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 ی نظری ليگاند جديد اکسازوليدينی تهيه، شناسايی و مطالعه

 هازيستی آن هایويژگی( به منظور ارزيابی IIبه همراه کمپلکس روی)

 ، ولی گلصنملو، صبا خداوندگار، کیوان معینی+*زهرا مردانی
 ، ایرانشیمی، دانشگاه ارومیه، ارومیه، دانشکده معدنی گروه شیمی

( و کمپلکس آن AEPCیل(اتانول )-3-یل(اکسازولیدین-2-)پیریدین-2)-2در این کار پژوهشی،  لیگاند جدید  :دهيچك
نقطه سنجی و (، فیزیکی )هدایتH NMR1و  IR-FTهای طیفی )[، تهیه و با استفاده از روشZn(AEPC)Brبا فلز روی، ]

د که باشی عنصری شناسایی شدند. در ساختار کمپلکس، اتم روی دارای عدد کئوردیناسیون چهار میذوب( و تجزیه
 و بستر ژلاتین نانو کمپلکس فراصوتدهد. با استفاده از امواج ی چهاروجهی را برای آن  نشان میهندسه DFTمحاسبات 

[Zn(AEPC)Brتهیه شد. به ] اه زیستی لیگاند و کمپلکس، داکینیگ مولکولی این ترکیب هاییویژگمنظور ارزیابی 
 مورد نظر و یاه ا نشان داد که بین ترکیبههانجام شد که این محاسب Goldافزار با ده پروتئین مهم انسانی با استفاده از نرم 
 کنش بین مولکولی و پیوندهای هیدروژنی وجود دارد.های زیستی برهممولکولدرشت 

 .داکینگ مولکولی ؛ DFT یاههکمپلکس  روی؛  نانوکمپلکس؛ محاسب اکسازولیدین؛ :يديكل يهاواژه

KEYWORDS: Oxazolidine; Zinc complex; Nano complex; DFT calculations; Docking study. 

مقدمه

زیادی در علم شیمی به دنبال کشف و  پژوهشگرانامروزه 
جدیدی هستند که از نظر زیستی فعال باشند تا  هایی ترکیبتهیه

ارتقای  برایهای جدید و موثر در ها به عنوان دارویبتوانند از آن
دارای  هایسلامت جامعه بشری استفاده کنند. در این راستا ترکیب

 عنوان یک واحد شیمیایی فعال زیستی واحد اکسازولیدین به
باشند. این واحد شیمیایی در ساختار بسیاری از داروهای مورد توجه می
و  [3]، ضد افسردگی [2]، ضد انعقاد خون [1]دیابت  مهم مانند ضد

  هایویژگیشود. یافت می [4]های آلدوز ردوکتاز مهارکننده
 یکی  .[5]نیز به اثبات رسیده است  هاییکشی این ترکیبقارچ

ی آزادسازی داروهای دارای واحد کربونیل شدههای کنترلاز روش
اکسازولیدین در اثر -1،3ها به از طریق تبدیل واحد کربونیل آن

 و هیدرولیز دارو در محل مورد نظر [6, 7]ها آمینوالکل ـ واکنش با بتا
 فلزی  های. داروهای دارای عنصر[8]باشد با آزادسازی دارو می هکه همرا

 

ری بالا پذیانتخابثر زیستی، ؤم هایمانند اثر هاییبرتریبه دلیل 
. [9]اشند بتر نسبت به دیگر داروها بسیار مورد توجه میو سمیت کم

ا هموجود در ساختار کمپلکس هایهمچنین اثبات شده است که فلز
ده شهای کئوردینهدر لیگاند باعث افزایش یا ایجاد خاصیت دارویی

 .   [10]شود آمین میفسفادامنتان و اتیلن دی-7-آزاتری-1،3،5مانند 
 های زیستی هستند ترین درشت مولکولها متنوعپروتئین

های شواکن ستیندهای زیستی مانند کاتالیاکه در بسیاری از فر
 ، تشخیص و شناسایی [12]، انتقال مواد [11]شیمیایی زیست

 کنند.می بازینقش اساسی  [13]ها و انتقال سیگنال [12]بین سلولی 
 رددر کارک ها بروز نقص یا ایجاد تداخلاساس مولکولی اغلب بیماری

 های هر دارو. یکی از مهمترین ویژگی[14]باشد ها میعادی پروتئین
ویژگی  باشد که اینها میکنش آن با پروتئینتوانایی اتصال و برهم

 گذارد. بر روی حلالیت، توزیع دارو و نیمه عمر آن در بدن اثر می
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اکسازولیدینی در بین مواد  هایترکیببا توجه به جایگاه مهم 
 شدنمپلکسثیر کأی این فعالیت و تچگونگفعال زیستی و ارزیابی دقیق 

لیدینی، اکسازو نویند، در این کار پژوهشی یک لیگاند ینادر این فر
همراه کمپلکس به یل(اتانول،-3-یل(اکسازولیدین-2-)پیریدین-2)-2

 یل(-3-یل(اکسازولیدین-2-)پیریدین-2)-2برمو)روی آن، 
های شناسایی طیفی (، تهیه و با استفاده از روشIIروی) اتانولاتو(

(IR-FT  وNMR H1هدایت ،)ی عنصری مورد شناساییسنجی و تجزیه 
 DFT هایهقرار گرفته و ساختار احتمالی آن با استفاده از محاسب

 آن  هایهتهیه و شناسایی نانوذر شود. سپس روشتعیین می
های لیگاند و کمپلکس آن با کنششود. در انتها برهمشرح داده می

، (TS)(، تیمیدیلات سنتاز rHAده پروتئین شامل، آلبومین انسانی )
(، RNR(، ریبونوکلئوتید ردوکتاز )HDAC7هیستون دیازتیلاز )

تیرودوکسین ردوکتاز II (Top II ،)(، توپوایزومراز CatB) Bکاتپسین 
(TrxRکیناز ،)BRAF مرکزی  هایه، پروتئین هیستون در ذر

گیراز با استفاده از داکینگ مولکولی  DNA( و NCPنوکلئوزوم )
عنوان ها بهشود. دلیل انتخاب این ده پروتئین، نقش آنبررسی می

. با توجه [15]باشد انتقال و تاثیر آن بر کارایی داروها می هایعامل
گیراز،  DNAکه در صورت وجود برهمکنش یک ترکیب با به این

امکان فعالیت ضدسرطانی برای آن وجود دارد اهمیت این مطالعه 
 .[15]شود دوچندان می

 

 بخش تجربی 
 هامواد و دستگاه

اتانول، دیایلدیآزان-2'،2های در این پژوهش ترکیب
کلرومتان، روی برمید و ژلاتین گاوی پیکونالدهید، اتانول، دی

 گرفتند.ساخت شرکت مرک مورد استفاده قرار 

ی ، در بازهKBrصورت قرص به هاهای زیرقرمز ترکیبطیف
1−cm 4000−400  670با استفاده از دستگاه-Nexus  ساخت شرکت

Thermo Nicolet های رزونانس مغناطیسی هسته ثبت شدند. طیف
ساخت شرکت  FT-NMR 300 MHz پروتون توسط دستگاه

Bruker ی در بازهppm 12−0 حلال ،DMSO  دوتره و با استفاده 
 ثبت شدند. تعیین نقطه ذوب کمپلکس  TMSاز استاندارد داخلی 

انجام شد. هدایت  Electrothermal 9100با استفاده از دستگاه 
سنج در دستگاه هدایت L/mol 3−10  ×1محلول کمپلکس با غلظت

Herisau Metrohm  مدلCH-9101  در حلالDMF  و در دمای
ها برای یافتن درصد صری ترکیبی عنتجزیهمحیط ثبت شد. 

 کربن، نیتروژن و هیدروژن با استفاده از دستگاه  هایصرعن
Thermo Finnigan Flash Elemental Analyzer 1112 EA .انجام شد 

 
 افزارهای مورد استفاده در اين پژوهشنرم 

داکینگ  هایهمحاسب GOLD [16] افزاربا استفاده از نرم
 برای انجام داکینگ  هاسازی ترکیبمولکولی انجام شد. آماده

 یافزارهای مجموعهکه یکی از نرم Hermesافزار کمک نرمبه
GOLD داکینگ  هایهی انجام محاسبهبازباشد، انجام شد. می 

انگستروم دور لیگاند مرجع تعیین شد  6صورت یک کره با شعاع به
ی پایگاه دادههای دانلود شده از که لیگاند مرجع همراه با فایل

صورت افزار بهنرم یاه دست آمد. سایر تنظیمهب( PDB) پروتئین
بر با الگوریتم ژنتیکی برا هایهفرض باقی ماند و تعداد محاسبپیش

عنوان تابع سازگاری برای تمامی به GOLDScore ده تنظیم شد. از
ابع تآمده بر اساس این دستهب هاینتیجهاستفاده شد.  هاهمحاسب
ر تکنش بیشی برهمدهندهبالاتری باشند، نشان هایعددهرچه 

  ایهباشد. ترکیبترکیب مورد نظر با پروتئین مورد مطالعه می
 [18]( DFTتابعی چگالی ) و نظریه [17] 09افزار گوسین با استفاده از نرم

-B3LYP/6)برای کمپلکس( و   B3LYP/LanL2DZدر سطح

311+G(d,p) )بهینه شدند.  )برای لیگاند 

 
-3-يل(اکسازوليدين-2-)پيريدين-2)-2ی ليگاندروش تهيه

 (AEPCيل(اتانول )

و  اتانولدیایلدیآزان-2'،2مول(  02/0گرم ) 10/2مخلوط 
 سلسیوسدرجه  90در دمای پیکونالدهید مول(  02/0گرم ) 14/2

گرفت.  قرار بازروانیساعت تحت  30در حمام پارافین به مدت 
ها لیگاند پس از تهیه، توسط روش استخراج با مخلوط حلال

کلرومتان( و سه بار جداسازی فاز آب خالص شد و پس از )آب/دی
ا دست آمد. بازده برابر بهنگ بای رتبخیر حلال لیگاند روغنی قهوه

IR-FT (1−cm :)3363 ( νگرم(، نوارهای مهم طیف  7/2) 73%
OH ،)3010 (arCH ν ،)2942 (CH ν ،)1603 (C=N ν ،)1400 

(2CH asδ ،)1387 (2CH sδ ،)1250 (C−O ν ،)1040 (C−N ν ،)

 ,H NMR1 (ppm :)48/8 (d(. نوارهای طیف )py γ) 702و  753

H101 H, C ،)80/7 (H8t, 1 H, C ،)55/7−52/7 (H7d, 1 H, C ،)
32/7 (H9m, 1 H, C ،)84/4 (H5s, 2 H, C ،)50/4 (s, 2 H, OH،) 
97/3−73/2 (2H4C−2H1m, 8 H, C.) 
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-2-)پيريدين-2)-2ی کمپلکس برمو)روش تهيه

 [Zn(AEPC)Br](، IIروی)يل(اتانولاتو(-3-يل(اکسازوليدين

لیتر اتانول میلی 9در  AEPCمول( لیگاند میلی 1گرم ) 19/0
لیتر میلی 5برمید در مول( رویمیلی 1گرم ) 22/0حل شده و به محلول 

در دمای  ساعت 24شد. سپس مخلوط واکنش به مدت  افزودهاتانول 
دست آمده هم زده شد. در پایان رسوب به سلسیوسدرجه  70

 گرم(، نقطه ذوب برابر با  21/0) %64بازده برابر با  د.ششناسایی 
 )%(: Zn2O2BrN13H10Cی عنصری برای ، تجزیهدرجه سلسیوس 193

( و 87/3) 72/3(، هیدروژن برابر با 48/35) 81/34برابر با  کربن
نظری در داخل  مقدارهای( تعیین شد )28/8) 17/9نیتروژن برابر با 
IR-FT (1−cm :)3417 ( νاند(. نوارهای مهم طیف پارانتز آورده شده

OH ،)3069 (arCH ν ،)2934 (CH ν ،)1614 (C=N ν ،)1477 
(2CH asδ ،)1443 (C=C ν ،)1292 (2CH sδ ،)1223 (C−O ν ،)

1081 (C−N ν ،)771 (py γ ،)586 (M−N ν ،)490 (M−O ν .)
H NMR1 (ppm :)61/8 (H10d, 1H, C ،)نوارهای طیف 

94/7−89/7 (H8t, 1 H, C ،)67/7−64/7 (H7d, 1 H, C ،)41/7 
(H9t, 1 H, C ،)18/5−14/5 (H5d, 1 H, C ،)61/3−72/2 (m, 8 

2H4C−2H1H, C هدایت مولی در حلال .)DMF  و غلظت 

L/mol3−10  ×1 (1−mol 2cm 1−Ω :)41/5. 
 

-2-)پيريدين-2)-2برمو)ی  نانو کمپلکس روش تهيه

 [Zn(AEPC)Br](، IIروی)يل(اتانولاتو(-3-يل(اکسازوليدين

-2)-2برمو) ی نانوذره مورد نظر، کمپلکس برای تهیه
 II( )0425/0روی)یل(اتانولاتو(-3-یل(اکسازولیدین-2-)پیریدین

 10گرم( هرکدام جداگانه در  0043/0وزنی،   %10گرم( و ژلاتین )
 قرار گرفته فراصوتدقیقه تحت موج  30لیتر آب مقطر به مدت میلی
موج دقیقه تحت  30این مخلوط به مدت  شدند. افزودههم و به

قرار گرفت. سپس با استفاده از روتاری، حلال واکنش   فراصوت
 مورد بررسی SEMدست آمده توسط روش به یفراوردهحذف شده و 
 قرار گرفت.

 

 ها و بحثنتيجه 
-3-يل(اکسازوليدين-2-)پيريدين-2)-2شناسايی ليگاند 

 (AEPCيل(اتانول )

 با نسبت پیکونالدهیدو  اتانولدیایلدیآزان-2'،2از واکنش 
-2-)پیریدین-2)-2تحت رفلاکس، لیگاند روغنی  1:1مولی 

 ( تهیه شد.AEPCیل(اتانول )-3-یل(اکسازولیدین

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 . AEPCليگاند  FT-IRطيف  ـ 1شکل 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 .DMSO-]6[Dدر حلال  AEPCليگاند  NMRH 1طيف  ـ 2شکل 

 
 های طيفیتفسير داده

ی بالاتر یک نوار پهن در ناحیه AEPCلیگاند  IR-FTدر طیف 
 عاملی الکلی  وجود گروه ییید کنندهأتواند تمی cm 3300−1از 

ی پیریدینی در این ترکیب، (. وجود حلقه1در این لیگاند باشد )شکل 
 ی نزدیکدهد. ناحیهرا در دو ناحیه تحت تاثیر قرار می IR-FTطیف 

1−cm 1600  که مربوط به ارتعاش کششی پیوندC=N  رزونانسی
که شامل دو نوار  cm 800−600−1ی بازهی پیریدین و دیگری حلقه

باشند که در ی پیریدینی میحلقه هایمجزا و مربوط به ارتعاش
لیگاند )شکل  H NMR1شدند. طیف  دیدهطیف مربوطه این نوارها 

(، وجود واحدهای آروماتیکی، آلیفاتیکی و الکلی را در این ترکیب 2
ی پیریدین با چهار دهد. واحد آروماتیکی مربوط به حلقهنشان می

شود. پیک مربوط دیده می ppm 5/8-7ی بازهاتم هیدروژن و در 
د. انترین میدان ظاهر شدههای آلیفاتیکی هم در قوینبه هیدروژ

مربوط به گروه الکلی است که با  ppm 1/4پیک پهن موجود در 
 توان رفتارهای این لیگاند میبررسی این پیک در کمپلکس
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 )ب(                                  )الف(                      
 

)محاسبه شده در  AEPCی ليگاند شدهالف( ساختار بهينه ـ3شکل 
صورت به AEPC( و ب( شکل ليگاند B3LYP/6-311+G(d,p)سطح 
 . NMRهای گذاری شده جهت تفسير دادهشماره

 

 
 
 
 
 
 

 )ب(                                    )الف(                       
 

  HUMOو ب( شکل اوربيتال  LUMOالف( شکل اوربيتال  -4شکل 
-B3LYP/6)محاسبه شده در سطح  AEPCمحاسباتي برای ليگاند 

311+G(d,p).) 

 
ا، ههای الکلی را در واکنش با فلز تعیین کرد. افزون بر این پیکگروه

وجود دارد که  ppm 8/4در این طیف یک پیک یکتایی در نزدیکی 
 5مربوط به تنها اتم هیدروژن روی کربن کایرال )اتم کربن شماره 

 ، ب( لیگاند است.3شکل در 

 
 DFT هایهاز محاسب های به دست آمدهنتيجه

نشان داده شده است. در  3ی لیگاند در شکل شدهساختار بهینه
ی پیریدینی مسطح و اکسازولیدینی غیرمسطح این مولکول دو حلقه

های اتمهمه میانگین عبوری از  هایهی بین صفحوجود دارد. زاویه
  هادهد این حلقهمی باشد که نشانمی 92/60°ها برابر با حلقه

 کهناند. با توجه به ایهم به حالت متمایل به عمود قرار گرفتهنسبت به
باشند در نتیجه متفاوت می 5های متصل به اتم کربن گروه یهمه

 هایشود. اوربیتالاین اتم مرکز کایرال مولکول محسوب می
HOMO  وLUMO  اند.نشان داده شده 4در شکل 

 یپایه بر هامنظور درک بهتر شیمی کئوردیناسیون ترکیببه
 هایبر اساس داده ایل(اکسازولیدین، یک جستجوی-2-)پیریدین-2

( میلادی 2017روز شده تا سال ه )ب [19]( CSDساختاری کمبریج )
انجام شد و نشان داد که این واحد ساختاری دارای دو حالت 

باشد. می oxazolidineOpyN و oxazolidineNpyN، گوناگونکئوردیناسیونی 
ساختار گزارش شده،  12ها نشان داد که از بین ی آماری دادهتجزیه
 ترین تعداد را بیش [28-20]مورد  11با  oxazolidineNpyNحالت 

در حالی که برای دیگر حالت  (%92به خود اختصاص داده است )
 [20]( %8کئوردیناسیونی تنها یک مورد تابحال گزارش شده است )

 رود که در ساختار و بسیار نادر است. در نتیجه انتظار می
دهنده -2Nصورت کمپلکس روی تهیه شده در این مقاله، لیگاند به

 عمل کند.

-يل(اکسازوليدين-2-)پيريدين-2)-2شناسايی کمپلکس برمو)

 [Zn(AEPC)Br](، IIروی)يل(اتانولاتو(-3

برمید با نسبت با محلول اتانولی روی AEPCاز واکنش لیگاند 
 (.2دست آمد )معادله رنگ بهبلورهای بی 1:1مولی 

(2 )        
E tO H

2
A E P C ZnB r Zn A E P C B r H B r


      

 

 
 های طيفیتفسير داده

 C=Nنوار مربوط به پیوند  (،5)شکل کمپلکس  FT-IRدر طیف 
 یندهیید کنأدهد که تبالا را نشان میهای سمت فرکانسجایی بهجابه

  اشد.بکئوردینه شدن اتم نیتروژن پیریدینی به اتم فلزی می

 Zn−Oو  Zn−Nهای کششی پیوندهای در این طیف ارتعاش
 باشند.می دیدنقابل  cm 490−1و  586های ترتیب در فرکانسبه

ها ( دو دسته از پیک6)شکل این کمپلکس  H NMR1در طیف 
 ایههای مربوط به هیدروژندهند. پیکنشان می چشمگیرجایی جابه
یدین ی اکسازولی پیریدین و تک هیدروژن کربن کایرال حلقهحلقه
تر های ضعیفسمت میدانبه ppm 4/0‒3/0جایی در حدود جابه

تواند کئوردینه شدن اتم نیتروژن پیریدین و دهند که مینشان می
 اکسازولیدین را اثبات کند.ی چنین اتم نیتروژن حلقههم

کند د میییأدست آمده، مولکولی بودن کمپلکس را تهدایت مولی به
 1:1ت صورو تجزیه عنصری کمپلکس، نسبت لیگاند به فلز را به

دهنده عمل ‒O2Nصورت دهد. به این ترتیب لیگاند بهنشان می
کرده و با کئوردینه شدن یک اتم برم، اتم روی دارای عدد 

( که این عدد کئوردیناسیونی 7باشد )شکل کئوردیناسیون چهار می
های روی است. این کمپلکس دارای ترین حالت برای کمپلکسرایج

 و ، اتم نیتروژن اکسازولیدینی5سه مرکز کایرال شامل اتم کربن شماره 
 باشد.اتم روی می
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 .[Zn(AEPC)Brکمپلکس ] FT-IRطيف  ـ 5شکل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
در حلال [ Zn(AEPC)Brکمپلکس ] H NMR1طيف  ـ 6شکل 

DMSO-]6[D. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
-2-)پيريدين-2)-2برمو)ساختار پيشنهادی کمپلکس  ـ 7شکل 

 (.IIروی)(اتانولاتويل(-3-يل(اکسازوليدين

 DFT هایهاز محاسب های به دست آمدهنتيجه

 آورده شده است.  8ی کمپلکس در شکل شدهساختار بهینه
 یصورت سه دندانهدر این ساختار گروه الکلی دپروتونه شده و به

O2N‒ دهنده به فلز روی کئوردینه شده است. لیگاندAEPC  دو
 حلقه کیلیت پنج عضوی غیرمسطح را اطراف فلز تشکیل داده است 

های اتم یهمهمیانگین عبوری از  هایهی بین صفحکه زاویه
دهد باشد که نشان میمی 97/54°مربوط به هر حلقه کیلیت برابر با 

صورت وجهی به فلز روی کئوردینه شده است. عدد لیگاند به
 یکئوردیناسیون روی در این ترکیب برابر با چهار است و هندسه

و  HOMOهای باشد. اوربیتالاطراف اتم روی چهاروجهی می
LUMO اند.نشان داده شده 9ر شکل محاسباتی برای کمپلکس د 

 
-2-)پيريدين-2)-2شناسايی نانو کمپلکس برمو)

  [Zn(AEPC)Br](، IIروی)يل(اتانولاتو(-3-يل(اکسازوليدين

این نانو کمپلکس از مخلوط کردن محلول آبی کمپلکس با 
محلول آبی ژلاتین تحت تابش امواج اولتراسونیک تهیه شد. برای 

گرفته شد.  SEMها تصویرهای سطح آنشناسایی نانو کمپلکس از 
 ها دهد که برخی از ذره( نشان می10)شکل  SEMتصویرهای 

 از نظر اندازه در مقیاس نانو هستند.
 
 داکينگ مولکولی هایهاز محاسب های به دست آمدهنتيجه

زیستی لیگاند و کمپلکس جدید  هایویژگیمنظور ارزیابی به
ا هآن داکینگ بر روی هایهتهیه شده در این کار پژوهشی، مطالع

نوع  10شامل  هاههای هدف این محاسبمولکولانجام شد. درشت
ترش توانند در گسباشند که همگی میپروتئین مهم بدن انسان می

ای هکنند که اگر بتوان مولکول بازیسرطان در بدن نقش مهمی را 
 وان تها پیدا کرد، میمناسب را برای برهمکنش با این پروتئین

 هاینتیجه. [15]طان در بدن پیشگیری کرد از رشد و گسترش سر
 هاینتیجهخلاصه شده است.  1داکینگ در جدول  هایهمحاسب

دهد که لیگاند و کمپلکس روی، توانایی بالایی محاسباتی نشان می
 ترینهای زیستی دارند. قویمولکولبرای برهمکنش با درشت

با پروتئین  [Zn(AEPC)Br]و کمپلکس  AEPCبرهمکنش لیگاند 
HDAC7 بهمی( ترتیب با مقدار باشدGOLDScore  38و  42برابر با )

 است  CatBمولکول کنش مربوط به درشتترین برهمو ضعیف
. کمپلکس (23و  25برابر با  GOLDScoreترتیب با مقدار )به

نش کشدن با اتم روی توانسته است کارایی لیگاند را برای برهم
 بهبود دهد.  RNRو  NCP ،rHAهایی مانند با پروتئین
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 برای بهترين برهمکنش بين واحدهای مورد مطالعه  هانتيجه. Goldداکينگ مولکولي با نرم افزار  هایهمحاسبهای ـ نتيجه1جدول 
 نشان داده شده است.

Top II TS TrxR RNR rHA NCP HDAC7 DNA gyrase CatB BRAF kinase  

 AEPCلیگاند  34 25 33 42 37 35 33 38 35 36

کمپلکس  33 23 30 38 38 36 35 36 30 35
[Zn(AEPC)Br] 

 
 
 
 
 
 
 

 
-2-)پيريدين-2)-2برمو)ی کمپلکس شدهساختار بهينه ـ 8شکل 

 در سطح( محاسبه شده IIيل(اتانولاتو(روی)-3-يل(اکسازوليدين
B3LYP/LanL2DZ. 

 

 
 
 
 
 
 

 )ب(                                    )الف(                       

 
  HUMOو ب( شکل اوربيتال  LUMOالف( شکل اوربيتال  ـ9شکل 

-يل(اکسازوليدين-2-)پيريدين-2)-2برمو)محاسباتي برای کمپلکس 
 . B3LYP/LanL2DZدر سطحمحاسبه شده  (IIروی)(اتانولاتويل(-3

 

 
 
 
 
 
 
 
 

 تهيه شده. [Zn(AEPC)Br]از سطح نانو کمپلکس  SEM تصويرهای ـ10شکل 
 

و  دهد که لیگاندها نشان میای پروتئینبررسی ساختار شبکه
ی پیوند عنوان دهنده و هم پذیرندهتوانند هم بهکمپلکس می

( 12و 11های ها متصل شوند )شکلهیدروژنی به ساختار پروتئین
 یر ثأها را تحت تهای زیستی آنتوانند ویژگیو از این طریق می

 ای هیدروژنی تشکیل شده بین قرار دهند. در انواع پیونده
ای هها، گروه الکلی لیگاند، اتممورد مطالعه با پروتئین هایترکیب

 کنند.می بازینقش مهمی را  AEPCهیدروژن آروماتیکی و آلیفاتیکی 
 اههمچنین نقش لیگاند برمو در ساختار کمپلکس در ایجاد اتصال

 هاتیجهنباشد. با توجه به این ها پررنگ میی پروتئینبا زنجیره
زارش گ هایعلوم زیستی ترکیب پژوهشگرانشود تا پیشنهاد می

 ایهعنوان مواد فعال زیستی از نظر اثرپژوهشی را بهشده در این کار 
 مورد ارزیابی قرار دهند.  سایتوتوکسیسیتی
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 .BRAF kinaseبا پروتئين  AEPCبرهمکنش مولکلول  ـ11شکل 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 .BRAF kinaseبا پروتئين  [Zn(AEPC)Br]برهمکنش کمپلکس  ـ12شکل 
 

 گيرینتيجه 
-2-)پیریدین-2)-2 در این کار پژوهشی لیگاند جدید

با عنصر  آن ( و کمپلکسAEPCیل(اتانول )-3-یل(اکسازولیدین
های طیفی هتهیه شدند و با استفاده از داد [Zn(AEPC)Br]روی 

(IR-FT  وH NMR1و (، فیزیکی )هدایت )سنجی، نقطه ذوب
هد دها نشان میی عنصری شناسایی شدند. بررسی این دادهتجزیه

صورت یک ترکیب اسیدی عمل کرده و طی تواند بهکه لیگاند می
ظری ن هایهشدن دپروتونه شود.  بر اساس مطالعیند کئوردینهافر

صورت یک ساختار چهاروجهی روی به ساختار هندسی اطراف اتم
تعیین شد. با استفاده از امواج اولتراسونیک و ژلاتین گاوی به عنوان 

 هایهتهیه شدند. محاسب [Zn(AEPC)Br]های بستر، نانو کمپلکس
و کمپلکس  AEPCداکینگ مولکولی قابلیت اتصال لیگاند 

[Zn(AEPC)Br] ند.دهای پروتئینی اثبات کررا به درشت مولکول 
 

 
2/9/1397 پذيرش : تاريخ   ؛   7139/ 11/6 دريافت : تاريخ
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