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بررسی  و مطالعه ترکیب دیزمودجیب و توتومر  آن بر اساس محاسبات تابعی 

چگالی 

2* 1مونا محسنی1، ابوالقاسم شاملی

1- کارشناسی ارشد شیمی دارویی، دانشگاه آزاد واحد علوم پزشکی تهران، دانشکده شیمی دارویی، گروه 

شیمی دارویی  

2- استادیار شیمی آلی،  دانشگاه آزاد واحد امیدیه، دانشکده علوم پایه، گروه شیمی 

خلاصه : 

اکـثر تـرکـیبات دارویـی، پـروتـئینها و تـرکـیبات فـعال بـیولـوژیـکی بـدلـیل جهـت گـیری هـای فـضایـی مـتعدد 
و هــمچنین تــبادلات شــیمیایــی، دارای صــورتــبندیــهای مــتنوعــی مــیباشــند. اهــمیت ایــن زیــر ســاخــتارهــا 
در تـفاوتـهای خـواص بـیولـوژیـکی ایـن تـرکـیبات نـمایـان مـی گـردد بـگونـه ای کـه هـر کـنفورمـر یـا تـوتـومـر 
پـایـدار مـی تـوانـد خـواص بـیولـوژیـکی مـتفاوتـی داشـته و یـا ایـنکه خـاصـیت دارویـی نـداشـته بـاشـد. ایـن 
بـدلـیل تـفاوت در نـوع بـرهـمکنش هـایـی اسـت کـه بـا سیسـتم هـای بـیولـوژیـکی مـوجـود در بـدن اتـفاق مـی 
افــــتد. در ایــــن پــــایــــان نــــامــــه بــــا عــــلم بــــر مــــباحــــث مــــذکــــور بــــه بــــررســــی و مــــطالــــعه خــــواص ســــاخــــتاری و 
صــورتــبندیــهای تــرکــیب ویــزمــودجــیب بــعنوان یــک دارو بــرای درمــان ســرطــان کــارســینوم ســلول بــازال بــا 
اسـتفاده از روشـهای مـحاسـباتـی بـر مـبنای مـکانـیک کـوانـتوم پـرداخـته شـده اسـت. بـرای ایـن مـنظور از 
آنـــالـــیزهـــای مـــتعدی بـــرای بـــررســـی ســـاخـــتار از جـــمله بـــهینه ســـازی تـــرکـــیبات و تـــوتـــومـــرهـــای مـــوجـــود، 
پــارامــترهــای تــرمــودیــنامــیکی و آنــالــیز فــرکــانــسهای ارتــعاشــی اســتفاده شــده اســت. نــتایــج حــاکــی از 

وجود دو ساختار پایدار کتونی و انولی برای ترکیب ویزمودجیب با نسبت جمعیتی متفاوت است.
کلمات کليدي: نظریه ی تابعی چگال، توتومریزاسیون، ویزمودجیب. 

1.  مقدمه  
سـرطـان اصـولاً یـک رونـد رشـد در تـولـید مـثل سـلولـهاسـت کـه قـابـل کـنترل نیسـت و هـمراه بـا رفـتارهـای خـطرنـاک و 
هـــجومـــی ایـــن تـــوده ســـلولـــی مـــیباشـــد. ســـرطـــان مـــمکن اســـت بـــنا بـــه دلایـــل ژنـــتیکی یـــا مـــحیطی رخ دهـــد. بهـــطور کـــلی 
بــسیاری از داروهــای شــیمیایــی کــه بــه مــنظور شــیمی درمــانــی ســرطــان بــه کــار بــرده مــیشونــد بــر روی تــقسیم ســلولــی 
سـلولـهای سـرطـانـی اثـر مـی گـذارنـد بـه خـصوص در مـورد آن دسـته از سـرطـانـهایـی کـه سـرعـت تـقسیم سـلولـی در آنـها 
بــسیار بــالاســت. ایــن داروهــا کــه ســبب آســیب رســانــدن بــه ســلول مــیشونــد، ســایــتوتــوکــسیک نــامــیده مــیشونــد. بــرخــی از 
ایــن داروهــا بــاعــث مــیشونــد کــه ســلول دســتخوش تــغییرات اســاســی شــده و رشــد آن مــتوقــف شــود کــه بــه بــرنــامــه ریــزی 
بـرای مـرگ سـلول نـیز مـعروف اسـت. دانـشمندان هـنوز در حـال بـررسـی و مـطالـعه ویـژگـیهای مـنحصربـهفرد سـلولـهای 
سـرطـانـی خـطرنـاک و مـقاوم هسـتند تـا بـتوانـند آنـها را بـه طـور ویـژه مـورد هـدف قـرار دهـند. ایـن کـار بـه ایـن دلـیل اسـت 
کـه در طـول فـرایـند شـیمی درمـانـی عـلاوه بـر سـلولـهای سـرطـانـی سـلولـهای دیـگر مـانـند سـلولـهای مـربـوط بـه رشـد مـو و 
سـلولـهای داخـلی روده کـه سـرعـت رشـد بـالایـی دارنـد مـورد حـمله قـرار مـیگیرنـد و جـریـان رشـد آنـها نـیز مـتوقـف مـیشود 
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