηκνπνηνύληαη ζαλ  βηνινγηθνί δείθηεο.  

 

 

7) TANGERETIN 

 

Σν Tangeretin, είλαη έλα θιαβνλνεηδέο κε αληηλενπιαζκαηηθή δξάζε. 

Υξεζηκνπνηείηαη ζηε ζεξαπεία  δηάθνξσλ κνξθώλ θαξθίλνπ  όπσο ην γινηνζάξθσκα, 

όπνπ  αλαζηέιιεη  ηελ  αλάπηπμε ησλ θαξθηληθώλ θπηηάξσλ. 

 

 

8) TETRAHYDROPAPAVERINE 

 

Σν Tetrahydropapaverine, είλαη έλαο παξάγνληαο κε πηζαλή αληηλενπιαζκαηηθή 

δξάζε. Έρεη βξεζεί όηη  αλαζηέιιεη ηε  βηνζύλζεζε ηεο ζεξνηνλίλεο (PDB CID: 

5202) ζηα θαξθηληθά θύηηαξα. Σν Tetrahydropapaverine, ζπκβάιιεη ζηε ζεξαπεία  

θαξθηληθώλ  θπηηάξσλ ηνπ κπνθαξδίνπ  ηνπ  πνληηθνύ. 

 

 

9) XANTHONE 

 

Σν Xanthone, είλαη κία έλσζε πνπ έρεη βξεζεί όηη αλαζηέιιεη ηε ζπλζάζε ηεο 

ζξνκβνμάλεο, κε ζθνπό ηελ απνθπγή ηεο  ζπζζσκάησζεο ησλ αηκνπεηαιίσλ. Σόζν 

ην Xanthone, όζν θαη  ηα δηάθνξα παξάγσγά ηνπ  ρξεζηκνπνηνύληαη  ζαλ 

ζεξαπεπηηθά  κέζα  γηα  ηελ  θαηαπνιέκεζε  δηάθνξσλ  αζζελεηώλ. 


