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  چکیده

 

( چگالی  تابع  نظریه  از  استفاده  با  پژوهش  این  دیابت  DFTدر  ضد  داروی  ساختاری  خواص  از  بعضی  بررسی  به   ،)

  محاسبات  با استفاده از    وجهی   دو   زاویه  و   پیوند  زاویه  پیوند،   طول  شده مانند   بهینه  هندسی   پارامترهای متفورمین پرداخته شد.  

روشن   اندازچشم  از  ایپیچیده  می توانند جزئیات  الکترون  چگالی   توزیع  مولکولی و   هایآمد. اوربیتال  دست  به  DFT دقیق

شود  دهند. بنابراین در این پژوهش مطالب ارزشمندی از داروی متفورمین که به طور گسترده تجویز می  ارائه  را  متفورمین

 برای پیشرفت در طراحی دارو فراهم شده است.

 نظریه تابع چگالی، دیابت، متفورمینکلمات کلیدی:  

 مقدمه    .1

است.    دیگوانیب  یاز دسته داروها   یعضو  شود، یشناخته م  دیگوانیبلیمتید-۱،۱با نام    یی ایمیکه از نظر ش  ن،یمتفورم

 . شودیمشخص م  لیآلک  رهیزنج  کیمتصل به    نیدیاست که با دو گروه گوان  دیگوانیبخش ب  کیآن شامل    یساختار مولکول

آن فراتر از کنترل قند خون کمک   ییو به اثرات دارو  کندیم  فایدارو ا  یکیولوژیب  تیدر فعال  ینقش محور  ،زیساختار متما  نیا

  یمتعدد، از جمله مهار گلوکونئوژنز کبد  یهاسمیمکان قیدر درجه اول با کاهش سطح گلوکز خون از طر نی. متفورمکند یم

  ل یبه دل  ابت،ید  تاثیرگذار  متفورمین در مدیریتراتر از نقش  ف.  ]۱[  کند یم  لعم  ،یطیمح  نیبه انسول  تیحساس  شیو افزا

نشان داده است که    مورد توجه قرار گرفته است. مطالعات  کیو پاتولوژ  یکیولوژیزیمختلف ف  طیاش در شرابالقوه  یکاربردها

 زین  یعروق   ی قلب  دیفوا  ن یمتفورم  ن، یعلاوه بر ا    .]2[داشته استمختلف    ی سرطان  هایسلول  این دارو نقش مهمی در مهار  

دارو بر    نیا  ریمرتبط است. تأث  یابتید  مارانیدر ب  ی عروق  ی قلب  یهایماریکه با کاهش خطر ب  دهد ینشان م  قاتیدارد و تحق

ساختار    میتنظ  .]3[نقش داشته باشد  ی قلب  یاثرات محافظت  نیو التهاب ممکن است در ا  الیعملکرد اندوتل  د،یپیل  سمیمتابول

  یو گسترش دامنه کاربردها  ی مداخلات درمان  یسازنه یبه  یرا برا  ییهاآن، راه  یدارو بر اساس درک جامع از خواص مولکول

خورده و فراتر   وندیمتنوع آن پ   ییبا اثرات دارو  نیمتفورم  یخواص ساختار  .کند یباز م   یمختلف پزشک   طیدر شرا  نیمتفورم

کاربردها خون،  قند  کنترل  ب  یابالقوه  یاز  سرطان،  پل  یعروق  یقلب  یهای ماریدر  تخمدان  سندرم   . ]4[دارد  کیستیکیو 

بنابراین در این پژوهش با درک اهمیت داروی متفورمین، با استفاده از مطالعات کوانتومی راهی برای اثرگذاری بیشتر این 

   ها باز خواهد شد.دارو بر بیماری
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 موارد مصرف متفورمین   .2

.  شودیم زیتجو یپزشک  یهاطیبه طور گسترده در محباشد که  می ، 2نوع   ابتی درمان د یبرا مرسوم یدارو ن،یمتفورم

جذب   شیو افزا  یطیمح  یهادر بافت  نیبه انسول  تیحساس  شیافزا  ،یگلوکز کبد  دیآن شامل کاهش تول  ینحوه عملکرد اصل

که   دهدینشان م  قاتی و سرطان است و تحق  ابتیفراتر از د  نیمتفورم  یثرات درمانا  است.  یعضلان   یهاگلوکز توسط سلول 

 .]4[است وینورودژنرات یهایماریدر ب یخواص محافظت عصب یدارو دارا نیا
 

 DFT یبیتقر  یهاروش  .3

ها و جامدات ها، مولکول اتم یکیساختار الکترون نییتع یاست که برا یروش محاسبات  کی( DFT) ی چگال ی تابع هیظرن

 . ]5[شده است لیمحبوب تبد  کردیرو کیبه  ، یمحاسبات  ییدقت و کارا نیتعادل ب لی روش به دل ن ی. اشودیاستفاده م

 مجموعه پایه   .4

  د یبا  هیمجموعه پا  .شودیاتم استفاده م  کیدر    هاتالیشکل اورب  فیتوص   یاز توابع است که برا  یامجموعه  ه،یمجموعه پا

   .]6[مشخص شود  یچگال یتابع  هینظر  ای ab initioهنگام انجام محاسبات  

 

 و شکاف انرژی   LUMOو    HOMOانرژی  .  5 

ها قرار مولکول  یها الکترون یرونیب یکه در مرزها  شوندیم  دهینام یمرز یهاتالی، اوربMOمهم  یمولکول تالیدو اورب

تراز   نیترنییبا پا   یمولکول  تالیو اورب  ( HOMO  شده )   اشغال  تراز  نیبا بالاتر  یمولکول  تالیها عبارتند از اوربMO  نیدارند. ا

 . ]6[شودیم ده ینام انرژی، شکاف LUMOو  HOMO تالیدو اورب نیب ی. اختلاف انرژ( LUMO )  اشغال نشده

 بحث و نتیجه گیری  .6

بر روDFT)   یچگال  یتابع   هیحاسبات نظرم ب  نیمولکول متفورم  ی( که  در مورد    یجامع  یها نشیانجام شده است، 

به طور    ، یدو وجه  یایو زوا  وند یپ   ی ایزوا  وند، یشامل طول پ   ،ی هندس  یآن به دست داده است. پارامترها  یخواص ساختار

در   شدهنهیبه  وندیپ   یا یها و زواطول  شدند.  نهیانتخاب شده به  DFT  هیپاو    یتابع   یهابا استفاده از مجموعه  کیستماتیس

، طول  به عنوان مثال  .دهد یها را نشان م اتم  قیدق ییفضا  شیآرا  ج، ینتا  نیارائه شده است. ا  (۱)در جدول    نیمولکول متفورم

.  دهدیرا نشان مداروی متفورمین  در    تروژنیکربن و ن  یها اتم  نیمشخصه ب  یآنگستروم، فاصله  392/۱برابر با    C-N  وندیپ 

  ی درجه، شکل کل  649/۱25درجه و    49/۱۱9  تقریبی  ری با مقاد  بی، به ترتN-C-Nو    C-N-N  وندیپ   یایزوا  ن،یعلاوه بر ا

 .  کنندیمولکول را روشن م
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. نیمتفورم   ی بر حسب درجه برا هاهیو زاو  درجه آنگسترومبر حسب    وندهایطول پ  -1جدول    
 

 اندازه بر حسب درجه زاویه پیوند اندازه بر حسب آنگستروم  طول پیوند

C-H 09۱ /۱ H-C-H 60 /۱07 

C-N 392 /۱ H-C-N 249 /۱۱0 

C=N 295 /۱ N-C=N 649 /۱25 

N-H 027 /۱ C-N-N 49 /۱۱9 

  H-N=C 757 /۱۱3 

  H-N-H 657 /۱۱7 

(  2). همانطور که در جدول دهدیساختارها نشان م  یرا برا ELUMOو   EHOMO یسطوح انرژ ریمقاد  (۱)شکل 

   مورد مطالعه متفاوت است. یساختارها یبرا یمرز یمولکول تالیدو اورب یانرژ ریمقاد شود،یمشاهده م 

 LUMOو    HOMOو سطوح  نیمتفورم  - 1شکل  

 

نشان داده شده است،    ( ۱)در شکل    مطالعه   نیمورد مطالعه در ا  یساختارها  یبرا LUMO و HOMO یهاشکل  عیوزت

 یدو لبه  ، یمرز  یهاتالیاورب  ن ای  است.  ی منف  یمثبت و رنگ قرمز نشان دهنده بارها  یکه در آن رنگ سبز نشان دهنده بارها

   اند.ساخته شده ی اتم یهاتالیاورب یخط  بیو بر اساس ترک  دهندیو رسانش را نشان م تیظرف ینوارها

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 https://chemistry.bcnf.ir 4صفحه  

 

اتانول / نیآب و متفورم /ن یو متفورم   نی متفورم   یکیاز خواص الکترون یرخب  - 2جدول    
 الکل  -متفورمین آب -متفورمین متفورمین  

 -677/432 -677/432 -65۱/432 انرژی کل بر حسب الکترون ولت 
HOMO 532/5- 8058/5- 7929/5- 
LUMO 82۱5/0 7۱80/0 7276/0 

 5205/6 5238/6 3534/6 شکاف انرژی
 

 

های انرژی  ، داده مورد مطالعه محاسبه شد   باتیترک  یبرا  یشکاف انرژدهد، مقدار  ( نشان می2طور که جدول )همان

 . می کنی( را مشاهده م Egap) یشکاف انرژ شیبا افزودن حلال، چه آب و چه اتانول، افزا دهند؛نشان می

 

 (EN) یفرم   ی (، انرژEA)  ی(، الکترون خواهIE)  ونیزاسیونی یانرژ 1.6

مورد مطالعه محاسبه شدند    یتمام ساختارها  ی( براEN)  یفرم  ی( و انرژEA)  یخواه(، الکترونIE)  ونی زاسیونی  ینرژا

آب( /نیبا آب )متفورم  نی( در متفورمIEحداکثر مقدار )  نتایج نشان داد که  .  نشان داده شده است(  ( 2))همانطور که در شکل  

   .شودی( م IE) شیباعث افزا نیمتفورم  یآب برا ودنافز یعنیاست،  نیدر متفورم ریو حداقل مقاد

 

 

 اتانول. /نیآب، متفورم/ نیمتفورم  ن، یمتفورم انرژی یونیزاسیون بر حسب الکترون ولت برای    - 2شکل  
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  دهد،  ( نشان می 3طور که شکل ). همانمورد مطالعه محاسبه شد  ی تمام ساختارها  ی( براEA)  خواهیعلاوه، الکترونبه

 ن ی متفورم  یافزودن آب برا  یعنیاست،    نیدر متفورم  ریآب( و حداقل مقاد/نیبا آب )متفورم  نی( در متفورمEAحداکثر مقدار )

 . شودیم( EA) شیباعث افزا

 

 اتانول. / نیآب، متفورم / نیمتفورم  ن، یمتفورمالکترون خواهی بر حسب الکترون ولت برای   - 3شکل  

انرژی فرمی )(  4شکل )  براساس دهد؛  طور که نتایج نشان میهمان  (، برای ساختارها محاسبه شده است.ENمیزان 

  یاضافه کردن آب برا  ی عنیاست،    نیدر متفورم  ریآب( و حداقل مقاد/نیبا آب )متفورم  نی( در متفورمENحداکثر مقدار )

  .شودی( م EN) شیباعث افزا نیمتفورم

 

 اتانول. / نیآب، متفورم / نیمتفورم  ن، ی متفورم انرژی فرمی بر حسب الکترون ولت برای  - 4شکل  

 (Electron Density)  الکترون  یچگال  2.6

با   ی. نواحدهد یبا آب/با اتانول( نشان م /نی)فقط متفورم نیمتفورم یرا در ساختارها یالکترون ی چگال عیتوز( 5شکل )

 بالقوه هستند.  ریپذواکنش یهابالا مربوط به مکان  یالکترون یچگال
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 دانسیته الکترونی   - 5شکل  

 گیری نتیجه  .7

پژوهش نشان داد که،   پ نتایج این  از طر  یدووجه  یایو زوا  وند یپ   یایزوا  وندها، یطول    ی تابع  هیمحاسبات نظر  ق یکه 

  یکیو الکترون  یخواص ساختار  . کنندیکمک م   داروها  یر یپذو انعطاف  بیاند، به درک ما از ترکشده  نیی( تعDFT)  یچگال

  ییهانش یب  ن،یساختار متفورم  قیدق  لیو تحل  هیتجزهمچنین،    آن هستند.  ییدارو  تیمؤثر در فعال  یاز عوامل اساس  نیمتفورم

 . دهد یمتنوع آن ارائه م یرا در مورد اثرات درمان
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