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Based on Physiologically-Based Pharmacokinetic Models Using Computer Software 
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Abstract 
Nowadays, the application of kinetic models based on physiology in modelling and predicting the level of toxicity of 

chemical substances is developing rapidly. The data extracted from these models are being used in environmental 

risk assessment. They are also widely being used in various industries and research sectors such as drug 

development, product safety evaluation, and clinical or pharmaceutical procedures. These models are also considered 

a suitable alternative to animal models. With the progress of computer science, many software programs have been 

designed to model and better understand these models. Each of these software programs has a range of specific user 

features and provides various modelling capabilities based on the user's needs. In this study, several software 

programs that perform modelling based on physiologically-based pharmacokinetic (PBPK) models are introduced, 

and the advantages and disadvantages of each are stated. 
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 ی فارماکوکینیتک هامدلبر اساس  مواد شیمیایی تیسممیزان  ینیبشیو پ یسازمدل ی برمرور معرفی و

 ی کامپیوتریافزارهامبتنی بر فیزیولوژی با استفاده از نرم
 

 2، حسین ابراهیمی2پورمجتبی نخعی، 2یموسو یمهد دیس، 1یزوردگان یمیسارا کر
 

 

 چكيده
ها ی مستخرج از این مدلهادادهتوسعه است. سرعت در حال  به بینی میزان سمیت مواد شیمیاییسازی و پیشی کینیتک مبتنی بر فیزیولوژی در مدلهامدلامروزه کاربرد  مقدمه:

 ییدارو ای ینیمحصول و اقدامات بال یمنیا یابیارز ،ییمانند توسعه دارو یقاتیتحق یهاو بخش مختلف عیصنادر ای طور گستردهمحیطی، به زیست علاوه بر کاربرد در ارزیابی خطر 

سازی و درک منظور مدل افزارهای متعددی به. با پیشرفت علوم کامپیوتر، نرمگردندیمی حیوانی محسوب هامدلها جایگزین مناسبی برای همچنین، این مدل .دنشویبه کار گرفته م

. در کنندیمسازی ارایه یی را در مدلهاتیقابلو بسته به نیاز کاربر،  باشندیمی کاربری خاص خود هایژگیوافزارها دارای شده است. هر کدام از این نرمطراحی  هامدلبهتر این 

، دهندیم( انجام PBPKیا  Physiologically based pharmacokineticفیزیولوژی )فارماکوکنتیک مبتنی بر  یهامدلاساس  سازی را برافزار که مدلنرم پژوهش حاضر، تعدادی

 .ها بیان گردیدمعرفی و مزایا و معایب هرکدام از آن

 افزار؛ نرمکینتیفارماکوکشناسی؛ مدل ریاضی؛ سم های کلیدی:واژه

 
بر اساس  مواد شیمیایی تیسممیزان  ینیبشیو پ یسازمدل ی برمرور معرفی و .نیحس یمی، ابراهیمجتب پورینخع ،یمهد دیس ی، موسوسارا یزوردگان یمیکر ارجاع:

 172 -22(: 3) 19؛ 1402 مجله تحقیقات نظام سلامت .ی کامپیوتریافزارهای فارماکوکینیتک مبتنی بر فیزیولوژی با استفاده از نرمهامدل

 11/7/1012تاریخ چاپ:  12/2/1012 پذیرش مقاله: 27/9/1011 :مقاله دریافت

 

 مقدمه

مواد شیمیایی، در اغلب موارد با عووار  جودی بور سولامت افوراد در  مواجهه با
شناسی علمی است که بوه بررسوی موواد . سم(1)باشد معر  مواجهه همراه می

شناسی سنتیک بوه . سم(2) پردازدیمشیمیایی، سموم و داروها بر موجودات زنده 
. مراحو  (3)معنی بررسی چگونگی ورود ماده سمی به بدن موجوود زنوده اسوت 

شوام  جو، ، توزیو  و  شودیممختلفی که در سنتیک مواد سمی در نظر گرفته 
متابولیسم به معنی تغییر فواز موواد محلوول در  .(4)متابولیسم تجم  و دف  است 

به مواد محلول در آ  اسوت. ایون فراینود در بیشوتر  هاآنشدن  چربی به تبدی 
، اما در برخی مواقو  شودیمعنوان یک مکانیسم کاهش سمیت شناخته موارد به 

. (3، 5)نتیجه عکس دهد و منجر به افزایش سمیت مواد سمی نیز گردد  تواندیم
و دف  یک ماده شیمیایی را بوه تمام اطلاعات ضروری توزی ، متابولیسم  توانیم

بینوی برای پیش توانیمیی را هامدل. چنین (6)بندی کرد صورت یک مدل جم 
. در (7)درباره رفتار یک ماده شیمیایی تحت شرایط مواجهه مختلو  بوه کواربرد 

ی مربوو  بوه هوادادهدرستی انجام گیرد و بوا  به هامدلکه طراحی این صورتی 
بینی سومیت ها برای پیشاز آن توانیمعوار  ماده شیمیایی تطبیق داده شود، 

عنوان اموروزه بوه هامودل(. ایون 2، 9و مکانیسم اثر مواد سمی نیز استفاده کرد )
 فارماکوکنتیک مبتنوی بوری هامدلکه شام   شوندیمی کنتیک شناخته هامدل

 ( PBPKیوا  Physiologically based pharmacokineticفیزیولوویی )

 توصووووووویفی یوووووووا کلاسووووووویک  کیوووووووفارماکوکنتی هامووووووودلو 
(Descriptive pharmacokinetic models) ی هامودل(. 10، 11) باشدیم

( و One-compartmentی یک جزیوی )هامدلکلاسیک توصیفی اغلب شام  
که بیشتر در صنای  داروسازی مورد  باشدیم (Two-compartmentدو جزیی )
 این دو مدل را نمایش داده است. 1. شک  (12، 13) رندیگیماستفاده قرار 

 

 
. مدل انتشار کلاسیک تک جزیی )الف( و مدل انتشار کلاسیک 1شکل 

 (11)ب( )ی دو جزی

 یمرورمقاله 
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مراح  ج، ،  ریتأخکه ماده سمی بدون  گرددیمدر مدل یک جزیی فر  
و دف  آن بوا سورعتی انجوام  کندیمتوزی  یکنواخت را پس از ورود به بدن طی 

مانده آن در بدن است. مواد شیمیایی کموی از که همواره متناسب با باقی ردیگیم
 باشود و به همین دلی ، ایون مودل بسویار محودود موی کنندیماین مدل تبعیت 

فر  بر این است که مواد شیمیایی وارد خوون  ی دو جزییهامدل. در (15، 16)
و سورانجام  شووندیمطور یکنواخت در آن توزی   سرعت به و سپس به شوندیم

 (.  17، 12دف  خواهند شد )

 PBPKی هامدل
شناسوی، سازی در سومهای مدلتوصی  روشدر پژوهش حاضر، به منظور 

، Pharmacokinetic ،PBPK ،Software»هووووووووای از کلیوووووووود وایه
Toxicology »هوووووای اطلاعووووواتی در پایگووووواهPubMed ،Scopus  و 

Scientific information database (SID  استفاده گردید. تجمیو  نتوای )
سورعت گسوترش های اخیر بوه در سال PBPKی هامدلجستجو نشان داد که 

بور اسوا   هامدلاند. این شناسی استفاده شدهی مختل  سمهاطهیحیافته و در 
خصوصیات فیزیولوییک موجودات زنده و همچنین، خواص فیزیکی، شویمیایی و 

و در واق ، یک توصی  کموی  (19، 20)اند شده متابولیکی مواد شیمیایی طراحی
. (21) باشوندیمواز دوره زمانی حضور ماده شیمیایی در یک ماتریکس بیولوییک 

در  Haggardهای صورت گرفته توسط که پژوهش دهدیمبررسی متون نشان 
 1951در سووال  Mounter، (23) 1973در سووال  Cohen، (22) 1924سووال 

 مطالعوات انجوامجزء اولوین ( 25) 1975در سال  و همکاران Holadayو ( 24)
که بر روی داروهای درمانی و بیهوشی انجام  باشندیم هامدلاسا  این  شده بر

ی محویط هانودهیآلابرای برخی از  PBPKی هامدل، 1922شدند. از اوای  دهه 
پاسو   -بورای تفسویر بهتور رابطوه دز هامودلزیست توسعه پیدا کردند و از این 

ی هاطوهیحای بعود موورد اسوتقبال محققوان هسرعت در سوال استفاده شد و به
سوازی اثورات ها تاکنون برای مدل. این مدل(26)شناسی قرار گرفت مختل  سم

اکسوین، ای متنوعی مانند آکریو  آمیود، بنوزن، بنزوآلفواپیرن، اتوانول، دیآلاینده
اند شوده گرفتوه ( به کوارPCBs) Polychlorinated biphenylsنیکوتین و 

پ،یر ناشی از اثرات توأم ی مهار برگشتبرای بررس هامدل. همچنین، از این (27)
هوای موروری بور پوژوهش 1شده است. جدول مواجهه با مواد شیمیایی استفاده 

ی بودن هامیآنزسازی مهار برای مدل PBPKی هامدلشده با استفاده از  انجام
 .دهدیمزمان با دو ماده شیمیایی را نشان ناشی از مواجهه هم

 

 Physiologically based pharmacokineticی هامدل. 1 جدول

(PBPKبه منظور بررسی اثر ) زمان دو ماده شیمیایی مواجهه هم 

 ی بدنهامیآنزدر مهار 

 رفرنس نوع مهار Bماده  Aماده 

 82 رقابتی نیبروموسولفوفتالئ وارفارین

 82 غیر رقابتی دیتولبوتام میسد زولاسولفافن

 03 غیر رقابتی تولوئن بنزن

 01 رقابتی استارین نیبوتاد -0و 1

 08 رقابتی زایلن تولوئن

 00 غیررقابتی هگزانان تولوئن

 03 رقابتی زایلن اتیل بنزن

تا ابتدای  1922از سال  هامدلروند انتشار مقالات مرتبط با این  نیز 2شک  
 .(35) دهدیمنشان  PubMedرا در پایگاه اطلاعاتی  2020سال 
 

 
ی هامدل. روند انتشار تعداد مقالات مرتبط با 2شکل 

Physiologically based pharmacokinetic (PBPK در ) 

 2222تا  1811از سال  PubMedپایگاه اطلاعاتی 

 
. باشندیمی ساده و منطقی ها، مدلPBPKی هامدلذکر است که لازم به 
که برای توضیح رفتار موواد شویمیایی در  دهدیمزمانی رخ  هامدلپیچیدگی این 

 هامودل. در این (36)و روابط ریاضی استفاده شود  هافرمولمحیط بیولوییک، از 
( مستق  در نظور Compartmentصورت یک جزء )هر بافت یا ارگان هدف به 

کننده و میزان انحلال در چربوی ی متابولیزههامیآنز. میزان فعالیت شودیمگرفته 
ترین معیارهای انتخا  یک جزء مستق  در مواد شیمیایی در بافت یا ارگان، مهم

بورای دو  PBPKمدل مفهومی   3. در شک  (37)شود می محسو  هامدلاین 
شده است. اجزای مسوتق  در ایون مودل، اکساید نشان داده ماده استایرن و اتیلن

 و  شوووووودیمووووودرصووووود حجوووووم بووووودن را شوووووام   91حووووودود 
 .(32)ضلانی بدن است ع -مانده نیز نماینده سیستم اسکلتیدرصد باقی 10

 

 
 Physiologically based pharmacokinetic. مدل مفهومی 3شکل 

(PBPKبرای دو ماده شیمیایی استایرن ) (الف) (31ب( )) و اتیلین اکساید 

 
ی هامودلی کلاسویک در تضواد هسوتند. در هامودلبا  PBPKی هامدل

در ارتبوا  بوا حجوم  الزاماًی مختل  موجود در مدل هاقسمتتوصیفی کلاسیک، 
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( نیز به میزان حجم خون دریوافتی Clearanceبافتی نیست و میزان کلیرانس )
و اندازه آن تنها بر اسا  غلظت یافوت شوده در بافوت در نظور  باشدینممربو  
اسووا  خصوصوویات  بوور PBPKی هاموودل. در مقابوو ، (39) شووودیمووگرفتووه 

شیمیایی اجوزای سوازنده ایون مودل شوک   -فیزیولوییک، آناتومی و فیزیولویی
ی مختل  هاگونهکه اسا  تفاوت فیزیولوییک و متابولیک در صورتی  اند.گرفته

شده در نظر گرفته شود، تعمیم گونه بوه گونوه، دز شناخته  کام جانوری به طور 
پ،یر است و این در حوالی اسوت به دز و راه مواجهه به راه مواجهه دیگری امکان

 .(40)ی کلاسیک از این توانایی برخوردار نیستند هامدلکه 

 PBPKی هامدلریاضی در  روابط

ی ریاضوی بورای بیوان میوزان هوافرمولاز روابوط و  PBPKی هامدلدر 
 . در جودول شوودیموج، ، دف  و انتشار موواد سومی در جوزء مسوتق  اسوتفاده 

کاربرد دارند، ارایه شده  PBPKی هامدلها که در برخی از متغیرها و واحد آن 2
 .(41)است 
 

 ی هامدلمتغیرهای کاربردی در  نیترمهم. 2 جدول

Physiologically based pharmacokinetic (PBPK) 

 واحد ریمتغ

 گرم، کیلوگرممیکروگرم، میلی (Quantity) مقدار

 لیتر، لیترمیلی (Volumeحجم )

 گرم، کیلوگرم (Weightوزن )

 متر مربعمترمربع، سانتی (Areaمساحت )

 ppmلیتر، میکروگرم/ میلی (Concentrationغلظت )

 دقیقه، ساعت، روز (Timeزمان )

 دز تجویز شده 

(Administrated(Applied)dose) 

 گرمکیلوگرم/ میلی

 گرملیتر/ میلی× ساعت  (AUCمساحت زیر نمودار )
AUC: Area under curve 

 
منظوور توصوی  مراحو   ی کواربردی بوههوافرمول نیتورمهم 3در جدول 

کواربرد دارنود،  PBPKی هامودلکوه در  مختل  کنتیک مواد شیمیایی در بدن
مختلو  توسوط  لعواتو روابوط در مطا هافرمول. این (41)شده است نشان داده 

طوور کلوی، توصوی  کموی مراحو  اند. بوه پژوهشگران مورد استفاده قرار گرفته
، اما طولانی شدن زمان محاسبه شودیمکنتیک از نقا  قوت این روابط محسو  

در مراح  مختل  کنتیک، باعث ایجاد پیچیودگی در در  بهتور  هافرمولو تعدد 
در مطالعوات  PBPKی هامودلضوع   طهعنوان نقکه به  گرددیم هامدلاین 

 .(37)ذکر شده است 

 PBPKسازی مدل ی کاربردیافزارهانرم
اتحادیه اروپا ممنوعیت فروش محصولات آرایشی و بهداشتی  2013در سال 

. (42)حاوی مواد شیمیایی آزمون شده بر روی حیوانات آزمایشگاهی را اعلام کرد 
 آیانوس حفاتوت از محویط زیسوت آمریکوا ،2019همچنین، در ماه دسامبر سال 

(United States Environmental Protection Agency یا USEPA )
درصدی کاهش آزموون موواد شویمیایی  35ای برای کاهش اعلام کرد که برنامه

گ،اری شد که توا دارد و در ادامه، هدف 2025روی حیوانات آزمایشگاهی تا سال 

هوای حیووانی از فراینود چرخوه تولیود موواد آرایشوی و کلیه آزمایش 2035سال 
 . (43)ف گردد بهداشتی ح،

 

 ی هامدلروابط ریاضی کاربردی در . 3 جدول

Physiologically based pharmacokinetic (PBPK به ) منظور

 توصیف مراحل مختلف کنتیک مواد شیمیایی در بدن

 رابطه ریاضی کیتمراحل کن

  جذب

𝐶𝑎 تنفسی =
𝑄𝑃 × 𝐶𝑖𝑛ℎ + 𝑄𝑐 + 𝐶𝑣

𝑄𝑐 + (
𝑄𝑝

𝑃𝑏
)

 

𝑑𝐴𝑠𝑘 پوستی

𝑑𝑡
= 𝐾𝑝 × 𝑆 (𝐶𝐴𝑖𝑟 −

𝐶𝑠𝑘

𝑃𝑠:𝑎

) + 𝑄𝑠𝑘

× (𝐶𝑎 −
𝐶𝑠𝑘

𝑃𝑠:𝑎

) 

𝑑𝐴𝑜 دهانی

𝑑𝑡
= 𝐾𝑜 × 𝐷𝑜 × 𝑒−𝑘𝑜×𝑡 

𝐶𝑣 وریدی =
𝐾𝑧 + (∑ 𝑄𝑡 × 𝐶𝑣𝑡

𝑛
𝑡 )

𝑄𝑐

 

  توزیع

𝐶𝑏 اتصال به پروتئین =
𝑛 × 𝛽 × 𝐾𝑑 × 𝐶𝑓

(1 + 𝐾𝑑 + 𝐶𝑓)
 

𝑑𝐴𝑡 انتشار محدود به بافت

𝑑𝑡
= 𝑃 × 𝐴𝑡 × (𝐶𝑣𝑡 ×

𝐶𝑡

𝑃𝑡

) 

  متابولیسم

𝑑𝐴𝑚𝑒𝑡 1فاز 

𝑑𝑡
= 𝐾𝑓 × 𝐶𝑣𝑡 × 𝑉𝑡 = 𝐶 × 𝐿𝑙𝑛𝑡 × 𝐶𝑣𝑡 

𝑑𝐴𝑚𝑒𝑡 8فاز 

𝑑𝑡
= 𝐾𝑓 × 𝐶𝑣𝑡 × 𝑉𝑡 × 𝐶𝑐𝑓 

𝑑𝐴𝑚𝑒𝑡 فرایند اشباع

𝑑𝑡
=

𝑉𝑚𝑎𝑥 × 𝐶𝑣𝑡

𝐾𝑚 + 𝐶𝑣𝑡

 

  دفع

𝑑𝐴𝑟𝑐 از طریق ادرار

𝑑𝑡
= (𝐺𝐹𝑅 

𝑇𝑚

𝐾𝑡 + 𝐶𝑝
) × 𝐶𝑝 

𝐶𝑥 طریق تنفساز  = (0.7 ×
𝐶𝑎

𝑃𝑏

) + (0.3 × 𝐶𝑖𝑛ℎ) 

Qc(ده قلبی )لیتر بر ساعت: برون، Qp لیتر بر ساعت(، ): میزان تهویه الوئولیQt میزان دبی خون :

لیتر بر ): دبی خون کبد Ql، (: میزان دبی خون چربی )لیتر بر ساعتQf، (لیتر بر دقیقه)بافت 

خون )، (گرم بر لیترمیلی): غلظت C، (بر دقیقه ریتل) : دبی خون بافت با انتشار کمQp، (ساعت

هوای ) inh، (آزاد) f، (کوفاکتور بافتی) cf، (باند شدن) b، (هاهوای آلوئول) alv، (شریانی

حداکثر جریان ) v، (بافت) t، (پوست) sk، (پروتئین باند شده) prپلاسما(، ) p، (استنشاق شده

، (خون وریدی خروجی از کبد) vlخون وریدی خروجی از بافت چربی(، ) vf، (خون وریدی

vt (خون وریدی خروجی از بافت) ،X (هوای استنشاق شده) ،V (حجم) ،A (تعداد) .rc 

 (سرعت فیلتراسیون) GFR، (جذب دهانی) O، (مقدار متابولیزه شده) met، (محفظه کلیه)

 
شوند کوه در جهوت شناخته میعنوان ابزار نوتهوری  به PBPKهای مدل

منظور جایگزین های ایمن ارزیابی خطر مواد شیمیایی به تسهی  استفاده از روش
منظور تسهی  در در  و باشند. به توسعه میهای حیوانی در حال شدن با آزمون
ها، همچنوین، آسوان سواختن محاسوبات کموی در ایون مودل ها وفهم این مدل
و  PBPKهای سوازی مودلمنظوور شبیهی کامپیوتری بوه افزارهااستفاده از نرم

 .  (44)بینی میزان سمیت مواد شیمیایی در حال گسترش و توسعه است پیش

 [
 D

O
I:

 1
0.

48
30

5/
jh

sr
.v

19
i3

.1
50

1 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 h

sr
.m

ui
.a

c.
ir

 o
n 

20
25

-0
6-

07
 ]

 

                             4 / 12

http://dx.doi.org/10.48305/jhsr.v19i3.1501
http://hsr.mui.ac.ir/article-1-1527-fa.html


 

 
 

http://hsr.mui.ac.ir 

  ییایمیمواد ش تیسم ینیبشیو پ یسازمدل یو بررس یمعرف

 1402 پاییز/ 3/ شماره 19مجله تحقیقات نظام سلامت/ سال  176

 

 

 ی آنانهاتیقابل( و معرفی PBPK) Physiologically based pharmacokineticی هامدل اساس بر شیمیاییمواد  تیسم زانیم بینیپیشو  سازیافزارهای کاربردی درحیطه مدلنرم. 1 جدول

پذیری انعطاف افزارنرم

 سازیدر مدل

دسترسی 

 رایگان

بانک اطلاعات 

 مواد شیمیایی

های ارزیابی راه

 مختلف مواجهه

پردازنده 

 گرافیکی

نیاز به مهارت 

 در کدنویسی

کاربرد عمومی برای 

 PBPKهای مدل

 رفرنس بیشتراطلاعات 

ADAPT 5 نویسی کدنویسی آن با زبان برنامه خیر بله خیر بله بله بله بلهFORTRAN 03 .باشدیم 
Berkeley 
Madonna 

 یهامدل هیتوسعه اول منظور بهمتداول  افزارنرم کی بله خیر بله بله بله بله بله

PBPK ی، مجموعه استانداردهااست CSSL  را

 .کندیم یبانیپشت

01 

Biokmod Web یهامدل ریاضی افزار روابطدر این نرم خیر خیر بله خیر خیر خیر خیر  

 گرددیمتوصیفی کدنویسی و تحلیل 

08 

Boomer 
MultiForte 

 با استفاده از یک معادله رگرسیون غیر خطی،  خیر خیر خیر بله بله خیر بله

 .پردازدیمی مدل هادادهسازی به بهینه

00 

ChemPAK ی هامدلی مربوط به هادادهخروجی آن فقط  خیر خیر بله بله خیر خیر خیر 

باید  همچنین، راه ورود مواد شیمیایی انسانی است.

 دهانی یا وریدی باشد.

03 

Cyprotex Ltd ی کلاسیک است که راه ورود هامدلفقط مناسب  خیر خیر بله بله بله خیر خیر 

 دهانی یا وریدی باشد. مواد شیمیایی فقط

00 

Cloe Predict ی کلاسیک است که راه ورود هامدلفقط مناسب  خیر خیر بله بله بله خیر خیر 

 دهانی یا وریدی باشد. مواد شیمیایی فقط

05 

KNIME های جهت ایجاد و توسعه مدل خیر بله بله بله بله بله بلهPBPK به زبان ،

 نیاز دارد  Rنویسی برنامه

05 

Cyber Patient های توصیفی کلاسیک یک جزیی فقط مناسب مدل خیر خیر بله خیر خیر خیر خیر 

 .یا دو جزیی است

02 

Edsim++ ی انسانی است.هادادهفقط بر اساس  خیر خیر بله خیر خیر بله بله MwPharm  به

و  رودیمافزار به کار عنوان یک افزونه در این نرم

 دارای یک بانک کامل از کنیتیک مواد شیمیایی است.

02 

GastroPlus در  هاآنسازی برای ارزیابی خطر مواد شیمیایی و مدل بله خیر بله بله بله خیر بله

 .رودیمبه کار  PBPKی هامدلبدن با استفاده از 

53 
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 )ادامه( ی آنانهاتیقابل( و معرفی PBPK) Physiologically based pharmacokineticی هامدل اساس بر شیمیاییمواد  تیسم زانیم بینیپیشو  سازیافزارهای کاربردی درحیطه مدلنرم. 1 جدول

پذیری انعطاف افزارنرم

 سازیدر مدل

دسترسی 

 رایگان

بانک اطلاعات 

 مواد شیمیایی

های ارزیابی راه

 مختلف مواجهه

پردازنده 

 گرافیکی

نیاز به مهارت 

 کدنویسیدر 

کاربرد عمومی برای 

 PBPKهای مدل

 رفرنس اطلاعات بیشتر

HTTK برای توصیف بهتر مدل  خیر بله خیر خیر بله بله خیرPBPK  ،با جزییات بیشتر

 است. Rسازی نیازمند مدل

51 

IndusChemFate افزار در نرم خیر خیر خیر بله بله بله خیرExcel  کدنویسی شده است و کاربری

 تری دارد.راحت

58 

INTEGRA سازی مواجهه مداوم انسانی با مواد شیمیاییبرای مدل بله خیر بله بله خیر خیر بله 

 .PBPKی هامدلبا استفاده از 

82 

Ivivc نویسی نیازمند زبان برنامه خیر بله خیر بله خیر بله خیرR منظور ایجاد ارتباط  به

مراحل انحلال و در  In-vivoو  In-vitroی هادادهبین 

 جذب داروها است.

50 

Magnolia سازی افزاری عمومی برای مدلنرم بله خیر بله بله بله بله بلهPBPK 00 است 
MathWorks 53 داری خروجی گرافیکی است. افزاری عمومی ونرم بله خیر بله بله بله خیر بله 

MATLAB سازی افزاری عمومی برای مدلنرم خیر بله خیر بله بله بله بلهPBPK 01 است 
Maxsim2 ی هامواجههسازی توصیفی شش جزیی در مناسب مدل خیر خیر بله بله بله خیر خیر

 وریدی و دهانی.

50 

MCSim سازی افزار آماری در مدلیک نرم خیر بله خیر بله بله بله بلهPBPK  است. مناسب

 است. MCMCی هاروشسازی با مدل

55 

MEGen/RVis ی هامدلتوانایی نمایش گرافیکی انواع  خیر خیر بله بله بله بله بلهPBPK  .را دارد

 است. R visی مختلف مانند هافرمتافزار در خروجی نرم

00 

MERLIN-Expo مختلف ی هامدلافزار توانایی ارایه این نرم خیر خیر بله بله خیر بله خیرPBPK  و

سازی مواجهه مداوم، قابلیت آنالیز حساسیت و مدل

 محاسبه عدم اطمینان را دارد.

55 

Mlxplore سازی افزار قابلیت مدلاین نرم بله خیر بله بله خیر بله خیرPK/PD  را دارد و بیشتر

 .رودیمدر صنایع داروسازی به کار 

52 

ModelMaker افزار کاربرد عمومی دارد و خروجی گرافیکی از این نرم خیر خیر بله خیر خیر بله خیر

 .دهدیمسازی را ارایه مدل

52 
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 )ادامه( ی آنانهاتیقابل( و معرفی PBPK) Physiologically based pharmacokineticی هامدل اساس بر شیمیاییمواد  تیسم زانیم بینیپیشو  سازیافزارهای کاربردی درحیطه مدلنرم. 1 جدول

پذیری انعطاف افزارنرم

 سازیدر مدل

دسترسی 

 رایگان

بانک اطلاعات 

 مواد شیمیایی

های ارزیابی راه

 مختلف مواجهه

پردازنده 

 گرافیکی

نیاز به مهارت 

 در کدنویسی

کاربرد عمومی برای 

 PBPKهای مدل

 رفرنس اطلاعات بیشتر

MONOLIX سازی غیر خطی مواجهه افزار با استفاده از مدلاین نرم خیر خیر بله بله خیر بله خیر

 .کندیمزمان با چند ترکیب را تحلیل هم

53 

NONMEM سازی اثرات مواجهه منظور مدلیک برنامه آماری به  خیر بله خیر خیر خیر بله بله

 زمان با چند ماده شیمیایی است.هم

51 

PBPK Model های ارایه مدل خیر خیر بله بله خیر بله خیرPBPK شیمیایی  ساده در مواجهه با مواد

 در انسان از طریق پوست، گوارشی و استنشاقی

58 

PCModfit ی هامدلافزار اکسل است و فقط جهت اساس نرم بر خیر خیر بله بله خیر بله خیر

 نیست. PBPKو مناسب  رودیمکلاسیک به کار 

50 

PKMP و مناسب  روندیمی کلاسیک به کار هامدلفقط جهت  خیر خیر بله بله خیر خیر خیر

PBPK .نیست 

53 

Phoenix 8 ی کلاسیک و هامدلمناسب برای  خیر خیر بله بله بله بله بلهPBPK .00 است 
Pkfit نویسی نیازمند زبان برنامه خیر بله خیر خیر خیر بله خیرR .50 است 

PBPK: Physiologically based pharmacokinetic; MCMC: Markov Chain Monte Carlo 
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بینووی خووواص افزارهووای مناسووب بوورای پیشای از نرمطیوو  گسووترده
شناسوی و سوایر اثورات بیولوییوک و همچنوین، فیزیکوشیمیایی، نقا  پایانی سم

 کی، طور معمولبه  اند.شدهموجودات زنده طراحی زیست و سرنوشت در محیط 
و  کندیم ینیبشیرا پ یمتعدد یانیو نقا  پا هایژگیمشخص، و یافزاربسته نرم

را  دیوجد یهامودل دهودیقاب  توسعه هستند که به کاربر اجازه م هاآناز  یبرخ
در  (Open accessصوورت رایگوان )افزارهوا بوه . برخی از ایون نرمتوسعه دهد
صوورت تجواری عرضوه  افوزار بوهباشد، اما انووا  دیگور از ایون نرمدستر  می

هوا، نیازمنود هوای آنگردند و کاربران برای استفاده از تمام امکانوات و قابلیتمی
 .  (45)باشند تهیه اشترا  ویژه می

 Toxicity Estimation Software Toolافزارهوووایی ماننووود نرم

(T.E.S.T ،)Prediction of Activity Spectra for Substances 

(PASS ،)Lazar  وEPI suite افزارهوایی افزارهای رایگوان و نرماز جمله نرم

افزارهووای تجوواری از جملووه نرم Derekو  TOPKAT ،Q-TOXهمچووون 

شده و طراحی  EPAتوسط  T.E.S.Tافزار . نرم(46، 47)موجود در بازار هستند 

افوزار های این نرمکاربران قرار گرفته است. از قابلیت صورت رایگان در اختیاربه 

در رت، سوومیت حوواد در موواهی، اثوورات  50LDبینووی توووان بووه توانووایی پیشمی

نیز توسوط مسسسوه  PASSافزار . نرم(42)اشاره کرد  Amesتراتوینی و آزمون 

بینی اثورات موواد پیششده است که قابلیت شیمی زیست پزشکی روسیه طراحی 

در . (49)زایی و تراتوینیسویته را دارد زایی، سورطانشیمیایی جدید از جمله جهش

بوه هموراه  PBPKسوازی افزارهای موجود در زمینه مدلترین نرممهم 4جدول 

 شده است.ها نمایش ارایه های آنها و قابلیتتوضیح مختصر برخی از ویژگی

 

 گیرینتیجه
سازی سمیت موواد بینی و مدلافزارهای موجود در زمینه پیشدر پژوهش حاضر، نرم

 زیوادی طور کلی، ملاحظاتمعرفی گردید. به  PBPKهای بر مبنای مدلشیمیایی 
 گیریتصومیم مدل، هدف و دارد وجود PBPK سازیمدل افزارنرم یک انتخا  در
 نویسیبرنامه هایزبان پیچیدگی ،PBPK به وارد تازه افراد برای. کندمی هدایت را
 افوزارنرم کودام از گیرندمی تصمیم که هستند عواملی اغلب هزینه و کاربری رابط و

 در  آوردن دسوت بوه و PBPK یوادگیری بورای افزارهایی کوهنرم. کنند استفاده
باشوند کوه افزارهای رایگوان میباشند، اغلب نرممی مفید PBPK مفاهیم از کاملی

 افزارهوا رابوطدارند. همچنوین، ایون نرم کمتری نویسینیاز به آشنایی با زبان برنامه
شوده در  تری دارند. رونود مطالعوات انجوامو قابلیت استفاده عمومی ترساده کاربری
بینوی سوازی و پیشافزارهوای مدلکند کوه نرمهای اخیر به سمتی حرکت میسال

های حیووانی خواهنود نزدیک جوایگزین مودل میزان سمیت مواد شیمیایی، در آینده
های از پیش ضرورت آشنایی با اصوول و مفواهیم پایوه در مودلرو، بیش شد. از این

PBPK افزارهووای موجووود کووه کووار و همچنووین، آشوونایی بووا مزایووا و معایووب نرم
گوردد. دهنود، آشوکار میبینی سمیت مواد شویمیایی را انجوام میسازی و پیشمدل

شناسوی، دانوش و گردد که محققان و علاقمنودان بوه علوم سمپیشنهاد میبنابراین 
بینی اثرات سمیت مواد شیمیایی بوا اسوتفاده سازی و پیشآگاهی خود در زمینه مدل

 افزارهای کامپیوتری را ارتقا دهند.از نرم
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