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 Givinostat , لومو-هومو, B3LYP/6‒311+G  ن,دوش  یعضلان  یستروفی: دی دیکل  واژگان
 

 مقدمه-1

قرار داده و باعث   ریمردان جوان را تحت تأث شتریاست که ب یکیژنت یماریب کی شن,دو یعضلان  ی ستروفید       

پسر را در جهان   5000تا    3500در    1حدود    یماریب  نی. اشودیم  نیستروفینبود د  لیعضلات به دل  عیسر  لیتحل

 .تمرکز دارند ئمعلا  تیریبر مد شتریها بندارد؛ درمان یو درمان قطع  کند یم ریدرگ

 شرفتیپ   ،یعضلان  بروزیبا کاهش التهاب و ف  دبخشیام  یانه یبه عنوان گز  Givinostat  یدارو  ان،یم  نیا  در       

شد و    دییتأ  Duvyzaبا نام    2023دارو در سال    نی. اکندیرا کند کرده و عملکرد عضلات را حفظ م  یماریب

 .کرد جادیا مارانیب یبرا یدیام

 کارروش -2

  ی ریافزار تصواز نرم   یریگو سپس با بهره  میبه دست آورد  ییداده دارو  گاهیرا از پا  Givinostatابتدا ساختار         

  با   B3LYP/6‒311+G  یرا در سطح نظر  یکوانتوم  کی. سپس، محاسبات مکانمیکرد  یسازآن را مدل  گوس ویو

  وند، یمربوط به طول پ   یها، دادهگوس ویومحاسبات در    ان یا. پس از پمیانجام داد  گوسین  افزاراستفاده از نرم

 .میرا استخراج کرد هایژگیو گری و د  هااتم انیم یایزوا

 بحث و نتایج -3

 
 B3LYP/6‒311+G نظریدر سطح  Givinostat نهیساختار به: 1شکل
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  نییتع  B3LYP/6‒311+G یدر سطح محاسبات  Givinostat  یساختار مولکول  یکینامیترمود  یهایژگ یو        

 .بر مول است یلوکالریک -876190.213شده برابر با محاسبه لیتشک یشده است. گرما

 . B3LYP/6‒311+G یبا استفاده از روش محاسبات Givinostatمولکول  یبرا وندیطول پ ریمقاد :1جدول

4C 3 - C 16C-6C 51C-18C 18C-17N 31N-30C 46O-45N 

1.42941 1.51849 1.52710 1.46974 1.37498 1.40137 

 

 . B3LYP/6‒311+G یمحاسباتبا استفاده از روش  Givinostatمولکول  یبرا وندیپ یایزوا قادیرم :2جدول 

     
 

112.5 119.3 125.2 120.4 123.2 122.3 

 

 B3LYP/6-311+G یبا استفاده از روش محاسبات Givinostatبرای مولکول  انرژی های هومو و لومومقادیر:3جدول

HOMOE HLG LUMOE 

225660.- ev 0.16524- ev 0.06042- ev 

 

 نتیجه گیری -4

 ستون یبازدارنده ه  ک ی،  Givinostat  یدارو  یکیو الکترون  یساختار  یهایژگیو   یپژوهش به بررس  ن یا        

پرداخته است. با استفاده   رود، یبه کار م  یالتهاب طیشرا گریدوشن و د  یعضلان  یستروفیکه در درمان د لازیداست

محاسبات روش  به  B3LYP/6-311+G  ی از  به  مولکول  یسازنهی،    ،یکیالکترون  یانرژ  لیتحل  و   یساختار 

در مورد   ییهانشیپژوهش ب  نیپرداخته شد. ا  Givinostat  یساختار  یدیکل  ی و پارامترها  یارتعاش  یهافرکانس

 Givinostat  ییدارو  لیکه به درک بهتر از پتانس  دهدیارائه م  هومو و لومو  یو فاصله انرژ  وند،یپ   هیزاو  وند،یطول پ 

 . کندیکمک م یدارورسان  یهاستمیس درآن  یهاو واکنش

 و مراجع  منابع

ت دانشگاه شهید  حالت گذار. انتشارا  ییو شناسا نیبا گوس  یی(. آشنا1384)  ی, شجاع  ی, دهستان  یدختیب  یبینق  [1]

 .باهنر کرمان

[2] Benedetti, S., Hoshiya, H., & Tedesco, F. S. (2013). Repair or replace? Exploiting novel gene 

and cell therapy strategies for muscular dystrophies. FEBS Journal, 280(17), 4263-4280 .   

https://doi.org/10.1111/febs.12423 
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