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 GABAگیرنده  ،  Brexanolone،    نظریه تابعی چگالی، اوربیتال های مولکولی هومو و لومو کلید واژه:

 مقدمه   

و توسط سازمان غذا    رد یگیمورد استفاده قرار م  مانیپس از زا  یاست که در درمان افسردگ   دینورواستروئ  کی  Brexanolone  داروی 

اتصال به   قیو از طر  کندیآلواپرگنانولون عمل م  یدارو به عنوان نسخه مصنوع   نی. ا【1】شده است  دییمتحده تأ  الاتیا  یو دارو

آراGABA-A  یهارندهیگ اثرات  افسردگ  بخشم،  عل کندیم   جاد یا  ی و ضد  برخ  یاثربخش  رغم ی.  جانب  یمثبت،  جمله   ی عوارض  از 

  ، یمحاسبات ی میها در شروش ن یاز پرکاربردتر یکیبه عنوان  ی چگال یتابع  هیو ضعف گزارش شده است. نظر  یآلودگخواب  جه،یسرگ

 یرا بررس  Brexanoloneمانند    دهیچیپ   یهامولکول   یکیو الکترون  یرخواص ساختا  قیکه به طور دق  دهدیبه پژوهشگران اجازه م

 است. رینظیب د یجد یها و کمک به توسعه داروهامولکول   یکینامیو د یکیخواص الکترون ینیبشیروش در پ  نیکنند. کاربرد ا

  
 Brexanoloneمولکولی  تصویر    : 1شکل 

   روش 

 یسازنه یبه  G+311-6  هیبه همراه مجموعه پا  B3LYP  یو تابع  یچگال   یتابع  هیبا استفاده از نظر  Brexanolone  یمولکول  ساختار

نرم توسط  محاسبات  شد  Gaussianافزار  شد.  تجسم  انجام  نرم  یمولکول  ی هاو  از  استفاده  صورت    GaussViewافزار  با 

  یهاتالیاورب نیبالاتر  انرژیانجام شد و پس از آن،    یکردن انرژ  نهیبه منظور کم  یلکولساختار مو  یسازنهی. به(1شکل)【2】گرفت

 بدست آمدند.  (LOMO) مولکولی اشغال نشده یهاتالیاورب نیترنییپا  و   (HOMO)شده اشغال مولکولی

   و بحث   ج ینتا 
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مولکول  یسازنه یبه انرژ  Brexanolone  یساختار  نتا  یلوکالریک  609555.803  ی کیالکترون  یبه  شد.  منجر  مول  گشتاور    ج یبر 

به    LUMOو    HOMO  یهاتالیاورب  یهای. انرژشوندیمقاله ارائه م  نیدر جداول همراه با ا  یساختار  ی هایژگیو  ریو سا   یدوقطب

ولت الکترون   0.21967برابر با    HOMO-LUMO  گپ ولت محاسبه شدند و  الکترون   -0.02836ولت و  الکترون   -0.24803  بیترت

 است.    یمولکولنیتعاملات ب یآن در برقرار یی مولکول و توانا ینسب یداری دهنده پافاصله نشان نیبود. ا

آنها در   ج یشدند و نتا یریگاندازه قیبه طور دق Brexanoloneمولکول   یایمهم و زوا وند یپ  یهاشده، طولاساس محاسبات انجام بر

  یایمحاسبات مربوط به زوا  ن،ی. علاوه بر ا کنند یبه درک بهتر هندسه مولکول کمک م  ج ینتا  نی. اه استارائه شد  2و جدول    1جدول  

 .شده است ذکر 3در جدول ووجهی د

   B3LYP/6-311+Gبدست آمده در سطح نظری    Brexanoloneمولکول    )بر حسب آنگستروم(  یطول پیوندها   : برخی از  1جدول  
C12-C22 C19-C17 O1-C21 

1.49775 1.55048 1.42755 
 

 B3LYP/6-311+Gبدست آمده در سطح نظری    Brexanoloneمولکول    (درجهزاویه های پیوندی )بر حسب  : :برخی از  2جدول 
C18-C6-C12 O2-C22-C12 O1-C21-C20 

110.86467 121.63793 109.44409 
 

 B3LYP/6-311+Gبدست آمده در سطح نظری    Brexanoloneمولکول    (درجه)بر حسب    زاویه های دووجهی: برخی از  3جدول  
C23-C22-C12-C6 O2-C22-C12-C6 H57-O1-C21-C17 

92.27538 - 87.85140 178.18377 

 فروسرخ  یارتعاش  فیطکه نشان دهنده قطبیت متوسط این مولکول است.    )  4جدول(مولکول محاسبه شده است    یگشتاور دوقطب

(IRمحاسبه )یشده برا  Brexanolone  شده  محاسبه  ی ایو زوا  وندها یآنها با طول پ   یمولکول و سازگار  یارتعاش   ی هادهنده حالتنشان

 .  رندیمختلف مورد استفاده قرار گ طیمولکول در شرا یو خمش  یکشش یهاحالت لیتحل  یبرا توانندیاطلاعات م  نیاست. ا

 B3LYP/6-311+Gبدست آمده در سطح نظری    Brexanoloneمولکول    (دبای ممان های دوقطبی )بر حسب  :    4جدول  

Total Z Y X 

3.5776 1.0293- 1.9768-   2.7986 

    ی ر ی گ جه ی نت 

مولکولمطالع روی  بر  چگالی  تابعی  نظریه  ساختار  لیتحل  منظور  به  Brexanolone  ات  الکترون  یخواص  نظری    یکیو  سطح  در 

B3LYP/6-311+G  صورت پذیرفت. گپ  HOMO-LUMOارتعاشی  فیو ط  یکیالکترون  ی، انرژ  IR  ی سازنه یبه  حاصل شد.  مولکول 

انجام این    شده ساختار و محاسبات  در  مولکولی گزارش شده  اوربیتال های  انرژی  پارامترهای ترمودینامیکی و  استخراج  به منظور 

در    شتریب  قاتیتحق  یکمک کنند و راه را برا  یدینورواستروئ  یدارو   کیبه عنوان    Brexanoloneبه درک بهتر    توانند یممطالعه  

 هموار سازند.  د یجد یداروها یو طراح یمولکول یسازنه یبه نهیزم
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