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ABSTRACT 

Human mitotic kinesin Eg5 which function is helping the formation of bipolar 

mitotic spindle, and has been indetified as a potential target for new drug 

development in cancer chemtherapy. In this study, the 2D-QSAR model was built to 

find the correlation between Eg5 and its inhibitor, which was performed using 

previously reported Eg5 inhibitors such as dihydropyrazol, dihydropyrrol, 4-

phenyltetrahydroisoquinolin, and thiophen derivatives. 2D-QSAR model based on 5 

descriptors of 92 compounds was built with R2 = 0,86, RMSE = 0,47;  𝑟!"""" = 0,81 ; 

∆𝑟!"  = 0,09. Applying the model to the screening process, 296 drugs were obtained 

from the DrugBank library, and 2464 substances from the ChemDiv library. These 

compounds are potential candidates for potent inhibition of the Eg5 enzyme. The 

analyses may be used to design more potent Eg5 inhibitors and predict their 

activities prior to synthesis. 

TÓM TẮT 

Kinesin Eg5 có vai trò quan trọng trong phân chia tế bào, và được xem là 

mục tiêu nghiên cứu thuốc mới trong điều trị bệnh ung thư. Trong nghiên cứu này, 

mô hình 2D-QSAR đã được xây dựng để tìm ra mối tương quan giữa enzyme Eg5-
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chất ức chế, mô hình được thực hiện từ các chất ức chế Eg5 đã được nghiên cứu 

trước đó bao gồm các dẫn xuất của dihydropyrazol, dihydropyrrol,  

4-phenyltetrahydroisoquinolin và thiophen. Xây dựng mô hình 2D-QSAR dựa vào 5 

thông số của 92 hợp chất, thu được kết quả giá trị R2 = 0,86, RMSE = 0,47;  𝑟!"""" = 

0,81 ; ∆𝑟!"  = 0,09. Ứng dụng mô hình vào quá trình  sàng lọc ảo thu được 296 hợp 

chất từ thư viện Drug Bank, và 2464 hợp chất từ thư viện ChemDiv. Các hợp chất 

này là ứng cử viên tiềm năng cho khả năng ức chế mạnh mẽ enzyme Eg5. Mô hình 

có thể được ứng dụng sàng lọc, định hướng và thiết kế các cấu trúc có tác dụng ức 

chế Eg5, từ đó nghiên cứu phát triển thành thuốc điều trị ung thư. 

Từ khóa:  

2D-QSAR, enzyme Eg5, sàng lọc ảo, ung thư 
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