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 إهداء

ولا تمَّ سعيٌ  الحمدلله الذي بنعمته تتم الصالحات، الحمد لله ما تناهى دربٌ ولا ختم جهد  

.إلا بفضله، ثم الحمدلله على التمام، الحمدلله حتى يبلغ الحمد منتهاه  

ن مـ إلى..لمبتغىالنيـل  مالأما لىإقـدما  نيمن كان يـدفع إلى.. همالآله  أحققلك حتى يمكل ما   نيالذي وهب إلى
 ."رض"لخإلى أبي الغالي  شواك من دربيالأحصـد 

هتمام إلى الراحة والايع ني ينابن سقتإلى من أرضعتني الحب والحنان إلى من غمرتني فيض الطمأنينة والأمان إلى م 
 .لهام"إ"ها سر نجاحي أمي الغالية ءمن كان دعا

 .الصحة والعافية دام عليهمأحفظهم الله ورعاهم و  تايوالى جد لى جدي العزيزإ

 لود, بسام.وران, خمد, نمح, أيمن:وأخواتي  تيإخو  م فضلالدنيا ولا أحصي له ، سندي فيأفراد أسرتي وإلى

 .أبنائهموجميع خوالي أ و الاتيخعمامي و أ عماتي و لىإو 

شهرة،  ،سماءاامال,  ،حبيبة ،،ثوريايمةاملبنى،  خيرة,:الجامعة و خارجهادربي من داخل إلى صديقاتي رفيقات 
 . ..، نورة، عايشة،هناء،مروة ،دنيا، نسرين

 .كراسع عائشة:ةإلى الأستاذة المشرفة الدكتور 

 .أساتذتي الكرام الذين أناروا دروبنا بالعلم و المعرفةكل والى

 .يولم يكتبهم قلم كل من ذكرهم قلبيوإلى  

آمـــنة                  



 

II 
 

 إهداء

 ذا العمله لإتمامه وعونه ن  الحمد لله عز وجل على م  

 ذااهدي ثمرة جهدي ه

غلى إلي أ ن قلبها نسوجة ميوط مبخ من حاكت سعادتي إلىإلى الينبوع الذي لا ميل العطاء  إلى ملاكي في الحياة
 "الحبيبة أمي" إنسانة

 ء من أجل دفعيبخل بشيالذي لم ي إلى من سعى وشقي لأنعم  بالراحة والهناء انتظار بدون العطاء علمني منإلى 
 .أطال لله في عمره  "أبي الغالي"طريق النجاح القلب الكبير إلى 

 ،عمر ،عايدة ،سميرة ،منصور :وأخواتي إخوتي أنفسهممن آثروني على  إلىذي بعد الله سندي و قوتي وملا إلى
 .شيماء ،إسماعيل،الأمينمحمد  ،صباح

ا معي ت إلى من كانو عهم سعد من مبالوفاء والعطاء إلى ينابيع الصدق الصافي إلى وتميزواإلى من تحلو بالإخاء 
 صديقاتي على طريق النجاح والخير

 الكرام أساتذتيمن حصيلة فكره لينير دربي  وأعطىإلى من وقف على المنابر 

 .2020إلى زملائي وزميلاتي طلبة دفعة ماستر 

 .قيطريب أحيانا تقف التي الظلمة يضئ ونور ذاه بحثي في لي عون كانوا  الذين إلى

 
 خيرة             



 

III 
 

 شكر وتقديـر

 

ة ثمر لذي هو , ااضعتو لما ناجهد وإكمالتنامواصلة دراس فيسياج النعم الذي قدرنا لحمد للهالشكر وا
 اهم فيسكل من ميل للجا عرفان لتقديم لتزمينم نانفسأ نجد لذا ،إتمامهالمساعدتنا في هود بذلت لج

 .بنور علمهم لوبناحيوا قأو مشورة ولكل من أرأي  أيتقديم  أو إبداء

 شةئعا كراسع ةالمشرف للأستاذة قدم بشكرنت نبأ هتنا هذلرسا يننه نحنو  يدعونافإن واجب الوفاء 
افية ها الصحة والع عليالله دامأ، والإرشادوالنصح إلا أنها كانت رمزا للعطاء  والعراقيل الوباء رغم هذا

 أعلى المراتب . إلىومنحها الرقي والتقدم 

 والأستاذ، نيور الدنتامة  ذالأستالجنة المناقشة  أعضاء إلىكما نتوجه بأرقى عبارات الشكر والتقدير 
ه لما بذلو  يمياءسم الكق اتذةأسكل   إلىلقبولهم مناقشة مذكرتنا، كما تتسع دائرة شكرنا  سويعي بلقاسم

ذا البحث نجاز هإهم في العلوم الدقيقة وكل من سا ومخبريات كلية من جهود خلال مسارنا الجامعي،
 بعيد. أومن قريب 

 . من دعم معنوي وماديه لنا قدمو أسرناعلى مانشكر  أننود  أخيراو 

 

 

ة، خير آمـــنة             
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Résumé 
Le but de ce travail est d'étudier les propriétés physiques et chimiques du 2-Oxindole et 
de ses dérivés par modélisation moléculaire. Tout d'abord, nous minimisons le noyau 2-
Oxindole par les méthodes suivantes: PM3, Ab initio / MP2 // 6-31G * et DFT / B3LYP 
/ 6-31G *, via le logiciel Gauss 09 pour comparer, et comparé les résultats de calcul avec 
l'indole Les valeurs expérimentales des paramètres structuraux déterminent la méthode la 
plus appropriée, à savoir MP2 / 6-31G *, et utilisent cette méthode pour calculer les 
paramètres électroniques et l'énergie du potentiel électrostatique du noyau de base ... et 
calculer l'énergie orbitale ultime du dérivé (HUMO / LUMO) ) Pour déterminer sa 
réactivité chimique et ses propriétés chimiques 

Enfin, nous avons étudié la relation quantitative structure / activité (QSAR) par les 
méthodes suivantes: Logiciel HyperChem, nous avons constaté que ces composés ont de 
très bons La biodisponibilité orale a été établie sur les biorécepteurs. 

Mots clés: 2-Oxindole, modélisation moléculaire, MP2, DFT, QSAR. 

 المـلـخـص:

بواسطة طرق  و مشتقاته oxindole-2لمركب الهدف من هذا العمل هو دراسة الخصائص الفيزيائية و الكيميائية 
 .النمذجة الجزيئية

3PM،* 31G-/ 6 2Ab initio/MPالتالية:  لطرق الكميةبا oxindole-2في البداية قمنا بنمذجة نواة      
و قمنا بمقارنة النتائج المحسوبة للمعايير البنيوية Gaussian 09بواسطة برنامج، G*31-DFT/B3LYP/6و

التي واصلنا بها الدراسة  31G-/ 6 2MP*بالقيم التجريبية لمركب الأندول توصلنا إلى تحديد الطريقة الأنسب وهي
درات الحدودية ات المحساب طاقتم ية و الكمون الكهروستاتيكي و مخطط الطاقة.... وبنفس الطريقة الإلكترون

((HUMO/LUMO . بالنسبة للمشتقات وذلك لتحديد الفعالية الكيميائية و الميول الكيميائي لهم 
، فوجدنا أن هذه HyperChemبواسطة برنامج   (QSAR)وأخيرا قمنا بدراسة العلاقة الكمية بنية /فاعلية       

 المركبات تتمتع بتوافر بيولوجي فموي جيد و تتثبت بشكل جيد على المستقبلات البيولوجية.

 .2MP ،DFT ،QSAR النمذجة الجزيئية،، oxindole-2 الكلمات المفتاحية:
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ن العشرين ئل القر  أوافيالكيمياء الحاسوبية هي شعبة جديدة تزامن ظهورها مع تطور ميكانيكا الكم 
الكيمياء  ب وعلومالحاسو  تداخل بين علومنقطة  كما تعدوزادت شعبيتها مع التحسينات في تقنيات الحاسوب،  

الدراسات  أصبحتالحالي  في الوقت .[1]يلها الكيميائ يتعرضلإعطاء حلول سريعة وعاجلة لبعض المسائل التي 
تطبيقه  مكانيةإمعرفة صة به و الطرق البحثية لدراسة جميع الجوانب الخا أهمتفاعل من  أوالحاسوبية لأي مركب 

 .[2]النتائج وأكثر دقة أفضلوالحصول على 
الرياضية في و لنظرية ا ق الأسسعلم يهتم بتطبي أنهاعلى  الجزيئية برامج النمذجةالدراسة باستعمال  رفتع
تقديم ، ك[2]خصائص اد عدةتطبيقات هذا العلم حيث يمكن من خلالها التنبؤ وإيج كما أنها إحدى  .لحل المسائ

الحجم والسطح  ،ستقطابيةالشحنة و الإ(  معلومات حول هندسة وشكل الجزئي،وبعض الخصائص الفيزيوكيميائية
 وفاعلية وية بالان الكيمياء العضكما تهتم النمذجة الجزيئية في ميد،[3]طاقة الجزيئاتبالإضافة إلى  ( ..الجزيئي

 .[4]فاعلية-، حيث يستعملها الصيادلة المهتمين بالعلاقة بنيةالبنية الجزيئية
أكثر  ورورية للحياة، وية الضالحي تشتمل المركبات الحلقية غير المتجانسة على العديد من المواد الكيميائية

على ذرات  وتحتوي أعضاء المتجانسة شيوعًا هي تلك التي تحتوي على حلقات من خمسة أو ستةالحلقات الغير 
 . [5](S( أو الكبريت )O( أو الأكسجين )Nغير متجانسة من النيتروجين )

 كسجينوجين و الأى النيتر ية علنظرا لتعدد الأنشطة البيولوجية للمركبات الحلقية غير المتجانسة المحتو  
مها  يمكن استخدا ئية التيلكيميااد من المركبات مكاناً مرموقاً في تصميم وتشييد العدي هذه المركباتحيث احتلت 

, اً على ما تقدم. وبناء[6]كمضادات للميكروبات والفيروسات والسرطان ومنها ماهو مستخدم بنجاح علاجيا
بحثي ذا المشروع اليط في هلتخطقد تم ا، ففعال ديدة لها تأثير دوائيواستكمالًا لجهودنا في البحث عن مركبات ج

يوجد تجانسة مة غير ت حلقيكلها بصفة أساسية على مركبا  يمتنوعة من المركبات العضوية تحتو دراسة مجموعات 
 عن طريق شتقاتهينون ومالإندول لمركبالتركيب الكيميائي  دراسة توقد تم. ندولينونمن بينهم الإ النيتروجين بها
 جة.ذنمة للمن خلال طرق مختلف قصد التعرف على الخصائص الفيزيوكيميائيةدراسة الجزيئية ال

 :ولأجل تسهيل الدراسة قسمنا العمل في هذه المذكرة إلى ثلاث فصول
  عموميات حول عنوان بالفصل الأولIndolin-2-One  نظريةدراسة  وكان عبارة عنو مشتقاته 

تطرق لفعاليته ا تم الوأيض  الفيزيائية و الكيمائيةرقنا لطرق تحضيره وخواصه طللمركب ومشتقاته حيث ت
 الكيميائية والبيولوجية.
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  زيئية ومختلف مذجة الجللن ةنظريالفصل الثاني اخذ عنوان النمذجة الجزيئية وكان أيضا عبارة عن دراسة
 .طرقها والبرامج المستعملة فيها

 و تحليل نتائج الدراسة الهندسية و  الفصل الثالث كان بعنوان النتائج و المناقشة حيث تم فيه عرض
الإلكترونية )شحنات ميليكان و خريطة الكمون الكهروستاتيكي ( لـــــــــنواة الاوكسيندول و كذلك قمنا 

   خيرا تطرقنا لدراسة العلاقةبدراسة المدارات الحدودية الجزيئية لسبعة من مشتقات الاوكسيندول و أ
 فاعلية لهاته المشتقات.-بنية
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 :مقدمة .1
ركيب الجزيئات ا في تغلالهستاالمركبات الحلقية غير المتجانسة بإمكانياتها الدوائية التي يمكن تعُرف 

ثر تقدمًا في لحاضر أكالوقت ، أصبحت الكيمياء غير المتجانسة في ا. علاوة على ذلكبيولوجيًاالجديدة النشطة
 . [10]دة الحلقات غير المتجانسةتطوير مركبات متعد

 دوائيا وقد تم ت مفيدةهي مركباوالاندولينون و  ندولاوالايزاتين و الايزو  الاندولين مثل مشتقات الاندول
 . [10]لطبيةكيمياء ا ال، بسبب تطبيقها الواعد فيكثف للأنشطة البيولوجية المختلفةالتحقيق فيها بشكل م

 2ما في الموضع التي توجد فيها وظيفة الكاربونيل إ (indol) هي فئة من مشتقات الإندول الإندولينون 
 يهم:طلق علمن الحلقة وهي أيزوميرات موضعية، واعتمادا على موضع وظيفة الكاربونيل ي 3أو 

)Indolin-3-One (Indolin-2-One    كسيندولو ا-3   أو   كسيندولو ا-2         

                                    

 :oxindole/ Indolin-2-One-2 مركبتعريف  .2

 
(2) (1) 

لقة حمن  2ع  الموضبارة عن حلقة غير متجانسة من النيتروجين مع وظيفة كربونية فيع oxindole-2مركب
 (.lactim) اللاكتيم و (lactamمحتملان هما: اللاكتام )، ولديها شكلان الملتصقة مع حلقة بنزن البيرول
 (1)ن شكل  حين أ، فيا حتى في درجات الحرارة المنخفضةغير مستقر ولا يمكن اكتشافهlactim  (2)شكل

lactam .مستقر تمامًا 
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كسيندول يكون طبيعته حامضي حيث يتخلص بسهولة من الأيونات، ويستقر من خلال و ا-2من  3الكربون 
 .ة للماء مثل: الألكيل والهاليداتعمليه الرنين، يتفاعل بسهولة مع العناصر المحب

 ينمندول النشطة صيدلانياً مثل جيلسيكسيو الأ كسيندول  في العديد من قلويداتو ا-2 حلقة تتواجد
(gelsemine(  جنسالذي يتواجد في نبات مزهر منGelsemium[20]. 

 

 :oxindole/Indolin-2-One-2طرق التحضير. 3
 نذكر منها : oxindole-2هناك عدة طرق لتحضير 

 :Bayerطريقة باير .1.3
 عن طريق ارجاع 1878سنة Von Bayerالعالم مرة من طرف أولهذا التفاعل  اكتشف 

2-(2-nitrophenyl)aceticacid معSn-HCl أو Fe-AcOH تليها تحليق ((cyclization ينتج 
 .(1)التفاعل   One-2-Indolin[03]ــــ مشتق للـ

 (1)التفاعل 

 
ونات في لفي تفاعله مع ثنائي المثيل م Chloronitrobenzen-2 عدمه على أوبوجود مستبدل . 2.3

في LiClناتج مستبدل، وفي حالة التحلل المائي الجزئي لمجموعة الاستر مع  أعطى C°100عند  NaHوجود 
 ينتج C°100عند   Fe-AcOH، يليه تحلق اختزالي في وجودC°100عند  DMSOالماء مع وجود

 .(2)التفاعل  [One-2-Indolin [40]]50مشتق للـــــ

Gelsemine 
 

https://en.wikipedia.org/wiki/Gelsemium_sempervirens
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غير مستبدلة عن طريق التسخين مع  أومستبدلة  chloroacetanilideالتحلق داخل الجزيئة . 3.3

3AlCl مشتق للــــ  ينتج مائيةللااOne-2-Indolin]60[  (3)التفاعل. 

 (3)التفاعل 

 

 

في  oxindole-2الى N-aryltrichloroacetanilideتشارك آلية الجذور الحرة في تحويل  .4.3
 .(4)التفاعل  [20]الغليانفي ايزوبروبانول وحمض الخل في درجة حرارة  Niالنيكلمسحوق  ود ـــــــــــــــــــــــــوج

 (4)التفاعل 

 

 
نتحصل دقيقة  30لمدة  وإرجاع98%وهيدرازين1H-indol-2,3-dione (isatin)زجـــــــــــعند م .5.3
 .(5التفاعل )  ]One-2-Indolin]07على 

 (5)التفاعل 

 

 (2)التفاعل 
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تحدث الكربون في وجود محفز الروديوم تحت الضغط العالي  أولأكسيدمع  o-alkynylanilineتفاعل  6.3.
 : Indolin-2-Oneمشتق للـــــ لتعطيق الذاتي يعملية التحل

(ones-2-indol-2H-dihydro-R,1,3-3)[80]    (6)التفاعل. 

 (6)التفاعل 

 
 

 : Grassman تحضير غراسمان .7.3
باستخدام الكلور -alkylsulfanyl))αمع استر  N-chloroarylamineهو تفاعل

ومنه ينتج ، cyclization)يعطي ناتجا  وسيطا يخضع لإعادة ترتيب تليها تحليق )hypochloriteأو
 ones-2-indol-2H-dihydro-1,3-methylsulfanyl-3[90]مشتقات من الشكل التالي:

 .(7)التفاعل 
 

 (7)التفاعل 

 

 

 وN-aryl-N-ethynyl-4-benzenesulfonamideــــــــــــــــــالتفاعل المحفز لـ .8.3
pyridine-N-oxide  فيDCM  دام محفز درجة حرارة الغرفة أعطت باستخ إلىدرجة مئوية  0عند

 ـلوم المائي هيدروكسيد الصودي، الذي تم تحلله بسهولة بواسطة Tosylindolin-2-one-1(الذهب)
oxindole-2[10] (8)التفاعل. 
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 (8)التفاعل 
 

 :[11]الخواص الفيزيائية .4
 كالتالي:Indolin-2-Oneونذكر بعض الخواص الفيزيائية لمركب 

 الصيغة المجملة NO7H8C 

 الوزن الجزيئي g/mol 133.5   

 برتقاليمسحوق اصفر  المظهر 

 )نقطة الانصهار )الذوبان C° 122-125 

 313 نقطة الغليانC° 

 3 الكثافةg/Cm 1.32  

 ضغط البخار  (25C°)0.0005 

 4.6 كثافة البخار 

 حرارة التبخير  Kj/mol 55.4 

 لا يذوب في الماء الذوبانية في الماء 

 
 الفعالية الكيميائية: .5

 :C3تفاعل على موضع  .1.5
 و بشكل منفصل.أتفاعلا معا تن أا ميمكنهلتان ال 3ن في الكربون رقم لديه ذرتا هيدروجين حامضياسيندول كو الا

 :Knoevenagelتفاعل تكاثف   .1.1.5
عن هذا التفاعل من  تم التقرير piperidineتفاعل تكاثف الاوكسيندول و مشتقات البنزالدهيد في وجود 

  الايثانولالارتداد في يضا يحدث تحت شروطأهذا التفاعل  ،[31[]21]1909سنة  Bagardو Wahl طرف 
EtOH  في وجود وغيابPiperidine]14][15[  (9)التفاعل. 
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 (9)التفاعل 

 

 تفاعل مع الكحولات: .2.1.5
 PPh3 و RuCl3.xH2Oوكسيندول مع الكحول بواسطة المحفز للا 3 في موقع تحدث الألكلة أحادية

 ريد الإيريديومهذا التفاعل أيضًا باستخدام مركب سداسي كلو  يتم. و [61]في وجود هيدروكسيد الصوديوم
 .(10)التفاعل  [81[]71]كعامل محفز فعال في ظروف حرارية أو بالموجات القصيرة الخالية من المذيبات

 (10)التفاعل 

 
 

 :N تفاعل على ذرة النتروجين  .2.5

 تفاعل مع مركبات الهالوجين: .1.2.5
-′N,Nو مركب اليوديد في وجود يوديد النحاس أوالبروميد  ريلأتفاعل الاوكسيندول مع 

dimethylethylenediamine  أريلقصر من أعلى نتائج ووقت أريل اليوديد يعطي أ كعامل محفز 
 .(11)التفاعل  ]19[البروميد المقابل

 

 
 (11)التفاعل 
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 حيث يمكن للجذور, R1R :أن تكون 

 
 

 تفاعل مع الكحولات :.2.2.5
في أو في وسط حمضي )حمض الخل( benzotriazole(hydroxymethyl)-1تفاعل الاوكسيندول مع 

 .(12)التفاعل جيدة عطى ناتج بنسبة أp-toluenesulfonicacidالتولوينفي وجود حمض 

 (12)التفاعل 

 
 تفاعل مع الالسينات: . 3.2.5

 ليعطي diynes-ω,α يتفاعل مع cobaltocyclopentadieneالاوكسيندول في وجود معقد 
dienamide (13)التفاعل [20]جديد. 

 

 (13التفاعل )

 
 الكربونيل: أوكسجينتفاعل على  .3.5

 أسترات عطيلت Rh (II)في وجود المحفز diazoacetic esters  ( معمجموعة الكاربونيل) كسندولالا  تتفاعل
indolyloxyacetate (14)التفاعل [21]ول المقابلدنالمشتقة من شكل الا. 



 و مشتقاته Indolin-2-Oneالمحور الأول:عموميات حول 

 

13 

 

 (14)التفاعل 

 
 

 تفاعل على حلقة البنزن: .4.5
 تفاعل الاسيلة :. 1.4.5

  ذلك  كو  سيل يد الأكسيندول باستخدام مجموعة متنوعة من كلور تم الحصول على أسيل انتقائي للا
 .(15)التفاعل  DMF فيالمذاب كلوريد الألومنيوم 

 كلوروميثيل  -5أسيتيل كلوريد أعطى بسهولة مشتقات سيتون  الأكسيندول مع كلورو أسيلة, و كذلك
 .(16)التفاعل [22]ثيازول وظيفي -5الثيوأميدات لإعطاء الأوكسيندول  و بالثيورياسالتي عولجت 

 (15)التفاعل 

 

 (16)التفاعل 

 
 

 :OH هيدروكسيل إضافةتفاعل . 2.4.5
 و حمض ثلاثي فلور وجود في phenyliodine bis(trifluoroacetate) (PIFA)كسيندول مع و الاتفاعل 

 .(17)التفاعل  [32]وكسندولللا البنزنحلقة على  مجموعة هيدروكسيلأسيتيك أدخلت 

 (17)التفاعل 
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 :Indolin-2-Oneالفعالية البيولوجية لبعض مشتقات  .6
 :HIVكعوامل مضادة للفيروس .1.6

لتي ة العدوى المنع تكرار فيروس نقص المناعة البشرية ومكافح Indolin-2-Oneبعض مشتقات  ستخدمت
 .[42]المقاومة للأدوية والحساسة للعقاقير والطفرات HIVتسببها سلالات فيروس
والتي  (NNRTIs) ديز يو نوكل-س نقص المناعة البشري غيرمثبطات النسخ العكسي لفيرو وتعمل هذه المركبات ك

عن عملهم  ليةآن و تكو  ،[25]تعد من بين أكثر الفئات شيوعًا من الأدوية الموصوفة للعلاج المضاد للفيروسات
 . HIV-1الخاص بفيروس  NNRTIطريق الالتحام الفعال لموقع 

 

 كعوامل مضادة للسرطان: .2.6

يناز ت التيروزينكنشاط مضاد للأورام عن طريق تثبيط مستقبلاIndolin-2-Oneكما تبين أنلبعض مشتقات 
مه على الذي تم استخدا sunitinib. أحد الأمثلة الأكثر أهمية هو PDGF-R,VEGF-R,CDKمثل 

 . [62]نطاق واسع في علاج أورام المعدة والأمعاء ، وسرطان الخلايا الكلوية المنتشر

 

 كعوامل مضادة للالتهابات: .3.6
 لتهاب المفاصلعظمي واصل التُستخدم مشتقات الأوكسندول في تحسين أعراض الأمراض المزمنة مثل التهاب المفا

 Tenidapمثال: الدواء،[82[]27]الروماتيزمي
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 كعوامل مضادة للبكتيريا: .4.6

، يوتين الجرثومق تثبيط تخليق البر كمضاد للجراثيم عن طريoxazolidinone،Oxindoleتعتبر مشتقات
لعديد من لعلاج ا أيضا و، تستخدم كعوامل مضادة للجراثيم ة اصطناعية من مضادات الميكروباتوهي أحدث فئ

 : ةلأمثلمن ا، [29]كتيريامن الب تعددةالالتهابات الخطيرة التي تسببها الأمراض البيطرية والبشرية وسلالات مقاومة م
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 .مـقـدمـة :1
 ،للمساعدة في حل المسائل الكيميائية [1]الحاسوب التي تستخدم محاكاة الكيمياء هي فرع من الكيمياء الحاسوبية
رياضية فعالة لحل مسائل الكيمياء النظرية بأسرع  تقريبات تهدف إلى ابتكار [2]الكيمياء النظرية وهي إحدى فروع

 .وقت وأقل كلفة
ك ميكانيلنظرية و اكيمياء لت ال تداخلاتها مع مختلف العلوم الأخرى حيث شموتكمن أهمية الكيمياء الحاسوبية في

فية  مكتسبات إضاوصول إلىها لل.وغيرها. ولسهولة طرق الكيمياء الحاسوبية تم استخدامالكم و الترموديناميك ..
عالجتها بطرق ومل كامل المشكلة بشك ]3[حول المركبات التي تتم معالجتها في المختبر، فهي تساعد على فهم

كبات لى مختلف المر تطرأ ع التي من الوسائل التجريبية، حيث يمكن من خلالها تحديد التغيرات لاحسابية بسيطة بد
 .جيدةالكيميائية والوصول إلى نتائج 

يئية إلى جة الجز لنمذاسيم طرق وتهدف أيضا إلى التنبؤ ببنية وفاعلية الجزيئات )التفاعلات(، ويمكن تق
 :فئات]4[ثلاث

 طريقة ميكانيك الكم -
 طريقة النصف تجريبية- 
 طريقة التجريبية -

 ميكانيك الكم :.2
 :Schrödingerرغمعادلة شرودن .1.2

لكامل م، والنموذج اهي نقطة الانطلاق لأية مناقشة في ميكانيك الك Schrödinger رغإن معادلة شرودن
 :[7[ ]6[ ]5]لتواليعلى ا (30على الزمن ) ( والمعادلة التي لا تعتمد10للمعادلة المتعلقة بالزمن )

𝜕Ψ

𝜕t
= −

𝑖

ℏ
ĤΨ                               (01)    

 .دالة موجية تصف النظام الكمومي )نظام صغري مثل حجم الذرة( Ψفي هذه المعادلة تعني
ℏثابت بلانك المخفض :. 
Ĥ صف الطاقة الكلية لكل دالة موجية معتبرة ي ميلتونها: معامل. 

 :[8]مجال تأثير يتحرك حركة توافقية تحت المعتمدة على الزمن في حالة جسيم( 02)رغمعادلة شرودن

𝑖ℏ
𝜃

θt
 𝛹(𝑟, 𝑡) =

−ℏ𝟐

2m
∇2𝛹(𝑟, 𝑡) + V(𝑟, 𝑡)𝛹(𝑟, 𝑡)     (02) 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A1_%D8%A7%D9%84%D9%86%D8%B8%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A1_%D8%A7%D9%84%D9%86%D8%B8%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AA%D9%82%D8%B1%D9%8A%D8%A8%D8%A7%D8%AA&action=edit&redlink=1
https://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%AA%D9%82%D8%B1%D9%8A%D8%A8%D8%A7%D8%AA&action=edit&redlink=1
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 حيث أن:
: mكتلة الجسيم:V                             . .تأثير حقل خارجي 
:ℏ 2ثابت بالانك مقسوم علىπ.            :tالزمن 

∇2=
∂2

∂x2 +
∂2

∂y2 +
∂2

∂z2.              r حيث المتجه : .r=xi+yj+zk 

ℏ2−لة من جزئين : الجزء الأولدتتكون المعا

2𝑚
 وهو V(r,t)  يمثل مؤثر طاقة الحركة للجسيم، والجزء الثاني وهو 2∇

المجال التوافقي موصوف بالدالة  التوافقي )مثل مجال نواة الذرة( يمثل مؤثر الطاقة الكامنة للجسيم في المجال
(V(r,t  التي تعتمد على الزمنt  والمكان.r  

دالة  هيئةر مع الجسيم )إلكترون مثلا( الذي يتحرك في مجال نواة )مشحونة( على أنه في غوتتعامل معاملة شرودن
,𝛹(𝑟: موجية 𝑡)له أن يمتلك يعطي حل المعادلة صفات الجسيم وما يمكن ، حيثمعتمدة على الزمن والموقع 

 من طاقة .
Ĥ𝛹 =  𝐸𝛹                      (03) 

، فإذا  بة طردياً مع نفس الدالة الموجيةفربما تكون النتيجة متناس  𝛹عندما يؤثر معامل هاميلتون على الدالة الموجية 
.ولحل هذه المعادلة يجب إيجاد  𝛹 طاقة الحالة 𝐸حالة مستقرة، ويعطي ثابت التناسب 𝛹كانت كذلك فتكون 

 .𝛹و 𝐸قيمة كل من

 (:l'approximation Born-Oppenheimerأوبنهايمر )-تقريب بورن .2.2
عيا إلى يلة، وسمستح إن حساب الطاقة ودالة الموجة داخل الجزيئات حسب معادلة شرودنغر هي عملية شبه

لنواة ارة بين ل الذتسهيل حسابها ينص هذا التقريب على أنه يمكن إلى حد كبير إهمال التفاعلات داخ
لنسبة لنواة باااض أن افتر  نمكابالإوالالكترونات بسبب ضخامة الفرق بين كتلتي الإلكترون والنواة وبالتالي 

 .[5]نللإلكترون هي في حالة سكو 
واة، ة الحركية للنل الطاقي يهمأوبنهايمر لإيجاد المؤثر هاملتون الالكترونات، والذ-يمكن استخدام تقريب بورن

 :وذلك وفق المعادلة التالية

Ĥ = −
ℏ2

2𝑚𝑒
∇i

2 + ∑ ∑
𝑍𝐼𝑍𝐽𝑒2

𝑟𝐼𝐽
𝐽<𝐼𝐼

− ∑ ∑
𝑍𝐼𝑒2

𝑟𝑖𝐼
+ ∑ ∑

𝑒2

𝑟𝑖𝑗
𝑖>𝑗𝑗𝑖𝐼

(04) 
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 :بتةويستخدم الهاملتون في معادلة شرودنغر لوصف حركة الالكترونات في مجال نواة ثا
Ĥ𝑒𝑙𝑒𝑐𝛹𝑒𝑙𝑒𝑐 =  𝐸𝑒𝑓𝑓𝛹𝑒𝑙𝑒𝑐                (05) 

التي تعتمد على التنسيق النووي ووصف ))دالة الكمون النووي 𝐸𝑒𝑓𝑓𝐶وحل هذه المعادلة ينتج عنه حل للدالة 
 الطاقة الكامنة للنظام.أسطح 

 (Équations de Hartree-Fockفوك )-معادلات هارتري. 3.2
في معظم حسابات البنية الالكترونية، نحاول عادة احتساب مدارات الجزيء ولكن بالنسبة للعديد من مسائل 

لا يوجد هناك أي حل صحيح، لذا تقدم لنا نظرية التغيير آلية تساعد على تقرير ما إذاكانت الدالة  الأجسام
فوك -خرى )التي تملك الطاقة الأدنى(. يمكن الحصول على معادلات الهارتريالاالموجية المقترحة هي أفضل من 

(HFمن خلال إدخال هذا الشرط في العبارة الجبرية للطاقة )، فوك يأخذ محدد fi [5] الشكل التالي: 

 (06) 
 𝑓𝑖(1) =  𝐻𝑐𝑜𝑟𝑒(1) + ∑{ 𝐽𝑖(1) − 𝐾𝑗(1)}

𝑁

𝑗=1

 

 :لنظام الطبقة المطبقة الشكل التالي fi يأخذ محدد فوك

(07) 
 𝑓𝑖(1) =  𝐻𝑐𝑜𝑟𝑒(1) + ∑{2 𝐽𝑖(1) − 𝐾𝑗(1)}

𝑁/2

𝑗=1

 

 :فوك بشكل القيمة ذاتية الأساسية-تأخذ معادلات هارتري

(08) 𝑓𝑖𝑥𝑖 = 𝛿𝑖𝑥𝑖 
 الطرق النظريات المستعملة في الكيمياء الحسابية: .3

 الطرق الكمية:  .1.3
  Ab -initio:طريقة الحل الشامل  .1.1.3

، تعتمد هذه الطرق أساسا على نظريات ميكانيكا [9]هي كلمة لاتينية و تعني )من البداية(Initio Ab كلمة
، أي أنها [11[]10]الإلكترون, سرعة الضوء..(الكم و حلولها من البداية)الاعتماد على ثوابت فيزيائية كشحنة وكتلة 

تعتمد على حل معادلة شرودنغر التي تصف حركة الإلكترون داخل الجزيء، وعند حلها يتم الحصول على طاقة و 
, الذي يمكننا من التعرف على [12]دالة  موجية في شكل معادلة رياضية تعبر عن التوزيع الالكتروني داخل الجزيء
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ص الجزيء كحساب قطبية الجزيء ) المواضع المحبة للنوى والمواضع الفقيرة المحبة للالكترونات(, العديد من خصائ
 .[11[ ]10] ....طاقة التأين, حساب البنية الفراغية الجزيئية

حيدة و ل إلاللأنظمة بلة للحير قامعادلة شرودنغر هي ركيزة من ركائز الكيمياء النظرية و الحاسوبية, إلا أنها غ
ت من ين الالكترونابتبادل ير المترون, لذلك يستوجب إدخال عدة تقريبات رياضية يتم من خلالها إهمال التأثالإلك

 :[14[ ]13]والتي تكتب على النحو التالي ،جل حل معادلة شرودنغرأ
Ĥ𝛹(𝑟) =  𝐸𝛹(𝑟)                     (09) 

تج الإلكترون ين ة وحيدةت بسيطالالكترونات إلى عدة معادلانغر متعددة  هذه الطريقة تقسيم معادلة شروديتم في
مع طرق Ab Initio  وبمقارنة  طرق ،عن حلها دالة موجية تدعى ) المدار( وطاقة تسمى طاقة )المدار(

يث ئية, أما من حا الجزيكانيكالمي الميكانيكا الجزيئية من حيث السرعة نجد أن هذه الطريق أبطأ بكثير من طرق
 .فتكون أدقالدقة 

يقة  تنطلق من طر طرق التيت والنظرا لعدم مراعاة التأثير المتبادل بين الالكترونات تم تطوير عدد من النظريا
 ج أكثر دقة فيلى نتائإوصول هارتري و فوك تقوم بإضافة الترابط الإلكتروني, لتحسين وتدقيق طرق الحساب وال

 :[14][13]و منهذه الطرق نذكرإيجاد قيمة الطاقة أو الشكل الفراغي للجزيء, 
 MCSCF: Multi-Configurational Self-Consistent Field. 

مقارنة  ةقتكون أكثر د في هذه الطريقة تتم عملية تحسين المدارات للاستخدام مع الدالة موجية متعددة,
 .، كما تستخدم للتنبؤ بطاقة الترابطCIبحسابات

 GVB: The Generalized Valence Bond method. 
وج من المدارات حيث تعتمد على ز  MCSCF هي طريقة مصغرة من (GVB)طريقة رابطة التكافؤ المعممة 

 .لكل رابطة جزيئية
 CI: Configuration Interaction. 

 .الديكامترية بدال من وظيفة الموجات MCSCF وتبدأ بحسابات CI من الممكن أن تنشأ دالة موجات
تي يعبر عنها خرى الطرق الأبالإضافة إلى بعض ال،للغاية من حيث الموارد الحسابيةتكون هذه الطريقة مكلفة 

عضوية  ة للجزيئات البالنسب زيئيةبأساليب الحسابات المترابطة التي تسبب تحسين الطاقات الحسابية و الهندسة الج
  CC:  كنظرية الكتلة المتقاربة
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(MPn: Mùller-Plesset Perturbation Theory)وطريقة (Coupled Cluster 
(Theory 

 .[3]تمثل ترتيب التصحيح nحيث 
  (DFT):نظرية الدالة الوظيفية للكثافة. 2.1.3

  نظرية دالة الكثافة كل حيث في ،[15]في وقتنا الحاضر الثمانينات وحتى أواخرا كبيرا في وهي طريقة عرفت اهتمام
ا تاريخي أماية، لكترونفة الإخصائص الحالة الأساسية في نظام الجسيمات تتفاعل مع بعضها البعض من حيث الكثا

( ومع ذلك لاحظ 1927عام ) لنموذج الذي وضعه توماس وفرمي في (DFTتعود جذور نظرية دالة الكثافة )ف
 . ]16](1964) في عام ةقدأكثر  اونبرغ وكونهله الأساسيةفعلا مع ظهور النظريات  أنشئتنظرية دالية الكثافة  أن

وتعتمد [3][17]لة الكثافةبع لداطاقة تاأي دالة فتعتبر ال أخرىوتعرف الدالة الوظيفية بأنها دالة ينتج عن حلها دالة 
به تجريبية, إلا أنها الطرق الشو  initio Ab كمثيلاتها  من طرق  ،[18]هذه الطريقة على معادلة شرودنغر

 .[20][19]وجيةالم ةمن الدال لادالة الكثافة الالكترونية( بد) تستخدم التوزيع الإلكتروني المباشر
 :Sham-Kohnيمكن التعبير عن الطاقة الالكترونية بمعادلة 

 
𝐸 = 𝐸𝑇 + 𝐸𝑉 + 𝐸𝐽 + 𝐸𝑋𝐶(10) 

𝐸𝑇 كتروناتللإحركة ا طاقة الحركية الناجمة عن. 
𝐸𝑉 نواة-نواة(، )إلكترون-نواة(تفاعلاتشمل ت طاقة الكامنة(. 
𝐸𝐽   إلكترون-إلكترونتنافر. 

𝐸𝑋𝐶 كترون وديناميكية طاقة الربط ويرجع ذلك لحركة مشتركة لة ميكانيك الكم التي تمثل مدار الإيمثل تبادل طاق
 .للإلكترونات أحادية

𝐸𝑇و𝐸𝑉و𝐸𝐽 يمثل وظيفة كثافة )نواة  -نواة  (الإلكترون باستثناء تنافر تمثل الطاقة الكلاسيكية لتوزيع
 .[22][21]الإلكترون

 تجريبية :النصف طرق . ال2.3
تعتمد طريقة الحساب في الطرق الشبه عملية على معادلة شرودنغر, لذلك تعد من الطرق الشبيهة إلى حد كبير 

بمعاملات تجريبية, حيث يتم  أن في هذا النوع من الحسابات يتم حل معادلة شرودنغر لاإ ،Ab Initioلطرق
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بمعاملات وتكاملات تجريبية تسحب من قاعدة بيانات  Ab Initioاستبدال التكاملات المعقدة في طرق
 .DFT[13][14]التكاملات ذات نتائج عالية الدقة كحسابات الطرق ذات المستوى العالي مثل

ل كط )ليس  افؤ فقأجل جعل الحسابات أقل استهلاكا للوقت، يتم حساب مواقع إلكترونات التكلكن من 
 .[5]الالكترونات(

 الاعتبارات التالية: يمكن عرض الطريقة النصف التجريبية حسب  
 MNDO: Modified Neglect of Diatomic Overlap. 

 .[23]مابينه ين الإلكترونين فيماالذي يأخذ في الاعتبار التنافر بين أزواج الإلكترونات وب
 ZINDO: Zener's Intermediate Neglect of Differential Overlap. 

يتم ، πلالكتروناتلHuckel ، حيث تعتمد هذه الطريقة على تسمى هذه الطريقة بطريقة المنظار الطيفي
تعطي  زيئية فإنها لادسة الجالهن لتحسين، أما في حالة استخدامها الانتقاليةاستخدامها لنمذجة الأنظمة المعدنية 

 .[3]نتائج ايجابية
 INDO: Intermediate Neglect of Differential Overlap. 

 .[24]رةالذي يتضمن تكاملات التنافر الإلكترونية أحادية بين المدار الذري من نفس الذ
 SAM1:Semi-Ab-Initio Model 1. 

 .[25]القياسيةSTO-G 3مجموعة أساس وتحسب تكاملات بين إلكترونين باستخدام 
 AM1:Austin Model 1. 

صائص التي لا ويمكن أن يحدد بعض الخ MNDOتهدف إلى القضاء على المشاكل التي تصادف من طريقة 
ة ج أكثر دقيث تعطي نتائح، وهي طريق سريعة جدا شائعة لنمذجة المركبات العضوية [26]يمكن تأسيسها تجريبا

 ية. وتكون أكثرالجزيئ ندسةالطرائق شبه التجريبية. تستخدم لتحسين طاقات التنشيط وتوقع الهعلى خالف بقية 
 .[3]دقة لطاقات رابطة الهيدروجين

 PM3: Parameterized Method 3. 
، تستخدم هذه الطريقة تقريبا ]27[يستمر استخدامه على نطاق واسع NDDO وهو نموذج قوي من نماذج

كما ،  ، وهي أكثر دقة منها وخاصة في حساب الزوايا رابطة الهيدروجين AM1 المستعملة فينفس المعادلات 
PM3 ،و قد تؤدي بعض خصائص مجوعة]28[تستخدم لحساب الخصائص البنيوية, الطاقة الكلية, حرارة التشكل

 .[27]لى سلوكيات غير طبيعية لا تزال قيد المعالجةإ 
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 :طرق الميكانيكا الجزيئية . 3.3
ع ل دقة مقارنة متائج أقنعطي تعتبر هذه الطرائق من أبسط الطرائق المستخدمة و أسرعها و لكنها في المقابل ت

يرة نسبيا مثل ية الكبلبنذات ا اتكبفي سرعتها و يتم استخدامها للمر  طرائق ميكانيكا الكم، تكمن أهميتها
 ن الكراتعلى أنها مجموعة م لنظر إلى الجزيئات، في هذه الطرائق يتم ا[3]البروتينات و الستيرويدات و غيرها

ة ين ذرتين و قيمبستقر( )الم المتصلة مع بعضها البعض بواسطة النوابض، و بالتالي عند معرفة الطوال الطبيعي
لنوابض المجموعة من ا اقة هذهطساب الزاوية و الطاقة اللازمة للشد أو الحني لهذه الرابطة )النابض( عندها يمكن ح

بنية ة )أي تهيئة القة ممكنل طارات، أي بمعنى آخر يتم تغيير البنية الفراغية للجزيء حتى الحصول على أقو الك
 .[12]الفراغية و تحسينها(

، ل دالة المسافةفاعل مثة لتلتحديد مساهمة كل منها في التفاعلات يمكن نمذجة دالة الكمون التي تعطى الطاق
 .[03][29]الزاوية أو الشحنة

 :تاليةعن الطاقة الفراغية الكلية بمجموع طاقات التفاعل كما توضحه المعادلة اليعبر 
𝐸𝑠𝑡𝑒𝑟𝑖𝑐 𝑒𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 =  𝐸𝑠𝑡𝑟 +  𝐸𝑏𝑒𝑛𝑑  +  𝐸𝑡𝑜𝑟  +  𝐸𝑉𝑑𝑊 +  𝐸𝑞𝑞              (11) 

 
𝐸𝑠𝑡𝑟  استطالة الرابطة،طاقة 𝐸𝑏𝑒𝑛𝑑  و  الانحناءطاقة 𝐸𝑡𝑜𝑟   الالتواء،طاقة 𝐸𝑉𝑑𝑊 ,طاقة فاندر فالس 

𝐸𝑞𝑞   .الطاقة الكهربائية الساكنة 
𝑬𝒔𝒕𝒆𝒓𝒊𝒄𝒆𝒏𝒆𝒓𝒈𝒚 = 𝑬𝒕𝒐𝒕 

= ∑ 𝑘𝑟(𝑟 − 𝑟𝑒𝑞)
2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

+ ∑ 𝑘𝜗(𝜗 − 𝜗𝑒𝑞)
2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

+ ∑
𝑉𝑛

2
[1 + 𝑐𝑜𝑠(𝑛𝛷 − 𝛾)]

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

+ ∑
𝐴𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
12

𝑖<𝑗

−
𝐵𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
6 + ∑

𝑞𝑖𝑞𝑗

ԑ𝑅𝑖𝑗
𝑖<𝑗

(12) 

𝐸𝑠𝑡𝑟 = ∑ 𝑘𝑟(𝑟 − 𝑟𝑒𝑞)
2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

 
 

𝐸𝑏𝑒𝑛𝑑 = ∑ 𝑘𝜗(𝜗 − 𝜗𝑒𝑞)
2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠
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𝐸𝑡𝑜𝑟 = ∑
𝑉𝑛

2
[1 + 𝑐𝑜𝑠(𝑛𝛷 − 𝛾)]

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

 
 

𝐸𝑉𝑑𝑊 = ∑
𝐴𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
12

𝑖<𝑗

−
𝐵𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
6  

 

𝐸𝑞𝑞 = ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

ԑ𝑅𝑖𝑗𝑖<𝑗

 
 

 
 

 طرق الميكانيكا الجزيئية: أنواع. 1.3.3
لمعاملات و اوعة من ن مجمالجزيئية باختلاف حقول القوة، فحقل القوة هو عبارة ع تختلف طرائق الميكانيكا

 تطوير تم(، و بالتالي الذرات ل بينالمعادلات التي تصف الذرات و العلاقة فيما بينها )تصف أنواع التأثير المتباد
 :]12[الكثير من هذه الطرائق و منها التالي

 AMBER: Assisted Model Building with Energy Refinement. 
 .[29]اتتهدف في المقام الأول لدراسة الجزيئات الحيوية مثل البروتينات والنيوكليوتيد

 CHARMM: Chemistry at HARvard Macromolecular 
Mechanics. 

 .[03]تستخدم عادة في الدراسات البيولوجية والصيدلانية
 OPLS: optimized potential for liquid simulations. 

 .[13]هو الأفضل في استنساخ الخصائص الفيزيائية للجزيئات الحيوية في محاليل سائلة
 MMFF: Merck Molecular Force Field.  

 .[23]باتة المركبني تستخدم في الأصل لمحاكاة ديناميات الجزيئية، كما شهدت استخداما كثيرا لتحسين
 UFF: Universal Force Field. 

 .[33]ءستثناء الكهرباباتكافؤ. روط للالقوة العالمية تستخدم في معالجة المركبات غير العضوية, تستخدم أربعة شتعني 
 Dreiding: The Dreiding force field. 
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لنمذجة  تستخدم أيضاله شعبية كبيرة لتوقع الحركة الديناميكية للجزيئات والسوائل بكميات كبيرة، و 
 .[34]الجزيئات

كون لطرائق بحيث تة هذه ا تهيئتم بينها هو شكل الدالة المحددة للطاقة و المعاملات الأساسية المستخدمة. الفرق 
 .[12]ملائمة للاستخدام في مجموعة من المركبات أكثر من غيرها

 :تطبيقات الكيمياء الحسابية  .4
ئية و الطاقة الجزي (لمجهولةايدة و )توقع أو تكهن، بالنسبة للمركبات الجد إيجاديمكن من خلال الكيمياء الحسابية 

ت الجزيئية، عزوم فاعل، المدارااقة التة و طالبنية الفراغية، الطاقة و البنية الفراغية للحالات الانتقالية، طاقة الرابط
 ،خصائص RAM،IRفية(، الشحنات الذرية، ترددات الاهتزازات، مطياالأقطابثنائية القطب )متعددة 

 ل.،الاستقطاب، خصائص الكيمياء الحرارية و طريقة التفاعلو آلية التفاعRMN ـ ال 
 Molecular Structure:البنية الجزيئية   .1.4

والخارجة داخلة اقة المواد اللية و طنتقايمكن ايجاد البنية الجزيئية عند نقاط الاتزان ويمكن من خلال معرفة الحالة الا
 تفاعل ما.وتوقع سرعة 

 :ChemicalReactivity.الفعالية الكيميائية 2.4
لمحبة ى و المواقع ابة للنو المح من خلال معرفة اماكن تموضع الالكترونات في الجزيء يمكن ايجاد المواقع

م او العز )لقطب اذرات منفردة و حساب العزم ثنائي للالكترونات ,كما يمكن حساب شحنات ال
 بيه .الى الخصائص الحرارية مثل طاقة جيبسوالانتال متعدد الاقطاب(،بالاضافة

 المطيافيات: .3.4
 وهولة يمكن توقع و حساب مطيافيات مختلفة للمركبات المج IR, RMN, UV, RAMNوخاصة    

    .]36[]35[الجديدة

 :HOMOو  LUMO. المدارات الجزيئية الحدودية5

 .وناتلإلكتر الجزيئية من حيث شغلها باعبارة عن مصطلح يستخدم للإشارة إلى وضع المدارات 
HOMO.هو أعلى مدار جزيئي مشغول بالالكترونات: 
LUMO   .هو أدنى مدار جزيئي غير مشغول بالالكترونات:  
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 LUMO و HOMO توضيح للمدارات الجزيئية(:II)-1الشكل

 
ا يمتص ئي وعندمدار الجزيالمدارات الجزيئية حيث أن كل دائرة تمثل إلكترون في الم ( II)-1 يوضح الشكل

 .LUMO[37]إلى HOMO الإلكترون طاقة كافية فإنه يقفز من مدار
وهو يمثل حالة  SOMO ديابالإضافة إلى ما ذكر، فإن هناك مفهوم إضافي وهو المدار الجزيئي المشغول فر 

 .[38]ر الحرةلجذو اإلى المدارات الجزيئية نصف المشغولة في حالة  يستخدم للإشارة،HOMO خاصة من

 : QSAR))فاعلية  -العلاقة بنية. 6
يوية ء الحديثة والكيمياء الحياذات أهمية كبيرة في الكيم( (QSARة فاعلي –بنية  الكمية قةلاتعتبر دراسة الع

الحسابية  لعملياتاة في الكيميائي والخبر نها تبحث عن تحويل مركبات ذات خواص مرغوبة باستخدام الحدس لأ
لمركبات. للحيوية االفاعلية و قة بين البنية الكيميائية لابافتراضين فيما يتعلق بالعQSAR حيث تتميز أساليب

لمركب, وهذه ليولوجي اط البالخاصة بالنشمن القياسات الكمية للخواص الهيكلية  ذخبالأهي أنها تسمح  الأولى
 الوصف وه الثاني فتراضالا اأم..…ةالفراغيالخواص يمكن أن تكون فيزيائية كيميائية مثل معامل التقسيم أو البنية 

 .[39]تحسينها المرغوب البيولوجية ةيالنشاط لعلاقة الرياضي
 : QSARـبعض خصائص ال.1.6

 :هو عبارة عن بيانات تجريبية تصف المادة, وتقرب الوسط إلى جسم الكائن الحي  معامل التجزئة
ونشاطه البيولوجي فقد تكون المواد منخفضة الدهون للغاية أقل قدرة على تمريرالأغشية الدهنية والمواد التي تتراكم 

مل التجزئة تأثير كبير على الذوبان بدرجة عالية في الأنسجة الدهنية وبالتالي قد لا تحرر الاستجابة البيولوجية. لمعا
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أن الجزيئات ذات   Léo et Hunchوالامتصاص والتوزيع والتمثيل الغذائي وإفراز الأدوية, وقدر هانش وليو
 .[39]درجة الدسم العالية سيتم الاحتفاظ بها داخل الدهون الغشائية

 س درجة الإحساسهو قيا ضويةأفضل طريقة لتقدير قدرة المركب على الذوبان في الوسط المائي والوسائط الع إن
 .لتانو بالذوبان ويقدر ذلك بحساب توزع الدواء بين وسط مائي وعضوي مكون من مذيب الاك

log 𝑝 =
[𝑐]𝑜𝑐𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙

[𝑐]𝐸𝑎𝑢
 

[𝑐]𝑜𝑐𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙 أوكتانول(,  في الطور العضويتركيز المادة المذابة  هو([𝑐]𝐸𝑎𝑢 تركيز المادة المذابة في الطور هو
 المائي.

  :الجزيئات ( ق المادةإطلا هي تعبير عن التوزيع الإلكتروني في المادة وهي ضرورية لربط أوالقطبية
 .[39]لا مأد تحدث ية قالضخمة( في أغشية الكائن الحي وبالتالي تحدد ما إذا كانت الاستجابة البيولوج

  لكائن الحيللكبيرة زيئات اعلى إمكانية التفاعل مع الج الفراغي: قد يؤثر التركيب الفراغيالتركيب, 
 .[37]يلبيولوجا راءالإجقبل أن يحدث  الإنزيمأو  لحيث يجب أن يكون الحجم والشكل مناسبين بالمستقب

 مسالتلاطح سيفسر  يحيط بالذرات الواقعة محيطيا, وهو ما غلاف: هو عبارة عن السطح الجزيئي 
 .Ligand [,4124]ليالمستقب

 :نطقة التي عن الم النظر تقريبًا. بغض الأسرعوالأكثرهي طريقة شبكية وهي الطريقة  مساحة الشبكة
 .[44]بواسطة كرة في هذه الطريقة يتم تمثيل كل ذرة من الجزيء, [34]يمكن الوصول إليها بالمذيبات

 دا لحسابشابه جً سابه محهو حجم يشغله الجسم في درجة الحرارة والضغط العاديين. : الحجم الجزيئي 
 :[45]السطح, يتم تعريف الحجم بالعالقة التالية 

V =
w

d
 

:wةالكتلة الجزيئي، d: . الكثافة 
 ودة جهي ارية نكسلاا لأنهو حالة خاصة من الحجم الجزيئي,  الانكسار: إن نكسارية الموليةالا
 .[46]ءالأحيافي علم  الإشعاعيةنكسار للجسم, فهي تستخدم في الكهرباء الا

ون فيها لحالة التي تكا فمن المهم في ما لقياس العامل الاستاتيكي,معياراً مهنكسار الجزيئي الافي الكيمياء, يعتبر 
 :[39]ليةقة التالالعتعريف الانكسارية الجزيئية با إلكترونات أو ثنائيات حرة يتمπالمستبدلة تمتلك

𝑀𝑅 = 𝑉
𝑛2 − 1

𝑛2 + 1
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: v حجم الجزيئة  ,n:نكسارلامعامل ا. 
 حقل   لالخمن  يةكترونالإلفي الجزيء هو السهولة التي تتشوه بها السحابة  الاستقطاب: الاستقطاب

اء. تلعب هذه ن في الملذوباللجزيء ما إلى تحسين قابليتها  الاستقطابكهربائي خارجي. يمكن أن تؤدي قابلية 
قة لائي بالعالجزي بتقطاالاسالخاصية دورا مهًما جًدا في نمذجة العديد من الخصائص الجزيئية يتم تعريف 

 :[39]التالية
𝑝(𝑒) = 𝜀0  α𝐸 

 
𝑝(𝑒): الاستقطابمعامل،𝜀0  :ثابت العزل الكهربائي ،α : المستحثلحظة الثنائي الكهربائي. 
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ات والتقنية ط للجينق الأوسهوده )تدريبات في مجال النمذجة الجزيئية( مركز أبحاث الشر  .أ و باكوبن.[ س5]
 نحاش، قضاء بترون، لبنان. البيولوجية، رأس

ل بنزان كربوهيدرازونويل  فيني- Nئية للمركب الدراسة البنيوية والفيزيوكيميا مذكرة ماستر، ,عويسيص.[38]
 .2017الوادي, -كلوريد, جامعة الشهيد حمه لخضر
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 الأجهزة والبرامج المستعملة : .1
ين جة الجزيئية ب النمذفيستخدم برامج مناسبة تتراوح البرمجيات التي ت يتطلب أداء العمليات الحسابية للنمذجة

طرق العديد من ال قوم بدمجت التي مهمة واحدة فقط وبرامج شديدة التعقيد إلىالبرامج الجزئية البسيطة التي تؤدى 
 سلسة من الوسائل والبرامج: إلىوفي هذه الدراسة تطرقنا  ،[1]المختلفة

 الأجهزة: .1.1
لخصائص ذو ا ،01مياء المخبرالموجود بكلية العلوم الدقيقة قسم الكي ،msi تم استخدام جهاز كمبيوتر من نوع

 التالية:
سعة القرص  ،  Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2620 v3@ 2.40 GHzالمعالج

بنظام تشغيل Memory installée (RAM):64Go ، الذاكرةHDD 500GBالصلب
 Windows10.وينداوز

 البرامج: .1.2
  برنامجW 09Gaussian]2[: أكثر ديوجسابية )أحد البرامج الشهيرة المستخدمة في الكيمياء الح

غيل ويندوز يمكنه العمل في نظام التش Spartan, ORCA, GAMESS) و منها)من خمسين برنامج ( 
  bit 64.ومعمارية bit 32 و لينوكس و يوجد منه نسخ لمعمارية

 برنامج : GaussView 5.0.8  التابع لبرنامجGaussian (إنتاج )من خلال هذا  نفس الشركة
ع ل المتبعة ونو يقة العموطر  البرنامج نستطيع إدخال بيانات الحسابات من معلومات عن الشكل الفراغي والشحنة

حتى الحركية  وة و الفراغية البياني رسومالعمل المراد تنفيذه، بالإضافة إلى ذلك مهمة هذه البرامج إظهار النتائج و ال
لإصدار السادس ونظام وقد تم العمل با .و آليات الفاعلات( و غيرها من النتائج )في حالة الاهتزازات

 .بت-64التشغيل
 جبرنام Hybercham: سابيةقدرات ح الجزيئية ذو و أحد البرامج المتقدمة في مجال النمذجةه 

تخطية  بعاد وبإحداثياأوثلاثة  بعدينب البسيطة والمعقدة، وهو قادر على رسم الجزيئة عالية تتعلق بالأنظمة الجزيئية
 .[4][3]وصولا إلى أفضل شكل مستقر للجزيئة



 المحور الثالث: النتائج والمناقشة

 

40 
 

 برنامجChemDraw15.1  ثية ية وثلاها ثنائ: برنامج يستخدم  لرسم المركبات الكيميائية في صور
ايا يميائية والزو وابط الكالر  الأبعاد والصور الفراغية المختلفة، كما يشتمل على خصائص أخرى مثل قياس أطوال

 .[5]بين الروابط والكثافة الكترونية

 :طريقة العمل .2
وفر لدينا تأو إذا  ،( 1)الملحق  ChemDrawبرنامج برسم كل مركب في مساحة عمل نقوم  -1

 بالامتدادفظه بح نقوم مج .ثمالاسم بقوم بتحويله مباشرة إلى البنية المرافقة له بواسطة نفس البرنا
((.mol فتحه بواسطة البرامج الأخرى لتسهيلو ذلك. 

ركب على مساحة فتظهر لنا بنية الم gaussview5.0.8( بواسطة برنامج  mol.)نفتح ملفات  -2
و ثم  ة بالطريقة المناسبةلتحقيق هدف النمذج (1محدد )الملحق العمل للبرنامج نقوم بإتباع خطوات 

 .(1)الملحق تلقائيا بالحسابGaussian09يبدأ برنامج 

 ملاحظة

ة ) البني االدني ديةالح نقطةلا وصولنا إلىللتأكد من المتوفرة في البرنامج freq + (Opt) نختار نوعية العمل 
ن قيمة وجود أكثر م ، Saddle Pointحدة فقط تعني حالة انتقاليةواوجود قيمة سالبة ف، الأكثر استقرار(

 .(Points SaddleOrder-Higher)وجود عدة حالات انتقالية   سالبة تعني

 (1)الملحق Hyperchem8.0.3 .( مرة أخرى بواسطة برنامج  mol)ثم نعيد نفتح ملفات  -3
 و  +MMبتحسين البنى بواسطة طريقة قوم ثم ن فتظهر لنا بنية المركب على مساحة العمل

PM3  ثم نسحب خصائصQSAR  بالذهاب إلى الأمرcompute  ثمQSAR 
properties. 

 :oxindol -2الدراسة البنيوية لنواة  .3
و (III -1ل الشك)oxindol -2 نقوم بحساب أطوال الروابط لنواة   Gaussian 09برنامج  ةبواسط

لتجريبية و ذلك يبة للنتائج اتائج قر عطي نلنواة الأندول قصد انتقاء الطريقة النظرية التي ت مقارنتها بالقيم التجريبية
 الجداول وضحة فيمنتائج ، القيم الزوايا الثلاثية والرباعية بها، و كذلك حسابالأخرى لإتمام الدراسات 

 (III-1،III-2،III-3.) 
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 الطرق التالية: باستخدام وقد تمت النمذجة

 3PM  
 * 31G-6/2MP/intio-Ab. 

 DFT/B3LYP/6-31G* . 

 

 

 

 
 ChemDrawبواسطة برنامج  oxindol -2: تمثيل (III -1)الشكل

 

 (: أطوال الروابطIII-1 الجدول )

 a-bالرابطة
 (3PMالقيمة ) القيم التجريبية

(A0) 
DFT/B3LYP 

 
2PMintio/ -Ab 

 
[6] 6-31G (d) 6-31G (d) 

N1-C2 1.43 1.4263 1.3878 1.3859 
N1-C9 1.39 1.4228 1.4011 1.3998 

N1-H11 1.00 1.0084 1.0105 1.0135 
C2-C3 1.36 1.5297 1.5403 1.5332 

C2-O10 1.23 1.2059 1.2143 1.2232 
C3-C4 1.44 1.5015 1.5087 1.5028 
C4-C5 1.37 1.3804 1.3867 1.3888 
C4-C9 1.45 1.4328 1.407 1.4046 
C5-C6 1.38 1.4102 1.4029 1.4013 
C6-C7 1.37 1.3937 1.3958 1.3979 
C7-C8 1.39 1.4074 1.4007 1.3998 
C8-C9 - 1.3872 1.39 1.3905 
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 (: يلخص قيم الزوايا الثلاثيةIII -2الجدول )
 الرابطة

a-b-c 
 (3PMالقيمة ) القيم التجريبية

(A0) 
DFT/B3LYP 2MP/intio-Ab 

[6] 6-31G (d) 6-31G (d) 

C2-N1-C9 107.40 107.3392 112.8075 112.7542 
N1-C2-C3 111.50 108.931 106.0417 106.0603 
C2-C3-C4 105.50 102.7129 103.7824 103.9157 
C4-C5-C6 114.60 118.3755 119.2567 118.9487 
C5-C6-C7 124.80 121.0435 120.3363 120.5415 
C6-C7-C8 119.70 121.2242 121.1525 121.1545 
C7-C8-C9 116.40 117.5031 117.6357 117.4384 

 الرباعية الزوايا (: يلخص قيمIII -3 الجدول )
 الرابطة

a-b-c-d 
 (3PMالقيمة )

(A0) 
DFT/B3LYP MP2/Ab-intio 

6-31G (d) 6-31G (d) 
1 D(9,1,2,3) 9.8358 00-0.003 000-  -0.0081 
2 D(9,1,2,10) -171.7177 -180.0013 -179.9965 
3 D(11,1,2,3) 151.1685 -179.9947 -179.9996 
4 D(11,1,2,10) -30.3851 0.007 0.0119 
5 D(2,1,9,4) -8.1925 -0.0013 0.0051 
6 D(2,1,9,8) 174.701 179.9989 -179.9973 
7 D(11,1,9,4) -150.526 179.9901 179.9963 
8 D(11,1,9,8) 32.3675 -0.0097 -0.0061 
9 D(1,2,3,4) -7.636 0.0057 0.0076 

10 D(2,3,4,5) -176.9597 -180.0032 -179.9965 
11 D(2,3,4,9) 2.6644 -0.0066 -0.0048 
12 D(3,4,5,6) 179.4828 179.9927 179.9983 
13 D(9,4,5,6) -0.1082 -0.0036 -0.0003 
14 D(3,4,9,1) 3.2794 0.0052 0.0002 
15 D(3,4,9,8) -179.3848 -180.0049 -179.9975 
16 D(5,4,9,1) -177.0559 180.0022 179.9991 
17 D(5,4,9,8) 0.2799 0.002 0.0014 
18 D(4,5,6,7) -0.0742 0.0076 0.000 
19 D(5,6,7,8) 0.0951 -0.0101 -0.0007 
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 نتائج الدراسة البنيوية تحليل و تفسير

  من الجدول( III-1)ق في بعض ة التطابلدرج ةريبينلاحظ أن أطوال الروابط المحسوبة متقربة مع القيم التج
( و كذلك 91.3) ةو قيمتها التجريبي 2MPبطريقة  C9-N1 (1.3998)الأحيان مثل طول الرابطة 

 (.001.) ةو قيمتها التجريبي 3PM( بطريقة H11-N1 )1.0084 طول الرابطة
ل الفة مثتحوي ذرات مخ )الكربونية( تكون طويلة مقارنة بأطوال الروابط التي C-Cأن الروابطكما نلاحظ 

ع وهذا راج 1.00و بالتقريب طولها المحسوب و التجريبي ه N1-H11حيث أن أقصر رابطة هي  النتروجين
رابطة أحادية و لا نها و ذلك لأ) C3-C41.44 (، و أطول رابطة هيفرق في الكهروسالبية بين الذرتينإلى ال

 تدخل في الفعل الميزوميري للمركب و هي أكبر من كل الروابط الكربونية.
. يمكننا  أن ت الكربونيلبالنسبة للمركبا A 1.23[7] °فطولها عادة يكون في حدودC=Oأما بالنسبة للرابطة 
 . 1.2232أعطت قيمة قريبة جدا  2MPنلاحظ أن طريقة 

  من الجدول(III-2)  نلاحظ أن قيم الزوايا الثلاثية لحلقة البنزن أكبر منها في حلقة البيرولو ذلك لوجود ذرة
-N1-C2و  C2-N1-C9روساليبة العالية مقارنة بالكربون لذلك كان قيس الزوايا هالنتروجين ذات الك

C3  على التوالي و هما الأقل مقارنة بباقي الزوايا. 106و  112في حدود 
  من الجدول( III-3) بالنسبة الطريقتين  180°أو  0°نلاحظ أن قيم الزوايا الرباعية تكون إما قريبة لـــــــ 

2MP وDFT   3مما يؤكد لنا أن البنية مستوية )هذا راجع للفعل الميزوميري(.أما طريقةPM  فقيمها لا تدل
 .من المقارنة  استبعادهاالبنية لذلك سيتم  استوائيةعلى 
  و نظرا للتقارب الملحوظ بين النتائج المحسوبة بالطرق, DFT2MP ، ار طريقة و لزوم اختي فيما بينها

ريقة بواسطة طلكل  (2R)ابط محددة تعطي نتائج قريبة و مشابهة للنتائج التجريبية ، قمنا بحساب معامل التر 
 حيث أن: Excelبرنامج 

ج كلما كانت النتائ  1ن كلما كان معامل التحديد قريب م  ، R<  0 12 >يتراوح بين الترابط حدود معامل  
 . [8]أكثر دقة

20 D(6,7,8,9) 0.0694 0.0082 0.0016 
21 D(7,8,9,1) 176.5552 -180.0045 -179.9993 
22 D(7,8,9,4) -0.2544 -0.0042 -0.002 
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لها معامل  2MP(حيث نجد أن الطريقة III -2 ،III -3)فتحصلنا على النتائج الموضحة في الشكلين
هي الطريقة  2MP( . ومنه الطريقة 0.802²R=) DFT( أكبر من معامل الطريقة 0.808²R=)ارتباط

 التي سوف يتم متابعة الدراسات اللاحقة بها

 

 :oxindol-2ركب المطاقة  .4
 بالقاعدة 2MP /intio-Abفقد تم اعتماد الطريقة  oxindol-2من خلال نتائج الدراسة البنيوية للمركب 

6-31G*  ة.كطريقة أحسن من الطرق الأخرى لأنها تعطي نتائج أقرب للنتائج التجريبي   
صول على البنية الأكثر استقرارا  بالح oxindol-2 إن الحد الأدنى للطاقة معيار يحدد البنية التـي يتبناها المركب

 .(III-4)كما في الشكل 
ل الطاقة الكلية لك لبنية والذي يربط بين مراحل تحسين ا (III-4)الشكل من خلال المنحنى  نلاحظكما 
 .هاجدت قيمتو لتي بأن المركب مر على ثلاثة مراحل حتى الوصول إلى الحد الأدنى للطاقة وا ،مرحلة

437.70365442 a.u-= totaE. 

 
 

ة بدلال منحى بياني يمثل القيم التجريبية: III-2الشكل
 DFTقيم 

يم قدلالة بمنحى بياني يمثل القيم التجريبية : III-3الشكل
2MP 
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لطيف الأشعة تحت الحمراء ل( من خلال قيم التواتر minimaولقد تم التأكد من أن البنية أدناه هي الصغرى )
 حيث لاحظنا عدم وجود تواتر تخييلي )سالب(. (1)الملحق

 

 
 المنحنى يمثل مراحل التحسين بدلالة الطاقة الكلية :(III-4)الشكل 

 
 : oxindol-2لذرات النواة الأساسية   Mullikenتحليل كثافة ميلكان .5

ثنائي القطب، والاستقطاب الجزيئي، والبنية الإلكترونية، والسلوك الحمضي  تؤثر الشحنات الذرية على عزم
 . [9]والقاعدي، والكثير من خصائص النظام الجزيئي و سطح الكمون الإلكتروستاتيكي

 oxindol-2(: قيم شحن الذرات لمركب III-4الجدول )
 (Charge atomiqueالشحنة الذرية ) الذرات

N1 -0.852829 

C2 1.044886 

C3 -0.042026 

C4 -0.046641 

C5 0.026094 

C6 -0.100592 

C7 -0.009226 

C8 -0.090135 
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 من خلال الجدول(III-4)1.044886و  -0.85289بين  نلاحظ أن شحنة الذرات تتراوح، 
 .قرالمركب غير مشحون )مست أنمما يدل على  ومجموع قيم الشحن للذرات معدومة ،

 ( تعتبر الذرات ذات الشحنة الموجبةC2, C5, C9 و كذلك ذراتHأكثر عرضة ل ) لهجوم
 .النكليوفيلي بينما الذرات الأخرى كلها ذات شحنة سالبة 

 : للشحنات دور كبير في التأثير على الخصائص البنيوية التي سبق ذكرها مثل 
  11قصر طول الرابطةH-1N الناتج عن التجاذب الشحني بين الذرتين. 
  4طول الرابطةC-3C حنتين  قيمه الشمن خلال الجدول نلاحظ التشابه و تقريبا التساوي في

 .للذرتين مما ينتج عليه تنافر و بالتالي زيادة في طول الرابطة
 

 :(MESP) الكمون الإلكتروستاتيكي الجزيئي سطح .6
تيكية، ح الإلكتروستاو السطو أيكية، الإلكتروستاتيكية، والمعروفة أيضًا بخرائط الطاقة الإلكتروستاتتوضح الخرائط 

صائص الشحنة يئات وخة للجز حيث  تمكننا من تصور توزيعات الشحن توزيعات الشحنة للجزيئات ثلاثية الأبعاد،
 ة ائدة كبير ف الخرائطلهذه  وية،يمياء العضالمرتبطة بالجزيئات، كما  تسمح لنا بتصور حجم وشكل الجزيئات في الك

 .[10]في التنبؤ بسلوك الجزيئات خاصة المعقدة
 

C9 0.421725 

O10 -0.773910 

H11 0.228006 
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 3  في خريطة الإلكتروستاتيكيةDأعلاه (الشكل(III-5)حيث تعتبر أكثر وضوح) ا منD2 تتميز،

ذه هعليه تكون و  ،(ية كبيرةلكترونإالأصفر أو البرتقالي)لها كثافة  أو باللون الأحمرالكمون السالب المناطق ذات 
جاذبة  تروجينذرة الن كذلك  و، مثل ذرة الأكسجين و ذرات الكربون في حلقة البنزن جاذبة للبروتونات المواقع

 .يوفيليالنيكلهجوم للميول  أكثر كونتللبروتونات و 
  كل ذرات  قعه المواكون هذتعليه ، و الغامق أو الباردباللون الأزرقالكمون الموجب تتميز المناطق ذات(

 .لوفيليهجوم النيكلل أكثر عرضة كونتN)الهيروجين في المركب و خاصة المرتبطة بـــــــ
 وم .أما المناطق ذات اللون الأخضر أو الأبيض فهي مناطق حيادية ذات كمون معد 
 

 : oxindol-2الدراسة الإلكترونية  لمشتقات   .7
هي الطريقة الأحسن،  31G-6*بالقاعدة  2MP /intio-Abبناءا على الدراسة السابقة و التي تبين لنا أن 

-IIIالجدول) قات. حيث أن لدينا سبع مشتoxindol-2فإننا سنعتمدها في هاته الدراسة على مشتقات 
5)[7]. 
 
 
 

 
 

D3 D2 
 (: يمثل سطح الكمون الإلكتروستاتيكي الجزيئيIII-5)الشكل
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 oxindol-2: يمثل مشتقات (III-5)الجدول 
0N 0 بنية المركب و إسمهN بنية المركب و إسمه 

1 

 

2 

 

3 

 

4 

 

5 

 

6 

 

7 
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 ( لمشتقاتHOHOو LUMOسنقوم في هذه الدراسة بحساب قيم طاقات المدارات الحدودية )
2-oxindol في فرقالو ( الطاقة∆E) يد تفاعلية المركبات في الكيمياء، الذي يعتبر مؤشر مهم جدا لتحد

 القطبي.كذلك العزم و 

 

  الجدول نلاحظ من خلال(III-6) طاقةقيمة لأكبر أن HOMO (هيa.u0.0031 (-ة الخاص
ه كانت ليمة طاقة وأقل قوفيليأقوى من المركبات الأخرى،يله ميول نيكل( هذا يعنى أن 02)بالمركب

 .(04)الخاصة بالمركب(0.30747)
  أما بالنسبة لطاقةLUMO   أقل قيمة له فقد كانت( هيa.u0.03992 )( 04)لمركبالخاصة با

 .أي أن له ميول الكتروفيلي اكبر من مركبات الأخرى
  لشكلا (06)والخاصة بالمركب 0.35054أما أكبر فرق في الطاقة بينهما كانت قيمته(III-6)، وأقل

 بيرة في التفاعل.كوهذا يعنى أن لديه فعالية  (III-7(الشكل )02)بالخاصة بالمرك0.34680فرق قيمته 
يعني عدم  الذرات ( مماهو نفسه )أي على نفس  06من خلال الشكل نلاحظ أن توزع المدارين بالنسبة للمركب 

 للمدارين بينهما كما نلاحظ عدم دخول حلقة البنزن و ذرة البروم في التوزيع الإلكتروني توجود انتقال للإلكترونا

طبي والعزم الق LUMOوHOMO(:  قيم الطاقات المدارات الحدودية III-6)الجدول
  oxindol -2لمشتقات

 HOMOE المركبات
(a.u) 

LUMOE 
(a.u) 

∆E 
(a.u) 

μ 
(Debye) 

1 0.30336- 0.04480 |0.34816| 4.3056 
2 0.30031- 0.04649 |0.34680| 2.8490 
3 0.30740- 0.04003 |0.34743| 3.6645 
4 0.30747- 0.03992 |0.34732| 3.6837 
5 0.30263- 0.04536 |0.34799| 4.5191 
6 0.30528- 0.04526 |0.35054| 5.5751 
7 0.30697- 0.04033 |0.34730| 3.6835 
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 06 للمركب LUMO و HOMO المدارات الحدودية(: III-6)الشكل 

 

 

 

 02 للمركب LUMO و HOMO المدارات الحدودية: (III-7)الشكل 

∆𝐄HOMO-LUMO = 0.34680a.u 

𝐄LUMO = 0.04480 a.u 

𝐄HOMO = -0.30031 a.u 

a.u=0.35054∆𝐄HOMO-LUMO 

=0.350540.35054 

𝐄LUMO = 0.04526 a.u 

𝐄HOMO =- 0.30528 a.u 
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 مدار أما بالنسبة للمركب الثاني فنلاحظ فرق في التوزيع الإلكتروني للمداريين، ففي LUMO لتوزع شمل  تقريبا  ا
ونات للإلكتر  نتقالا.مما يدل على وجود حركة و حلقة البنزن ستثناءباHOMOكل ذرات المركب بينما في 

 داخل المركب.
  ى خلال قياس مد ئ ما منية لجز هو الخاصية التي يمكن قياسها من توزيع الشحنة الكهربفعزم القطبيبالنسبةللأما

خلال ، فنلاحظ من [11]بةالموج توزيع الشحنة النووية كزعلى مر  الجزئيز التوزيع الإلكتروني في كعدم انطباق مر 
بالمركب  اصةالخ 2.8490قيمة كانت قل وأ (،06للمركب ) 5.5751أناكبر قيمةكانت  (III-6الجدول)

ا ية مما يفسر لنالعال ةوسالبيالكهر (،و من خلال بنى المركبات  الجدول  نلاحظ وجود العديد من الذرات ذات  02)
 .هاته القيم الكبير نوعا ما للعزم القطبي

 
 : oxindol-2لمشتقات  QSARدراسة خصائص  .8

حيث قمنا بحساب  ،HyperChemبواسط برنامج  oxindol-2شتقات على مدراسة  هذه التم 
, (HE) التميهطاقة ،(MV) المولي الحجم، (SAG) السطحية المساحة: التاليةكيميائية -الخصائص الفيزيو

 والوزن( Pol) ،الاستقطاب(MR) المولية الانكسارية ،(logP) الماء/  الأوكتانول)التجزئة(  تقسيمال معامل
 (.MW) الجزيئي

 oxindol-2لمشتقات QSAR(: خصائص III-7الجدول )

 المركبات
 المساحة

02A 
 الحجمالمولى

03A 
 يهيطاقةالتم

Kcal/mol 
Log 

o/wP 
 الانكساريةالمولية

03A 
 الإستقطاب

03A 
 الكتلة

amu 
01 467.66 758.75 8.95- 0.67 81.89 28.63 265.27 
02 487.05 779.91 8.64- 1.22 73.59 28.54 283.26 
03 484.40 798.59 8.57- 0.45 86.60 30.56 299.72 
04 498.99 823.15 8.80- 0.72 89.42 31.26 344.17 
05 486.77 806.39 7.83- 0.83 86.17 30.47 279.30 
06 489.77 808.57 8.92- 0.72 89.42 31.26 344.17 
07 471.36 767.44 8.63- 0.07 82.01 28.54 283.26 

 أن تبين،في ضوء هذه النتائج: 
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  سبيًا مع الحجم والوزن الجزيئي التي تمت دراستها، والتي تعطي علاقة بين ن زداديالاستقطابية والانكسار المولي
 لذانال  06والمركب  04كما هو موضح في المركب ،[13][12]الاستقطاب والانكسارية المولية والحجم الجزيئي

 )التوالياكبر قيمة من الاستقطابية والانكسار المولى والوزن الجزيئي على  لكانيم
3A89.42(،)3A31.26(،)amu344.17. ) 

 الجدوله نلاحظ من يبالنسبة لطاقة التمي(III-7)  ولالألمطلقة هي طاقة المركب أكبر طاقة تميه بالقيمة اأن 
(Kcal/mol8.95وأقل طاقة للمركب ا )لخامس(Kcal/mol 7.83)يم طاقات . وكذلك نلاحظ أن ق

، (للجذر NHو لأساسيةالنواة  NHالتمييه متقاربة وذلك بسبب وجود نفس المواقع المانحة للهيدروجين )
 Nو لأساسيةالنواة  N للجذر وC=O و الأساسيةللنواة  C=Oوكذلك نفس عدد المواقع الساحبة )

و الساحبة مثل  05لمركب افي  CH3مثل المستبدلات المانحةنرجع الفرق في القيم إلى تأثير منه و (. للجذر
Cl, F, Br. 

اط بجزيئـات ت القطبيـة تحـالجزيئـاbiologiques milieus) في الأوساط الحيويةحيث أن 
رة الأكسجين ت تـرتبط مع ذبروتونـاة للالمواقع المانحـ .وتتشكل روابط هيدروجينية بين جزيء الماء وهذه الجزيئاتمـاء،

جزئيا قبل أو  ميهة تجف ولوزيئات المالج لجزيء الماء و المواقع المستقبلة للبروتونات ترتبط مـع ذرة الهيـدروجين. هـذه
 ،بلاتو المسـتق ـلاتين المرسا بـعند تفاعلها. هذه التفـاعلات ذات الطاقـة الضـعيفة،وهـي الـتي نلاحظهـا خصوصـ

 .]14[عكوسةهي في العموم تفاعلات و 
كـون أقـوى مـن ـزيء المـاء تـيجين لجلأكساإن الرابطة الهيدروجينية الـتي يشـكلها الموقـع المـانح للبروتونـات مـع ذرة 

 01للمركب  إماهـة طاقـة كـبرأ نهوم .تلـك الـتي يشـكلها الموقع الساحبة للبروتونات مع ذرة الهيدروجين لجزيء الماء
 .فعالية أكثر وبالتالي المستقبلات، على أفضل تثبت له يكون وعليه
 ـــل الترتيب التنازليlogP   01المركب  <04 =المركب06المركب  <05المركب <02كالأتي: المركب> 

 .07المركب  <03المركب 
 مرتفعكان   إذاlogP لىإ بالنسبة, (logP<3>0) يكون أن يجب الجيد، الفموي البيولوجي التوافر أجل من

في  صعوبة اختراق لديه واءالديصبح  ،جدًا منخفضlogP  وإذا كان .للذوبان منخفضة قابلية للدواء يكون جدًا،
 .[16]الدهنية الأغشية

 هذه(  أي أن 0.83(يليها المركب الخامس بقيمة)1.22) هي للمركب الثاني بقيمة الأكبرالتجزئة معامل ومنه 
 .تبدي قدرة مهمة للارتباط بالبروتينات البلازميةوالتي  امتصاصًا المنتجات أكثر هي الجزيئات
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 (0.45ليها المركب الثالث بقيمة)( ي0.07المركب السابع بقيمة) معامـل الفصـلالأقـل اكـان لـهالتيأما المركبات 
ـق تقبـل معـدي غر فإنـه يواففصـل أصـل اليكـون معامـ فعنـدمار هـي مـن المـواد الكارهـة للمـاء أكثـ بحيث هذه المركبات

  .أفضل
  إلىبالنسبة ( 02 ( بقيمة )04اكبر مساحة سطحية كانت للمركب الرابعA 498.99 )،  قل ابينما سجلت

ة الحجم  حيث بالنسبة لخاصي الأمر، وكذلك (02A 467.66( بقيمة )01) الأولقيمة لدى المركب 
لت للمركب بينما اقل قيمة سج(،  03A823.15سجلت اكبر قيمة للمركب الرابع بقيمة بقيمة )

 .(01)الأول
 يمكن ملاحظة أن قيم الاستقطاب تتناسب بشكل عام مع قيم المساحة والأحجام.
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ستخدام طرق مشتقاته با و لسبعة من oxindole-2ت دراسة الخواص الفيزيوكيميائية  لمركب تمذا العمل في ه
برنامج  ةواسطاسية، بواة الأسلنا )البنى( يكلةتفصيلية لهدراسة  إلى. حيث تطرقنا نمذجة الجزيئية المختلفةال

Gaussian 09 ذلك من و ذرات ، بين ال الثلاثية والرباعيةو الزوايا،  تم من خلالها حساب أطوال الروابط
 و 3PM، )*31G-6 /2PMb initio (A: التالية بالطرقالثلاثة  بالطرق الكم ميكانيكا ستخداما خلال

(G*31-DFT (B3LYP / 6 ،تبطةالمر  لحيويةوا والإلكترونية الهيكلية ماتو المعل تحديد منها والغرض 
 .المدروس بالمركب

 لطرقبا عليها الحصول تم تيالالمعلومات البنيوية للمركب  قارنةم خلال من الطرق هذه فعالية أكيد تمتوقد  
 2MPنت ريقة كاطأفضل  ، ومقارنتها بالقيم التجريبية لنواة الاندول حيث لوحظ أنذكرهاالسابق  الثلاث

 لتقارب نتائجها مع القيم التجريبية، ومنها يتم العمل بها.
ا تم حساب  ، و أيضلطاقةل حد  أدنىمن خلال النتائج تم الحصول على البنية الأكثر استقرارا بالحصول على و 

ا التفاعلات بهن تحدث كن أيمعلى المواقع التي  الالكتروستاتيكي بهدف التعرف كثافة ميليكان، و سطح الكمون
للجهات  كترونيةالالفة الكثا رالأحم: باللون لامث لكتروستاتيكيالاويظهر ذلك جليا في صور الكمون ،الكيميائية
 .فيليالكترو  ضة لهجومللجهات التي تكون عر  زرقالأالنكليوفيلية بينما باللون  للمستبدلاتالمستقطبة 

لحدودية درات المل طاقةالنتائج حساب تم دراسة فقد  oxindol-2أما بالنسبة لمشتقات 
((HUMO/LUMO  ب للمرك ياقو طالعزم القطبي، حيث لوحظ أن اقل فرق  إلىبالإضافة والفرق بينهما

 .لهذا المركب مقارنة بغيرهالكبيرة  الكيميائية يدل على الفعاليةوهذا الثاني 
يائية كيم-الفيزيو ياً لحساب باقي الخصائصيلحيث يعد برنامجاً تكمHyperChemبرنامج  أيضاواستعمل 

(QSAR )2مشتقات على-oxindol  ة, المولي ةنكساريه، الاالتمي كالمساحة السطحية, الحجم المولي, طاقة
 .جية للمركباتالدوائية والفعالية البيولو  التي تقيس القدرة logP  ومعامل التجزئة ستقطابالا

ركبين ما موضح في المك،  زيئيالوزن الجو نسبيًا مع الحجم ا زداديالاستقطابية والانكسار المولي وقــد وجــد أن قــيم 
 الرابع والسادس .

 أكثر بالتاليو  ستقبلات،الم على لأفض تثبت له يكونوعليه  الأولأكبر طاقة تميه بالقيمة المطلقة هي طاقة المركب 
 .فعالية
 هذه(  أي أن 0.83) (يليها المركب الخامس بقيمة1.22) هي للمركب الثاني بقيمة الأكبرالتجزئة معامل ومنه 

 .تبدي قدرة مهمة للارتباط بالبروتينات البلازميةوالتي  امتصاصًا المنتجات أكثر هي الجزيئات
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 ( يليها المركب الثالث بقيمة0.07) المركب السابع بقيمة الأقـلتجزئة معامـل ال اكـان لـهأما المركبات التي  
 يوافـق تقبـل غر فإنـهفصـل أصـفعنـدما يكـون معامـل الر كارهـة للمـاء أكثـتكون   بحيث هذه المركبات (0.45)

  .معـدي أفضل
 توفر الجهد هي فلجزيئة امذجة نالواسطة برامج ب ،تظهر جليا أهمية الطرق النظرية علومات مهمة جدا حيثلمهذه ا

 وسريعة. والوقت وتحافظ علي البيئة وتعطي نتائج دقيقة
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01الملحق   

  

Chemdrew : واجهة برنامج1الصورة    
 

Gaussview 5.0.8 واجهة برنامج: 2الصورة    

 

Gaussian 09 واجهة برنامج :3الصورة   
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2-oxindol  قيم التواتر للأشعة تحت الحمراء لمركب  

 

 

 

 

 

 

 

 

 
HyperChem   واجهة برنامج4الصورة :  
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20الملحق   

 oxindol-2 شتقاتلم D3البنية 

1 

 

2 

 

3 

 

4 

 

5 

 

6 

 

7 

 


