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Öz 

 

Virüsler günümüzde hastalıklarının önemli etkenleri arasında yer almaktadır. Viral hastalıklar için tasarlanan tedavilerin 

yetersizliği yeni tedavi yöntemlerinin tasarlanması ihtiyacını doğurmaktadır. 2019 yılında ortaya çıkan COVID-19 (SARS COV-2) 

de yeni antiviral ajanların ihtiyacı olduğu görülmüştür. Yapılan çalışmalar sonucu sunulan raporlarda viral direncin artığı 

görülmektedir. Bu çalışmanın amacı, antiviral/antimikrobiyal etkinliğe sahip peptidlerin SARS COV-2 ana proteaz yapısında 

protein-peptid yanaştırma yöntemiyle araştırılmasıdır. Antiviral aktiviteye sahip antimikrobiyal peptidlerin sayısı hala düşük olsada, 

hali hazırda farmasötik olarak temin edilebilen antiviral ilaçlar olma yolunda muazzam bir potansiyel göstermektedir. Antiviral 

etkinliğe sahip alloferon 1, e ctry2801, temporin 1ta, dermaseptin s4, clavanin b, magainin b2 ve magainin b1 peptidlerinin SARS 

COV-2 ana proteaz (PDB ID:6LU7) yapısında protein çalışması CABSDOCK ile yapılmıştır. Magainin b2 ve peptid ctyr2801 

peptidleri bağlanmalarının yüksek düzeyde olduğu, alloferon 1 ve magainin b1 in orta düzeyde bağlanma afinitesinin olduğu, 

termorin 1ta, dermaseptin s4 ve clavanin b’nin düzey düzeyde bağlanma afinitesine sahip olduğu gözlemlenmiştir. Sonuçlarımıza 

göre; peptid ctyr2801 ve magainin b2’nin, SARS COV-2 ana proteaz yapısında in vivo çalışmalara ve diğer çalışmalara öncülük 

edeceği düşünülmektedir. 

 

Anahtar kelimeler: Antiviral peptid; CABSDOCK; protein peptid yanaştırma; SARS COV-2 Mpro 

 

Investigation of antiviral peptides in SARS COV-2 major protease structure by 

protein-e docking method: An in silico study  
 

Abstract 

 

Viruses are among the important factors of diseases today. The inadequacy of the treatments designed for viral diseases 

necessitates the design of new treatment methods. It has been seen that there is a need for new antiviral agents in COVID-19. In the 

reports presented as a result of the studies, it was seen that the viral resistance has increased. The aim of this study is to investigate 

peptides with antiviral/antimicrobial activity in the main protease (Mpro) structure of SARS COV-2 by protein-peptide docking 

method. Although the number of antimicrobial peptides with antiviral activity is still low, they still show enormous potential as 

pharmaceutically available antiviral drugs. Protein analysis of alloferon 1, ctry2801, temporin 1ta, dermaceptin-s4, clavanin b, 

magainin b2 and magainin b1 peptides with antiviral activity in the SARS COV-2 Mpro (PDB ID: 6LU7) structure was performed  
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with CABSDOCK. It has been observed that the binding affinity of magainin b2 and peptide ctyr2801 is high, alloferon 1 and 

magainin b1 have a moderate binding affinity, and thermorin-1ta, dermaseptin s4 and clavanin b have a high level of binding affinity. 

According to our results; Peptide ctyr2801 and magainin b2 are thought to lead to in vivo studies and other studies on the SARS 

COV-2 Mpro structure. 

 

Keywords: Antiviral peptide; CABSDOCK; protein peptide docking; SARS COV-2 Mpro 

 
 
1. Giriş / Introduction 

 
Viral enfeksiyonlar eski zamanlardan bu yana bildirilmiş 

olsa da bilim insanlarının daha sonra virüs olarak adlandırılan 

“filtrelenebilir parçacıkları” izole edebilmeleri ancak on 

dokuzuncu yüzyılda mümkün olmuştur. O zamandan günümüze, 

viral çoğalma, enfeksiyon ve aşı üretiminin kontrolü ile ilgili 

büyük atılımlar, çiçek hastalığının eradikasyonu, kızamık ve 

çocuk felci bulaşmasının kontrolü gibi insan-virüs etkileşiminde 

dikkate değer ilerlemelere yol açmıştır. Bununla birlikte, 

virüsler hala insan hastalıklarının ana nedenlerinden biri olmaya 

devam etmektedir. Bunun sebebi olarak yeni aşıların keşfinin ve 

geliştirilmesinin genellikle zorlu ve zaman alıcı olması 

söylenebilir (Mahmoud, 2016). Viral kontrol için en yaygın 

kullanılan tedavi yöntemi antiviral ilaç tedavisi olmuştur (Lou, 

2014). 

Genel bir bakış açısıyla, antiviral ilaçlar için en yaygın etki 

mekanizmaları, virüs hedefli antiviraller ve konakçı hedefli 

antivirallerdir. Virüs hedefli antiviraller, proteazlar ve 

polimerazlar gibi önemli transkripsiyon ve replikasyon 

enzimlerinin inhibisyonuna veya viral yapısal proteinlerin 

doğrudan inaktivasyonuna odaklanır (Kiser ve Flexner, 2013). 

Bunun aksine, konakçı hücreyi hedefleyen antiviraller ise 

replikasyon döngüsü sırasında bazı virüsler tarafından kaçırılan 

önemli hücresel faktörler olduğu bilinen inhibisyon siklofilinleri 

(Lou, 2014), interferonlar gibi immünomodülatörlerin kullanımı 

ve gama globülinlere odaklanmaktadır (El Raziky ve ark., 2013; 

Lin ve Young, 2014).  

Birinci nesil antiviral moleküller (60’larda ve 70’lerin 

başında tanımlanmıştır), zayıf özgüllüklerinden dolayı insanlar 

üzerinde ciddi yan etkilere sahiptir. Örneğin, bir replikasyon 

inhibitörü olarak kullanılan bir adenosin analoğu olan vidarabin, 

sadece viral DNA polimerazı değil, aynı zamanda ökaryotik 

analoğu da etkileyebilmektedir. Bu alandaki araştırmaların 

ilerlemesi, herpes simplex virüsü (HSV) ve varicella zoster 

virüsü (VZV) enfeksiyonlarının tedavisinde başarılı olarak 

kabul edilen asiklovir, ilk nükleozid analoğu ve antiviral ilaç 

gibi daha iyi moleküllerin tanımlanmasına yol açmıştır. 

Spesifikliği nedeniyle (viral bir proteinin aracılık ettiği bir 

fosforilasyon adımı gerektirir) bu molekül, daha önce kullanılan 

tedavilere kıyasla konakçı için daha düşük toksisiteye neden olur 

(Thompson ve Whitley, 2011).  

H1N1, Ebola ve zika virüsü (ZIKV) viral salgınlarının 

ortaya çıktıktan sonraki ilk 5 yılında yapılan çalışmalarda 

gözlemlendiği gibi kullanılan antiviral tedavilerin düşük 

etkinliği, viral direnç ve artan viral enfeksiyonlar yeni raporlar 

ile kanıtlanmıştır (Deming ve McNicholl, 2011; Le Page ve ark., 

2013; Hui ve ark., 2017; Marston ve ark., 2017; De Souza ve 

ark., 2018).  Bu nedenle, geniş spektrumlu aktivite sunabilen 

moleküller için artan tercihle birlikte yeni antiviral ilaçların 

üretimine olan talep her zamankinden daha fazladır (Lowe ve 

ark., 2018). Bu yeni moleküllerin araştırılması, önemli viral 

yapılar veya enzimler ile molekül etkileşimine (Jesus ve ark., 

2012; Elshabrawy ve ark., 2014) ve doğal kaynaklardan elde 

edilen yeni bileşiklerin izolasyonuna (Cantatore ve ark., 2013; 

Rothan ve ark., 2014) dayanan biyoinformatik destekli 

tahminler gibi farklı yaklaşımları içerir. Bu tür teknikler 

kullanılarak şimdiye kadar birçok yeni molekül tanımlanmıştır 

ve son zamanlarda antimikrobiyal peptidlerin tanımı dikkat 

çekmektedir (Hakim ve ark., 2013; Ishag ve ark., 2013).  

Son kanıtlar, bir savunma bariyeri olarak antiviral proteinli 

bileşiklerin işlevini vurgulamaktadır ve bazı antimikrobiyal 

peptidlerin ayrıca geniş bir virüs yelpazesine karşı aktivite 

gösterebildiği ve bu nedenle antiviral peptidler (AVP’ler) olarak 

adlandırıldığı gösterilmiştir (Chen ve ark., 2017; Altmann ve 

ark., 2012). Bu moleküller ayrıca biyoinformatik araçların 

kullanılmasıyla da elde edilebilmektedir ve daha sonra 

tasarlanmış veya yapay AVP’ler olarak adlandırılmaktadır. 

Yapay bir peptidin, bir yüzey glikoproteini veya önemli bir viral 

enzim gibi belirli bir hedefe karşı etkileşim için test edildiği yem 

çalışmalarından elde edilebilmektedir (Okazaki ve Kida, 2004). 

Peptidlerin tahmini için tasarlanmış özel yazılım kullanılarak in 

silico’da elde edilmektedir (Mooney ve ark., 2012). Her iki 

durumda da topoloji, amino asit bileşimi, yük ve bir in antiviral 

aktivitesini etkileyebilecek diğer birçok kimyasal ve yapısal 

özellik gibi birçok ayar dikkate alınır (Maccari ve ark., 2013; 

Sharma ve ark., 2014). 

AVP’lerin incelenmesi, son yıllarda çok sayıda araştırma 

projesinin odak noktası olmuştur ve bu tür moleküllerin yapıları 

ve etki mekanizmaları daha önce gözden geçirilmiş ve hatta 

antiviral peptid veritabanı (AVPdb—http://crdd osdd.net/ 

servers/avpdb/) gibi çevrimiçi veri tabanlarında derlenmiştir. 

İlgili sunucuda 2683 deneysel olarak test edilmiş peptid girişi 

olduğu görülmektedir (Barlow ve ark., 2014; Mulder ve ark., 

2014; Qureshi ve ark., 2014). Etki mekanizmaları ile ilgili olarak 

(Şekil 1), AVP’lerin viral partikülü doğrudan inhibe ederek 

hareket ettiklerinde çoğunlukla virüsidal olarak adlandırılırlar 

veya konakçı hücre zarındaki protein bağlantı bölgesi için 

rekabet ederler. Bununla birlikte, viral gen ekspresyonunun 

baskılanmasına neden olarak viral döngünün diğer aşamalarında 

da etkili olabilmektedir (Zapata ve ark., 2016). 

CABSDOCK modelleme yöntemi, CABS kaba taneli 

modeli kullanılarak bir peptidin birleştirilmiş bağlanması ve 

katlanmasının etkin simülasyon şemasına dayanmaktadır. 

CABS, içsel olarak düzensiz bir peptidin katlanma ve bağlanma 

mekanizması, denatüre edilmiş durumdan katlanmış duruma 

küresel proteinlerin katlanma mekanizmaları (Jamroz ve ark., 

2014; Zambrano ve ark., 2015) protein dinamiklerinin 

simülasyonu, neredeyse- doğal yapı dalgalanmaları 

(Steczkiewicz ve ark., 2014) ve protein yapısı tahminine 

dayanmaktadır (Kurcinski ve Kolinski, 2007). CABSDOCK 

otomatik protokolünde (Nielsen ve ark., 2007), CABS kaba 

taneli simülasyonu, seçilen yeniden yapılandırılmış modellerin 

tüm atomlu yerel optimizasyonu ile birleştirilir. 

Bu çalışmanın amacı peptidlerin antiviral aktivitesini 

gösteren çalışmaların sayısının artması ve yeni antiviral ilaçlara 
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yönelik acil ihtiyaç nedeniyle etkili ilaçlar haline gelebilecek ve 

halen üzerinde çalışılmakta olan en umut verici antiviral 

peptidlerden   protein-docking (yanaştırma) yöntemi  ile  SARS 

COV-2 ana proteaz yapısına bu peptidlerin ilgisini belirlemektir. 

 

2. Gereç ve yöntemler / Materials and methods 

 

Modelleme, esnek protein-yanaştırma için CABSDOCK 

web sunucusu kullanılarak (http://biocomp.chem.uw.edu.pl/ 

CABSDOCK/) bağlanma bölgesi hakkında önceden bilgi sahibi 

olmadan gerçekleştirilmiştir. CABSDOCK bir bağlanma 

bölgesi için kör arama sırasında peptid yapısının tam esnekliğini 

ve protein fragmanlarının büyük ölçekli esnekliğini sağlar. 

CABSDOCK sunucusunun ayrıntılı açıklaması ve kıyaslama 

testleri yakın zamanda açıklanmıştır. CABSDOCK 

uygulamalarının ve uzantılarının birkaç örneğini de ifade eden 

literatür çalışması mevcuttur (Nielsen ve ark., 2007). 

 

2.1. Giriş verileri / Input data 

 

SARS COV-2 ana proteaz yapısı (PDB ID: 6LU7) protein 

data bankdan (https://www.rcsb.org/) alındı. Antiviral 

peptidlerden alloferon 1, e ctry2801, temporin 1ta, dermaseptin 

s4, cavanin b, magainin b2 ve magainin b1 yapılarının amino 

asit dizileri Uniprot’dan (https://www.uniprot.org/) alındı. Anti 

viral peptidlerin biyokimyasal özelliklerine bakıldığında, 

katyonik ve amfipatik özellikler ve pozitif net yükler olup, 

bunların tümü bu peptidlerin antiviral ajan olarak çalışması için 

önemli bir özelliktir. Ayrıca antiviral peptidlerdeki hidrofobik 

olan yapıları zarflı virüslere karşı önemli aktiviteler gösterdiği 

bilinmektedir (Badani ve ark., 2014). 

 

3. Bulgular / Results 

 

Antiviral peptidlerin protein-peptid etkileşimleri için 

proteinin peptide olan bağlanma ilgisi (RMSD değeri) Tablo 1 

de verilmiştir. Antiviral peptidlerin SARS COV-2 Mpro (PDB 

ID:6LU7) yapısı ile birlikte yaptığımız protein-peptid docking 

sonuçlarına göre en iyi bağlanma modelleri Şekil 1-2-3-4-5-6-

7’de gösterildi. Şekil 1-2-3-4-5’de 6LU7 protein yapısının aktif 

bölgesine hedeflendiği de gözükmektedir. RMSD sonuçlarına 

göre en iyi bağlanma Şekil 2’de görülen e ctry2801 de ve Şekil 

5’de görülen magainin b2 de olduğu belirlendi. En iyi bağlanma  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Şekil 1 / Figure 1. Alloferon 1 in SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of alloferon 1 to the SARS COV-2 

(6LU7) structure. 

modeli tahminleri de  Ek Şekil 1-2-3-4-5-6-7’de gösterilmiştir. 
 

Tablo 1 / Table 1 

Protein- peptid etkileşimlerinin RMSD değerleri, küme yoğunlukları ve 

kümede bulunan toplam element sayıları / RMSD values of protein-

peptide interactions, cluster densities and total number of elements in 

the cluster. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Şekil 2 / Figure 2. Peptid ctyr2801 in SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of the peptide Ctyr2801 to the SARS 

COV-2 (6LU7) structure. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 
 

 

Şekil 3 / Figure 3. Temproin 1ta’nın SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of the temproin 1ta to the SARS 

COV-2 (6LU7) structure. 

Peptidler 
RMSD 

Değeri 

Küme 

Yoğunluğu 

Kümede Bulunan 

Toplam Element 

Sayısı 

Alloferon 1 3.60 39.40 142 

E ctry2801 2.82 38.19 108 

Temporin 1ta 7.30 29.01 212 

Dermaseptin s4 8.64 25.22 218 

Clavanin b 7.83 26.80 210 

Magainin b2 2.85 38.53 110 

Magainin b1 5.01 25.50 128 
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Şekil 4 / Figure 4. Dermaseptin s4’ün SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of the temproin 1ta to the SARS 

COV-2 (6LU7) structure. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Şekil 5 / Figure 5. Clavanin b’nin SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of the clavanin b to the SARS COV-

2 (6LU7) structure. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Şekil 6 / Figure 6. Magainin b2’nin SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of the magainin b2 to the SARS 

COV-2 (6LU7) structure. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

Şekil 7 / Figure 7. Magainin b1’in SARS COV-2 (6LU7) yapısına 

bağlanma modeli / Binding model of the magainin b1 to the SARS 

COV-2 (6LU7) structure. 

 

4. Tartışma / Discussion 

COVID-19, 2020’de küresel bir salgın haline geldi ve etkili 

bir antiviral ilaç veya aşı tam anlamıyla oluşturulamadı (Genc, 

2020). Ayrıca, virüsün delta ve omikron gibi farklı SARS COV-

2 varyantlarının ortaya çıkması, dünya çapında küresel sağlık 

için ciddi bir tehdit oluşturmuştur (Li, 2021; Araf, 2022). 

Salgınlar ve pandemilerle ilişkili ortaya çıkan bulaşıcı 

hastalıklara yanıt vermede önceliklendirme ve acil durum 

hazırlığı son derece elzemdir. COVID-19’a karşı etkili bir 

antiviral arayışı içinde, AVP’lerin SARS COV-2’ye karşı 

potansiyel yeni antiviral ajan sınıflarından birini temsil 

edebileceğine inanıyoruz. Bu çalışma daha önce SARS COV-2 

yapısında bilgisayar destekli modelleme çalışmalarıyla 

incelenmemiş olup ilk kez yapılmaktadır. Çalışma 

bulgularımıza göre magainin b2 ve peptid ctyr2801 peptidleri 

bağlanmalarının yüksek düzeyde olduğu, alloferon 1 ve 

magainin b1 in orta düzeyde bağlanma affinitesinin olduğu, 

termorin 1ta, dermaseptin s4 ve clavanin b’nin düşük düzeyde 

bağlanma affinitesinin olduğu belirlenmiştir. 

Moleküler yanaştırmayı içeren sanal bir tarama süreci, 

güvenilir çevrimiçi tabanlı veri tabanında bulunan çeşitli peptid 

dizileri arasında güvenilir antiviral terapötiklerin belirlenmesi 

için uygun bir yaklaşım olarak kabul edilir. Özellikle, bir protein 

substratı ve bir peptid ligandı arasındaki etkileşimin bağ 

mesafesi ile bağlantılı olarak etkileşim tipi ve bağlanma enerjisi, 

moleküler kenetlenmenin kullanımı yoluyla değerlendirilebilir. 

Bu nedenle, bağlanma enerjisi değerlendirmesine dayalı olarak 

çok sayıda peptid dizisi arasında makul bir peptid taraması, en 

yüksek peptid adaylarını yanaştırma etkileşimine göre 

değerlendirmek için moleküler yanaştırma çalıştırılarak 

minimum süre içinde uygulanabilir. Ayrıca, doğruluk elde 

etmek için hesaplama şemasına dahil olmak için çeşitli 

yanaştırma programları uyumludur (Shoichet, 2006; 

Hengphasatporn ve ark., 2020). Sonuç olarak, hesaplamaya 

dayalı bir yaklaşımın, SARS COV-2’ye karşı antiviral peptid 

adayının yakalanması için güvenilir bir teknik olduğu 

düşünülmektedir. 
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COVID-19’da spike proteinin bağlanma alanında 

mutasyon gösteren birkaç SARS COV-2 varyantı ortaya çıktığı 

Gupta, 2021 tarafından belirlenmiştir. Mpro homodimerik 

sistein proteaz yapısındadır. Subsrat bağlanma bölgesi 3 cepten 

oluşur. İlk cep olarak tanımlanan P1 cebinde Phe140, Asn142, 

Glu166, His163 ve His172 amino asit kalıntıları oluşur. P2 cebi 

daha derinde ve His41, Met49, Tyr54, Met165 ve Asp187 

kalıntıları oluşur. P3 cebinde ise Leu168, Glu166, Pro168, 

Gly170 kalıntıları oluşur. Ama en önemlisi Cys15 ve His41 

amino asitleri katalitik özelliği sebebiyle proteolize etki eder. 

Enzim yapısındaki bölünme genellikle Leu/Phe/Met-Gln ↓ 

Gly/Ser/Ala modelini takip eder (↓ bölünme bölgesini belirtir). 

P1 pozisyonundaki glutamin, proteolizin gerçekleşmesi için çok 

önemlidir. Bu tür bölünme bölgelerine sahip bilinen doğal insan 

enzimleri olmadığı için, konak hücreler üzerinde toksik etkiler 

için düşük bir risk olduğundan Mpro ideal bir ilaç hedefi gibi 

görünmektedir (Hilgenfeld ve ark., 2014; Zhang ve ark., 2020; 

Zhang ve ark., 2021). Virüsün tüm varyantlarında mutasyon 

gözlenirken Mpro geninde mutasyon gözlenmediği Jukic ve 

ark., 2021, tarafından bildirilmiştir. Bu sonuç Mpro’nun hedef 

gen olabileceğini göstermektedir. 

AVP’lerin antiviral aktivitelerini uygulamak için 

varsayılan etki mekanizması şöyle görünmektedir: (i) yüzey 

karbonhidrat etkileşimi ile viral girişin erken aşamalarını bloke 

etmek, (ii) spesifik hücresel reseptörlerle etkileşimler yoluyla 

viral bağlanmayı veya konakçı hücrelere penetrasyonu bloke 

etmek, (iii) viral zarf glikoproteinlerinin etkileşimi ve 

inaktivasyonu, (iv) konakçı hücre antiviral tepkilerinin 

modülasyonu ve (v) viral genlerin hücre içi ekspresyonunun 

ve/veya viral proteinlerin üretiminin bloke edilmesi. Bununla 

birlikte, şimdiye kadar AVP yapıları ile viral inhibisyon arasında 

kesin bir ilişki ortaya çıkmamıştır. Aslında, peptidten peptide 

çarpıcı farklılıklar genellikle gözlenir. Mekanik olarak, birçok 

AVP, virüs partikülünün dış yüzey zarının doğrudan 

bozulmasıyla virüsidal etkilerini gösterir. 

Zhao ve ark. (2012), peptid ctyr2801’in Hepatit B 

virüsünün replikasyonunu % 40 oranda engellediğini ve hepatit 

B virüsü için zayıf bir inhibitör olacağını bulmuşlardır. El Bitar 

ve ark. (2015) akrep zehirlerinden elde edilen magainin b1’in 

hepatit c virüsüne karşı öldürücü aktivitesini bulmuşlardır. 

Farklı bir çalışmada antimikrobiyal etkisi olan dermaseptin 

s4’ün HIV-1 viral enfektesini in vivo olarak inhibe ettiği 

gösterildi (Lorin ve ark., 2005). Antimikrobiyal etkide bulunan 

clavanin b’nin HIV-1 viral enfektesinin inhibitörü olabileceğini 

vurgulayan çalışmalar literatürde kayıtlıdır (Wang ve ark., 

2004). Wachinger ve ark. (1992), alloferon 1 in HIV-1’in 

inhibitörü olabileceğini ayrıca alloferon 1’in herpes simpleks 

virüsüne karşı etkili bir inhibitör olacağını savunan çalışmalar 

bulunmaktadır (Wachinger ve ark., 1992; Egal ve ark., 1999). 

Mohan ve ark., Vaccinia virüsü zarlarına karşı AVP yapısında 

bulunan PD3, PD4 ve RW3’ün ün virüsidal aktivitesini %100’e 

yakın buldular (Mohan ve ark., 2010).  Benzer çalışmada 

temporin 1ta’nın vaccina virüsüne karşı inhibitör etkisinin 

olduğu, AVP yeteneğinin oldukça güçlü olduğu 

vurgulanmaktadır (Wang ve ark., 2004). 

Yu ve ark. (2017), hamile farelerde zika virüsü 

enfeksiyonunu bazlı bir viral inaktivatörle engellediklerini 

gösterdiler. Lok ve ark. (2012) dang virüsünün genomunun 

salımını ile inhibe ettiğini gösterdi. Hrobowski ve ark. (2005) 

Dang ve batı Nil virüsü enfektesini ile inhibe ettiğini gösterdi. 

Literatür araştırmaları değerlendirildiğinde çeşitli peptid 

yapılarının anti viral ihibitör olabileceği göstermektedir. 

 

4. Sonuç / Conclusion 

 

Sonuç olarak, AVP’ler basit birincil yapıları nedeniyle 

yapısal ve işlevsel olarak çok yönlüdür ve öngörülemeyen 

gelecekte ciddi halk sağlığı tehditleri oluşturan COVID-19 veya 

ortaya çıkan salgınlar karşısında hızlı terapötik adayların 

oluşturulması için moleküler şablonlar olarak hizmet edebilir. 

Yapmış olunan çalışma sonuçlarına göre bağlanma tahminin 

değerlendirilmesi Yüksek kaliteli tahmin: rmsd < 3 Å , Orta 

kalitede tahmin: 3 Å ≤ rmsd ≤ 5,5 Å , Düşük kaliteli tahmin: 

rmsd > 5,5 Å olarak tanımlanmaktadır. Buna göre magainin b2 

ve peptid ctyr2801 peptidleri bağlanmalarının yüksek düzeyde 

olduğu, alloferon 1 ve magainin b1 in orta düzeyde bağlanma 

affinitesinin olduğu, termorin 1ta, dermaseptin s4 ve clavanin 

B’nin düzey düzeyde bağlanma affinitesinin olduğu 

belirlenmiştir. Sonuçlarımız değerlendirildiğinde alloferon 1 ve 

magainin b2’nin SARS COV-2 ana proteaz yapısında in vivo 

çalışmalarda değerlendirilebileceği ve diğer çalışmalara öncülük 

edeceği kanaatindeyiz. 
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Ek Şekil 2 / Supplement Figure 2. Peptid ctyr2801 in SARS COV-2 (6LU7) yapısındaki bağlanma bölge tahminleri / Binding site predictions 

in the SARS COV-2 (6LU7) structure of peptid ctyr2801. 
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Ek Şekil 3 / Supplement Figure 3. Temporin 1ta’nın SARS COV-2 (6LU7) yapısındaki bağlanma bölge tahminleri / Binding site predictions in 

the SARS COV-2 (6LU7) structure of temporin 1ta. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ek Şekil 4 / Supplement Figure 4. Dermaseptin s4’ün SARS COV-2 (6LU7) yapısındaki bağlanma bölge tahminleri / Binding site predictions 

in the SARS COV-2 (6LU7) structure of dermaseptin s4. 
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Ek Şekil 5 / Supplement Figure 5. Clavanin B’nin SARS COV-2 (6LU7) yapısındaki bağlanma bölge tahminleri / Binding site predictions in 

the SARS COV-2 (6LU7) structure of Clavanin B. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ek Şekil 6 / Supplement Figure 6. Magainin b2’nin SARS COV-2 (6LU7) yapısındaki bağlanma bölge tahminleri / Binding site predictions in 

the SARS COV-2 (6LU7) structure of magainin b2. 
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Ek Şekil 7 / Supplement Figure 7. Magainin b1’in SARS COV-2 (6LU7) yapısındaki bağlanma bölge tahminleri / Binding site predictions in 

the SARS COV-2 (6LU7) structure of magainin b1. 


