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   چكیده

بررس  له مقا  نی ا الکترون   ی به  اپتو  ز  ی خواص  دلیل   . پردازد یم  اف -لونولی پوکسی ه  ی ست ی و  به  دارو  این    اهمیت 

و  یا   بالقوه  یکی ولوژی ب   یتهای فعال باکتر  ،یروس ی است که شامل خواص ضد    . شودی  م  ی و ضد سرطان   ییای ضد 

  ی شده خط  ت ی کامل امواج تخت تقو  لی و روش پتانس  یچگال  یتابع  هی با استفاده از نظر  یکی و اپت   یمحاسبات الکترون 

و   HIV  یپروتئازها  یبر رو   بی ترک  نی ا  یاثر مهارکنندگ  یبررس  یبرا   یمولکول  نگی داک  ن،ی همچن .شده است  جامان 

HTLV  .اف یک عایق با گاف نواری غیر مستقیم   -محاسبات الکترونی نشان می دهد که هیپوکسیلون  انجام شده است

اتم کربن نقش فعالی    pالکترون ولت هست که میزان پایداری ترکیب را نشان می دهد. اوربیتالهای    2.03حدود  

در سطح فرمی دارند و در برقراری پیوند با سایر ترکیبات مشارکت دارند. این ترکیب جذب بالایی در ناحیه فوق  

در انرژی پایین   HTLVاف با پروتئاز  -فرابنفش دارد. همچنین نشان داده می شود پیوند بین لیگاند هیپوکسینولول 

تری رخ می دهد. انرژی پیوند حاصل از محاسبات داکینگ با نمودار چگالی حالت نظریه تابعی چگالی همخوانی  

 دارد. 

  ، خواص الکترونی و اپتیکییمولکول نگی داک ،یچگال  یتابع هی نظر اف،  -لونولی پوکسی ه ،  HIV  ، HTLV هاي كلیدي: واژه 

 مقدمه    -1

  ن یاز ا  یک یاند.   متنوع خود همواره مورد توجه پژوهشگران قرار گرفته  ییخواص دارو  لیبه دل  یقارچ  باتی ترک
 ب ی ترک  نی. ا]1 [شود  یاستخراج م  Hypoxylon truncatumاست که از قارچ    )5O16H20C(  اف-لونولیپوکس ی ه  بات،ی ترک

 بالقوه  یک یولوژیب  یها تیفعال  ی( داراA-E  Hypoxylonol))آ تا ای(-لونولیپوکسیخانواده ه  یاعضا   ریبه همراه سا

به طور خاص   اف-لونولیپوکس ی . ه[2,3]شود یم  یو ضد سرطان  ییا یضد باکتر  ،یروسیاست که شامل خواص ضد و   یا
  بیترک  نیا  ن،ی. همچن  [4] است   نیسپلاتیاز س  یناش  یو ی کل  بیدر برابر آس  یو محافظت  یحفاظت یمیاثرات ش  یدارا

 نیبر ترشح انسول  یقابل توجه  شیاثر افزا  رایز  رد،یگ  ارمورد استفاده قر  ابتید  یبرا  یعامل درمان  کیبه عنوان    تواندیم
   .[5] باشد یسم نکهیشده توسط گلوکز دارد بدون ا کیتحر

ف  یبررس انرژ  ییدارو  بیترک  نیا  یک یزیخواص  نوار  ساختار  چگال  ،یشامل  و   ی نمودار  جذب  نمودار  حالتها، 
ترکیبات دارویی، میزان پایداری و واکنش پذیری  لیدر تحل توانند یخواص م نیدارد. ا یادیز  تیاهم یک ی اپت یرسانندگ
سنتز    ندیدر طول فرآ  ها ی و ناخالص  یطیمح  ی، نظارت بر آلودگتخریب دارو بر اثر شرایط محیطیپیش بینی  همچنین  

  ی هاکیتکن همچنین با  . رند یمورد استفاده قرار گ ا ونحوه نگه داری و استفاده موثر از آنها،ساخت داروه ندیو بهبود فرآ



  
 

 
 

به بررسی اثرمهارکنندگی این ترکیب بر روی   ،دارو  شتریتوسعه ب  یبالقوه برا  ینامزدها  ییشناسا  ی برا  یاتصال مولکول
 یی به درک بهتر از عملکرد دارو  تواندیخواص م  نیمطالعه ا  ، یبه طور کل  می پردازیم.    HTLV  و  HIVپروتئازهای  

- لونولیپوکس ی ه  اپتو الکترونی و زیستیخواص    یمقاله به بررس  نیا  .کمک کند  دیجد  یو توسعه داروها  اف-لونولیپوکسیه
 . دهد  یدارو را مورد بحث قرار م دیتول یندهایو بهبود فرآ ییدارو  یخواص در کاربردها نیا تیو اهم پردازد یم فا

 

 جزئیات محاسبات   -2

 
بر پایه محاسبات اصول اولیه در چارچوب نظریه تابعی چگالی برای محاسبه خواص الکترونی و اپتیکی  ،  قیتحق  نیدر ا
  ل یمحاسبه پتانس  یبراPBE-GGA   افتهی  میتعم  بیش  بیبا تقرهمراه     یشده خط  تیکامل امواج تخت تقو  لیروش پتانساز  

با  اف    -هیپوکسیلون  بیترک پارامترهای شبکه کریستالی  .   [6,7]استفاده شده است  WEIN2kدر كد     یتبادل  -یهمبستگ 
،  Åa=5.2050 ب برابر است با  ترتی به      1P2در گروه فضایی    Monoclinicساختار    و  5O16H20C   ییا یمیفرمول ش

b=18.0275 Å ،, c=8.0225 Å α=γ=90°  و β=92.299° [1] . مغزي از حالتهاي تیبراي جداسازي حالتهاي ظرف   ،
𝑅𝑀𝑇   ي یو مقدار پارامتر همگرا  Ry 6-و مغزي برابر    تیالكترونهاي ظرف  نیب  يیانرژي مرز جدا × 𝐾𝑚𝑎𝑥 = 3 

بردار    نیبزرگتر  اندازه  Gmax =20ورژي برش براي موج تخت(  انKmax و     نیت  نیشعاع ماف  نیكوچكترRMT )که   
  ی وارون برا  ینقطه در فضا100  تعداد  محاسبات با در نظر گرفتناست.    شده  در نظر گرفته  هیشبكه وارون در بسط فور

  یرا نشان م  اف-هیپوکسیلونول  مولکول  کی1 شکل .ردیپذ یانجام م  یک یاپت   یها  فیط  ینقطه برا500حالتها و     یچگال
 . دهد

  یمحاسبات  لیشامل تحل  یمولکول  نگیداکدر بخش محاسبه خواص زیستی از محاسبات داکینگ مولکولی استفاده می شود.  
ل  نهیبه   تیموقع  افتنی  یبرا پروتئ  گاندیاتصال  از ساختار مولکول  نیبه  استفاده  واندروالس  یبا  تعاملات  از جمله    ،یو 

با استفاده   نیپروتئ -دارو  نگیمطالعه، داک  نیاست. در ا  یازدهیامت  تمیالگور  کی  قیخاص، از طر  یدروژنیه  یوندهایپ
 گاندیاتصال ل  نها،یو پروتئ   گاندهایاتصال ل  یبررس  یبرا  می شود.انجام    یو لامارک  کیستماتیس   یک یژنت   تمیرالگو  کیاز  

ترکمی شود  یبررس  HTLVو    HIVویروس های   ازئپروتبه    هیپوکسیلونول ل  هیپوکسیلونول  بی.  به    گاندیبه عنوان 
 ک یها از    رندهیگ  یستالوگرافیکر  ی ساختارها  ن،ی. علاوه بر ابدست آمد  PUBCHEM داده  گاهیاز پا   PDB  لیصورت فا

   1YT9(PDB code of HIV protease) و     3LIN (PDB code of HTLV protease)  یبا کدها  نیگاه داده پروتئ یپا
و وجود آب به عنوان حلال هستند.   pH  ،یشامل دما، فشار جو  یعی طب  مهی ن  ماتی محاسبه شدند. عوامل مؤثر در تنظ

نرم  نگیداک  ندیفرآ از  استفاده  شودانجام    Autodock 2ر  افزا  با  مرحله،  می  هر  در  مکعب  کی.  ابعاد    یجعبه  به 
  ی ریاندازه گ  ی( براGA)  یک ی ژنت  تمی، الگورمی شودهدف انتخاب    نهیآم  دیآنگستروم  با مختصات اس  100×100×100
و   یدروژنیه  یوندهایپ  یبر رو   ل ی. تحل[8]شده استداک اجرا    250بار، با هر مجموعه شامل    25,000,000  یانرژ

 . [9]نده اشد میترس  Pymol . اطلاعات با استفاده از برنامهمی شود انجام نیتئو پرو گاندیل نیتعاملات بدون آب ب
 
 

 
 
 
 

  



  
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 اف -طرحواره مولکول هیپوکسیلون:  1شكل 
 

 
 

 بحث و بررسی نتایج   -3
 

 نتایج الکترونی و اپتیکی - 3-1
 

الکترونیکی ساختارهای بلوری دارویی توسط شکاف انرژی   شوند، بنابراین   توصیف می  HOMO–LUMOخواص 
(  LUMO( و پایینترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده )HOMOسطح انرژی بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده )

پایداری بیشتر   ،بالا  HOMO–LUMOشوند. مواد با شکاف انرژی    های مرزی شناخته می  معمولاً به عنوان اوربیتال

محاسبه شده ابزار مهمی برای مطالعه رسانایی الکتریکی    نواریپذیری کمتری دارند. از سوی دیگر، ساختار  و واکنش

در   PBE-GGAبا تقریب  اف-ترکیب هیپوکسیلون الکترونی نواری، ساختار 2aکند. در شکل   و جذب نوری فراهم می

( محاسبه شده است. نشان داده شده است  R→Γ→X→M→Γهای تقارن بالا )  امتداد جهت  ن در ئاولین منطقه بریلو

  HOMO–LUMOقرار دارند که منجر به شکاف انرژی    Γو    Rرسانش در نقاط  نوار  ظرفیت و حداقل    نوارکه حداکثر  

الکترونی در تقریب    نواری( محاسبه شده با ساختار  DOS)کل اتمی، چگالی حالات  2bشود. در شکل   غیرمستقیم می

PBE-GGA  وبه طور غیر    الکترون ولت  2.03  نواری محاسبه شده از ساختار نواریشکاف    دارمقایسه شده است. مق
ترکیب  دهند که    ها نشان می  یافته  این  مستقیم است، که با مقدار محاسبه شده از نمودار چگالی حالت ها در توافق است.

  .است کوچک ونزدیک به نیمه رسانا HOMO–LUMO نواری یک عایق با شکاف اف-هیپوکسیلونول

ترکیب هیپوکسیلونول   یکیو ساختار الکترون  یوندیپ یها ی ژگی(، وDOS)کل اتمی حالات  یچگال نمودار با استفاده از
مشاهده   و  شده است  میصفر تنظ  ی در انرژ  یفرم  یانرژ  می دهد،نشان    همان طور که شکل.  ندیآی  به دست م  اف نیز

اتم کربن بیشترین چگالی حالات را در نزدیکی  سطح فرمی دارد. از آنجایی که اتم کربن دارای آرایش که    شودی  م

حضور دارد، می توانیم نتیجه بگیریم    pاست و در بیرونی ترین لایه های الکترونی آن اوربیتال    22p2[He]2sالکترونی   

اتم کربن هستند. در انرژی هایی کمی بالاتر و    pسهم بزرگی ازحالات نزدیک سطح فرمی مربوط به اوربیتال های  



  
 

 
 

تعلق دارد. همانند   42p2[He]2sحالات به اتم اکسیژن با آرایش الکترونیپایین تر از سطح فرمی بیشترین سهم در چگالی  

را دارد که به نقش پررنگ تر این اوربیتال اتمی در   pکربن، اکسیژن در بیرونی ترین لایه الکترونی خود اوربیتال  

سطوح انرژی نزدیک به سطح فرمی اشاره دارد. با توجه به اختلاف سطح حالت های اتم کربن و اکسیژن در محدوده  
انرژی نزدیک سطح فرمی، می توان پیوند کووالانسی قوی بین اتم کربن و اکسیژن در این اتم را پیش بینی کرد. به 

  LUMOو    HOMO  یها  حالتاتم کربن و اکسیژن سهم عمده در شکل گیری    pن یک نتیجه کلی اوربیتال های  عنوا

یین کننده ای در میزان پایداری یا واکنش پذیری این ترکیب را ایفا ی دارند و این حالت ها نقش تعبه سطح فرم  کینزد
 می کنند.  

 

 

 

 ( b( و نمودار چگالی حالت ها )a: ساختار نوار الکترونی ) 2شکل 

 

جذب    قیاز طر  باتی ترک  تیفیو ک  یمنیاز ا  نانیو اطم  ییجامدات دارو  ی ساختار بلور  لیتحل  یبرا α (ω) جذب  بیضر

از    نواری و درون    نواری  نیب  یتوسط انتقالات الکترون ود. این کمیت اپتیکیش یاستفاده م  یسیالکترومغناط  یها  فوتون

 ی قسمتهاضریب جذب از طریق    فی.  طشودی  م  فیتوص  یا نوار ظرفیت و رسانش  HOMO–LUMOبین سطوح  



  
 

 
 

محاسبه    ریصورت زبه    الکترومغناطیس را توصیف می کنند،که پاسخ ماده به تابش    کیالکتری  تابع د  یو موهوم  یقیحق

 :شودی م

𝛼(𝜔) =
√2𝜔

𝑐
{[𝜀1

2(𝜔) + 𝜀2
2(𝜔)]

1

2 − 𝜀1(𝜔)}

1

2
                             (1) 

 نینشان داده شده است. حداکثر جذب در طول موج ب  3محاسبه شده بر حسب طول موج در شکل  یجذب نور فیط
مشاهده غیرصفر جذب  بیضر یمرئو    فرابنفش هی. در ناحدهد یرخ م فرا بنفشدر ناحیه فوق نانومتر  150تا  50

50  نانومتر جذبی حدود   300تا  200در ناحیه  yدر راستای  .شوند یم × 10−4 𝑐𝑚−1 .ی مشاهده مرخ می دهد

که به انتقالات  است نانومتر 230تا  220در محدوده طول موج  یاصل کیپ کی یدارا  اف-هیپوکسیلونولکه  شود
𝑛نواری  → 𝜋∗ نانومتر به رزونانس  250تا  240 ی اصل کیفراتر از پ گریمشخصه د یکها ی . پشود یمربوط م

  600تا   400و بین  ابد ی یکاهش م یقابل توجه راتیی با تغ ت،ی. در نها[10] شوندی حلقه بنزن مربوط م یساختارها

35  نانومتر جذبی با مقدار × 10−4 𝑐𝑚−1   در راستایz .رخ می دهد   

 

 

: نمودار ضریب جذب بر حسب طول موج ترکیب هیپوکسیلونول اف، پنجره داخلی نمودار ضریب جذب بر حسب انرژِی  3کل ش
 در سه جهت مختلف بلوری 

 



  
 

 
 

در   جذب  فی. طتسا نشان داده شدهبلوری بر حسب انرژی جذب محاسبه شده در سه جهت  3پنجره الحاقی شکل   در

( و سپس  یشکاف نور ریصفر است )ز الکترون ولت تقریبا 1.5تا  zو در راستای  الکترون ولت  y  1و  xراستای 

الکترون   2تا  1.5مقدار پیش بینی شده برای شکاف نوری )حدود  . دنابی یم شیبه سرعت افزا نییپا یهایدر انرژ
)وابسته  ینور ییرسانا 4شکل  ساختار نواری است. ر ولت( در توافق خوبی با اندازه شکاف نواری حاصله از نمودا

 است.  شده فیولت توص الکترون 40تا   0 یفرکانس با انرژ راتیی. تغدهد یبه فرکانس( را نشان م

 

 x: نمودار رسانندگی نوری در راستای  4شکل 
 

ی در ناحیه مرئی و فرابنفش به انرژ شیبا افزا الکترون ولت صفر است سپس 2تا نزدیک    مادهنوری  ییرسانا

بعد از آن در ناحیه فوق فرابنفش رسانایی نوری به حداکثر مقدار خود  . می رسد (𝑠𝑒𝑐/ 1015)  1.5ر کحداکثر مقدا
 یو نشان م ماندی بالاتر، ثابت م یدر محدوده انرژ ابد؛ی یبه سرعت کاهش م یانرژ شیپس از آن با افزامی رسد. 

این نتایج با طیف جذب که حداکثر جذبی در ناحیه فوق برابنفش دارد هم  تعامل ندارد.   یتابش یکه ماده با فوتونها دهد
 خوانی دارد.  

 



  
 

 
 

نتایج زیستی - 3-2  
 

جزء مهم ترین هدفهای آنزیمی برای اکتساب مهار کننده های جدید جهت   HIVو     HTLVآنزیم های پروتئاز ویروس  
ازنوع   ها  میآنز  ن یا  یهردو  .  [11]حرکت به سمت کاهش و جلوگیری از رشد این ویروس ها در بدن انسان می باشند  

آسپارتات   نهیآم  دیاس  کی  یآنها دارا  نیباشند و همچن  یتشابه در ساختار اول م  %28  یآسپارتات پروتئازها هستند  ودارا
 یرا ابفا م  یدر اتصال به سوبسترا نقش مهم  .باشند  یفعال خود م  گاهیدر جا  دیاس  نویآم   نیحفظ شده به عنوان مهم تر

  ن یا  یعملکرد  یک ینزد  دیباشد که مو  یم  %45شان در حدود    یمیفعال آنز  گهیجا  یدر توال  نیپروتئ  ود  نی. تشابه ادینما
به آنزیم پروتئاز   اف-، اتصال لیگاند هیپوکسیلونول1-بر اساس نتایج آورده شده در جدول.    [12]  به هم است  میدو آنز

HTLV   با سطح انرژی پایین تر و تمایل مهاری بالاتری انجام می شود همچنین جایگاه اتصال لیگاند هیپوکسیلونول-
که جایگاه مهمی در اتصال سوبسترا به این    (60تا  50)اسید آمینه های   Flapبه جایگاه    HTLVبه آنزیم پروتئاز  فا

برای هر دو آنزیم، می توان این    1-. با توجه به جایگاه اتصال و میزان انرژی اتصال در جدول  (5شکل  )آنزیم می باشد
پروتئاز را دارد و برای تایید نقش   HTLVچنین نتیجه گرفت که متابولیت قارچی هیپوکسیلونول  بالقوه قابلیت مهار  

 .مهاری آن نیازمند تحقیقات بیشتر می باشد
 

 
 .HIVو   HTLVو پروتئاز   باتیترک نی ب نگ یداک  جینتا: 1جدول  

 

 

 

 
  

Name Run Cluster 

Inhibition 

Constant 

Ki (M) 

Binding 

energy 

EB (kcal/mol) 

Binding 

energy 

EB (eV) 

Amino 

Acids 

 هیپوکسیلونول 

–HTLV 

protease 

124 35 6.95 -7.07 -0.31 
LEU57 

HIS66 

 هیپوکسیلونول 

–HIV 

protease 

132 71 61.43 -5.75 -0.25 
GLN7 

ARG8 



  
 

 
 

 
 

 اف -لونول یهیپوکس کول ل موبا  HTLV پروتئاز  یسه بعد ری تصو: 5شکل 
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  یبرا  ییبالا  لیپتانس  یدارا  بیترک  نیکه ا  دهد  ینشان م  اف-لونولیپوکس یه  یستیو ز  یمطالعه خواص اپتو الکترون
کاربردها در  نتا  یی دارو  ی استفاده  الکترون  جیاست.  اپت  ی محاسبات  ه  دهد  ینشان م  یک یو    ی دارا  اف-لونولیپوکس ی که 

مناسب   یریپذ  و واکنش  یداریپا  نقش مهمی درکه    الکترون ولت است  2.03حدود    HOMO–LUMO  یشکاف انرژ
مهارکننده بالقوه    کیبه عنوان    تواند  یم  بی ترک  نیکه ا  دهد  ینشان م  یمولکول  نگیداک  جینتا  ن،یکند. همچنمی    ایفاآن  
در انرژی پایین تری   HTLVاف به پروتئاز  -اتصال لیگاند هیپوکسیلونولعمل کند.  HTLVو  HIV یپروتئازها یبرا

این ن برقرار می شود.  اتصال بهتری  بدین سبب  تابعی چگالی رخ می دهد و  از مطالعه نظریه  نتایج حاصل  با  تابج 
برای شرکت    اتم کربن(  pالکترونی فعال )اوربیتالهای    هایانرژی حالت  سطح  ینادر    DOSدر نمودار  همخوانی دارد زیرا

مورد استفاده    دیجد مهارکننده  به عنوان    تواندیم   F  لونولیپوکسیکه ه  دهد  ینشان م  ها  افتهی  نیادر پیوند حضور دارند.  
 .  ردیقرار گ
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Abstract  

 
This article investigates the optoelectronic and biological properties of Hypoxylonol-F. The 

importance of this drug lies in its potential biological activities, which include antiviral, 

antibacterial, and anticancer properties. Electronic and optical calculations were performed 

using Density Functional Theory and the Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave 

method. Additionally, molecular docking was conducted to investigate the inhibitory effect of 

this compound on HIV and HTLV proteases. Electronic calculations show that Hypoxylonol-F 

is an insulator with an indirect band gap of about 2.03 electron volts, indicating the stability of 

the compound. The p orbitals of carbon atoms play an active role at the Fermi level and 

participate in bonding with other compounds. This compound exhibits high absorption in the 

Extreme ultraviolet region. It is also shown that the binding between the Hypoxylonol-F ligand 

and HTLV protease occurs at a lower energy. The binding energy obtained from docking 

calculations is consistent with the Density Functional Theory density of states diagram. 
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