
 ( 1403آبان  30-29شيمي فيزيک ايران ) امين کنفرانس24
20 November, 2024)-Iranian Physical Chemistry Conference (19 th24 

1 

 

 

محاسبات   بر اساس نیدیمیری[ پd-2،3]دو یریپبیولوژیکی یک مشتق  فعالیتبررسی  

DFT  و شبیه سازی داکینگ مولکولی 
 

 3، علیرضا بدیعی*،  2قدسی محمدی زیارانی ،  *،  1ده نایبی - مهران فیضی 

 
 

  )m.feizi@alzahra.ac.ir)، الزهرا  و دانشگاه  شیمی  دانشکده شیمی آلی،   گروه،  رشته شیمی فیزیک،  پژهشگر پسادکترا   :*و    1
 

   )gmohammadi@alzahra.ac.ir) ،الزهرا  و دانشگاهشیمی    دانشکده  گروه شیمی آلی،  ، شیمی آلی، رشته    استاد تمام :*و    2
 

 )abadiei@ut.ac.ir) ،تهران  و دانشگاه  شیمی، پردیس علوم  دانشکدهگروه شیمی ،    ،رشته نانو شیمی  ،  استاد تمام  -3           
 

 ، شبیه سازی داکینگ. یوند یپ  تمایل،  تئوری تابعی چگالیبیولوژیکی،    فعالیتکلیدی:  گان واژ

 

 مقدمه   -1
 

ها پ   لیاوراس  ،گذشته  یدر طول سال  مانند  آن  دل  نیدیمیریپ  [d-2,3] دویریو مشتقات  به   یکیولوژیب  یها  تیفعال  ل یها 

مورد توجه قرار گرفته اند.   یکروبیضد م  و (Hermecz, 1984)  حساسیت، ضد  (Nargund, 1991)  ضد باکتریمانند،    یمتعدد

از طرفی، امروزه مرگ و میر ناشی از بیماری سرطان بیشتر از سایر بیماری ها می باشد. به همین دلیل در این مقاله ما یک ترکیب  

 اسباتی ارائه می کنیم. از مشتقات این گروه را به منظور بررسی رفتار ضدسرطانی آن ها از طریق روش های مح
 

 روش ها  -2
 ( 4a  ،5H6Ar = C)  ن یدیمیری [ پd- 2،3]دویریدروپیتتراهسنتز مشتق    - 1- 2

 .(Ziarani, 2015) ترکیب مورد نظر طبق مقاله قبلی سنتز و شناسایی شد 

 روش های محاسباتی   - 2- 2

(، می توان اطلاعات ساختاری، پایداری، خاصیت بیولوژیکی و همچنین  DFTبا استفاده از روش محاسباتی تئوری تابعی چگالی )

بررسی کرد.   را  با ماکرومولکول های زیستی  برای برهم کنش  فعال روی یک ترکیب  از    بیترکمکان های  استفاده  با  سنتز شده 

قرار گرفت.   لیو تحل  هیمورد تجز  Gaussian 09W  یافزار، با استفاده از بسته نرمB3LYP  یعملکرد   روشبا    DFTمحاسبات  

بهینه سازی ساختاری    یبرا  یحاصل به عنوان ورود  لیانتخاب شد و فا   GaussView 6.0با استفاده از نرم افزار    DFT  ماتیتنظ
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می باشد. از طرف دیگر،     311g (d,p)-6مورد استفاده قرار گرفت. مجموعه پایه استفاده شده برای تمامی اتم ها، مجموعه پایه

یه سازی داکینگ مولکولی توسط نرم افزار اتوداک و اتوداک تولز به منظور بررسی خاصیت ضدسرطانی ترکیب مورد نظر مطالعه شب

 OSIRISبا استفاده از نرم افزار  ADMETانجام شد. در انتها، پیشبینی خواص دارویی ترکیب سنتز شده توسط تجزیه و تحلیل 

DataWarrior 5.2.1  .انجام شد 

 

 بحث  -3
از روش    4a  بی ترک  یکامل هندس  یساز  نهیبه استفاده  به  DFT/B3LYP/6-311g (d,p)با   نه یبه دست آمد. هندسه 

  (a)1آن در شکل    یکربندیاست و پ   یهارتر  - 42/963  هیدر حالت پا   یکیالکترون  یدهد که انرژ  ینشان م   بیترک  نیشده ا  یساز

نقشه نشان داده شده است.   (b)1 ( این ترکیب در شکلMEPکی ) از طرفی نقشه ی پتانسیل الکترواستاتی نشان داده شده است.

MEP  نقشه    و هسته دوست است.  الکترون دوستحمله    یبرا  بیترک  یرو  یواکنش  ینشان دادن مکان ها  یمهم برا   اریروش بس  کی

MEP    4ترکیبa  ی شود( در اطراف اتم ها  ی)که توسط سطح قرمز نشان داده م  یمنف  کیالکترواستات  لیدهد که پتانس  ینشان م  

O1  ،O2    وN5  م نشان  که  است،  ا  ی متمرکز شده  مناسب  ن یدهد  اهداف  ها  یبرا  یمناطق  دوستی  ی واکنش    هستند  الکترون 

(Zinatloo-Ajabshir, 2024).  متصل به    ی هادروژن ی ه  ی( رویمثبت )سطح آبپتانسیل الکترواستاتیکی    ن، یعلاوه بر اN1  ،N2  

  ی با کیولوژیب  یهاکنش برهم  ا یهسته دوست   یهاواکنش یبرا ی آلدهی ا یهامناطق مکان نیا دهد یمتمرکز است، که نشان م  N4و 

نشان داده شده است. انرژی گپ   (c)1در شکل    4aتجزیه و تحلیل اوربیتال مولکولی هومو و لومو ترکیب  درشت مولکول ها هستند.  

برا با  بدست آمده  برابر  این ترکیب  انرژاکترون ولت است.    74/2ی  ب  یشکاف  نشان دهنده واکنش    لوموو    هومو سطوح    نیکمتر 

فعال  ییایمیش پا  یکیولوژیب  تیو  کاهش  با  همراه  انرژی  نیا  است.  بیترک  کی  یداری بالاتر،  م  شکاف  ترک  دهدینشان    4a  بیکه 

بالایی دارد. به همین علت، ما شبیه سازی داکینگ مولکولی این ترکیب را با سلول هدف    یکیولوژیب   تیو فعال  ییایمیش  یریپذواکنش

 انجام دادیم.   (PDB ID: 3HB5سرطان پستان ) نیپروتئ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 (c( و سطح هومو و لومو ترکیب سنتز شده )b) MEP(، نقشه  a: هندسه بهینه ) 1شکل 
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  انتخاب شد.   داکینگ  لیو تحل  هیتجز  ی( براتمایل پیوندی  نیتر  ی)قو  یآزاد اتصال منف  یانرژ  نیحالت اتصال با بالاتر  نیبهتر

  تمایل پیوندیشود.    ی متصل م  نهیسرطان س  نیبه محل فعال پروتئ  2مطابق شکل    4aترکیب    نگ،یداک  یها  یساز  هیبا توجه به شب

این درحال است که تمایل پیوندی   مول است.  بر  یلوکالریک  -96/7برابر با  سرطان پستان    نیبا پروتئ  برهم کنشدر طول    این ترکیب

که    دهد ینشان م  ج ینتا  نیابدست آمد.    - 98/5سیس پلاتین به عنوان داروی استاندارد سرطان در برابر این سلول سرطانی برابر با  

در    بیشتر این ترکیب  یضد سرطان  تیدهنده فعالدارند، که نشان  نهیسرطان س  نیبه پروتئ  یشتریب   ی وندیپ   تمایل   ترکیب سنتز شده 

آشکار   یبرا  3HB5  نیکنش با پروتئ  در برهم   4a  یباتصال ترک  تیموقع  نیبهترسیس پلاتین از لحاظ محاسباتی است.  با    سهیمقا

در انتها، تجزیه و تحلیل  نشان داده شده است. 2ر شکل ها د افتهیقرار گرفت و   لیو تحل هیمورد تجز  ریدرگ یکنش ها کردن برهم 

انجام شد. پیش بینی ها نشان می دهد هیچ    ADMETمربوط به پیش بینی خواص دارویی این ترکیب توسط تجزیه و تحلیل  

را به    4aرکیب  اثرات تومور زایی و جهش ژنی برای این ترکیب وجود ندارد. بنابراین طبق نتایج محاسباتی بدست آمده، می توان ت

عنوان عامل موثر بر سلول های سرطانی معرفی کرد و آن را برای طراحی محاسباتی داروهای دیگر، بیشتر مورد تجزیه و تحلیل قرار  

 .(Rossi, 2024) داد

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 بر روی پروتئین سرطان سینه  4a: شبیه سازی داکینگ ترکیب  2شکل 
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 گیری نتیجه  -4
سنتز شد. برای بررسی خواص بیولوژیکی این ترکیب    نیدیمی ری[ پ d-2،3]دویریدروپ یتتراهدر این مقاله، یک ترکیب از مشتقات  

، شبیه سازی داکینگ مولکولی و پیش بینی خواص دارویی استفاده شد. نقشه پتانسیل DFTاز روش های مختلف محاسباتی از جمله  

این ترکیب، مک انرژی بین الکترواستاتیکی  را نشان داد. شکاف  الکترون دوستی  برای واکنش های هسته دوستی و  ان های فعال 

بالایی دارد. از طرفی، پیش بینی    یکیولوژیب  تیو فعال  ییایمیش  یریپذواکنش  4a  بیکه ترک  دادنشان    اوربیتال های هومو و لومو

  جه ینت  توانیآمده، م دستبه  جی با توجه به نتاهیچ اثرات تومور زایی و جهش ژنی برای این ترکیب وجود ندارد.    داداثرات دارویی نشان  

ز  ترکیب ،  4aترکیب  گرفت که   پروتئ  یو به طور مؤثر  است  یستیفعال  بناشودیمتصل م  نهیسرطان س  نیبا محل فعال    ن،یبرا. 

  . کندیم  دییتأ   نهیسرطان س  نی آن با پروتئ  یقو  وندیپ   تمایل  قیرا از طر  ترکیب  ن یا  یضد سرطان   تی فعال  یمولکول  داکینگ  یسازه یشب

با توجه به نتایج محاسباتی امیدوارکننده پیرامون خواص بیولوژیکی این ترکیب، می توان از روش ها آزمایشگاهی نیز برای بررسی  

 بیشتر این ترکیب استفاده کرد. 
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