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 ا٘ذاء

 ٚطّأ١ٕٔزٟ ِٕٟأ اٌٝ...اٌؼطبء ٚ اٌذت ِصذس اٌٝ...اٌذ١بح فٟ  ِلائىزٟ اٌٝ جٙذٞ ثّشح ا٘ذٞ

 عبد) ابي و (مبروكة جديدي) امي جشادٟ ثٍسُ ٚدٕبُٔٙ ٔجبدٟ سش دػبئّٙب وبْ ِٓ اٌٝ...

 .  (انحفيظ

فخشٞ ٚ ػضرٟ  -رفبص١ٍٙب ثىً د١برٟ ػبشٛا ٚ ِش٘ب ٚ ثذٍٛ٘ب اٌذ١بح ِؼٟ رمبسّٛا ِٓ اٌٝ

 معاذ ,وىفم(,  ٍِجئٟ ٚ سشٞ)عىاطف(, اثٟ ثؼذ ظٙشٞ ٚاسزمبِخ سٕذٞ) احمد... اخٛرٟ

 ( .سٛء وً ِٓ دفضُٙ ٚ الله ٚفمُٙ)

 فٟ ِبصاٌذ اٌزٟ( ٚس٠ذح) جذرٟ سٚح اٌٝ...  ػّش٘ب فٟ ٚثبسن الله دفظٙب( خذ٠جخ)  جذرٟ اٌٝ

 ٚ الله سدّّٙب( فم١شٞ اٌسؼ١ذ) ٚ( جذ٠ذٞ اٌٌّٛذٞ) ٞجذا سٚح اٌٝ...  رّذ ٌُ دف١ذرٙب لٍت

 . جٕبٔٗ فس١خ اسىُٕٙ

اٌٝ ِٕجش اٌؼٍُ اٌزٞ افخش ثٗ .... اٌزٞ ر١ّض ثبٌٛفبء ٚ اٌؼطبء ٚ رشج١ؼٕب ط١ٍخ اٌّس١شح اٌذساس١خ 

  (سيدي )جديدي انعروسي....اٌٝ خبٌٟ 

 ػٓ اٌجؼ١ذح رٍه اٌٝ...(اية) اخزٟ ٠َٛ راد اس١ّزٙب ٔبدسح ٚلأٔٙب سٚدٟ رٛأَ ٚ ػّشٞ سف١مخ اٌٝ

 اٌىج١شح عائهتي وً  ٌٝا...)خلود(الى العزيزة على قلبي  ...(صفاء)لٍجٟ ِٓ اٌمش٠جخ ٚ ػ١ٕٟ

 

 

 

 انفال



 ا٘ذاء

أ٘ذٞ ثّشح جٙذٞ إٌٝ اٌزٟ ِٓ ثذش دجٙب أغشلزٕٟ ِٚٓ ٔجغ دٕبٔٙب سمزٕٟ ,إٌٝ اٌزٟ فٟ أػٍٝ 

   أوشِزٕٟ اِٟ ٔبَ سأرٕٟ ٚٔضػذ ِٓ ط١ت خبطش٘ب ٚأسؼذرٕٟ, سثزٕٟ ػٍّزٕٟالادسجبد 

 )وزيهة فقيري(

ٌّٚىبسَ الاخلاق ػٍّٕٟ إٌٝ ِٓ اٌمٍت ٠ٙٛاٖ ٚاٌشٚح فذاٖ ٚاٌؼ١ٓ  جٍٟ لاإٌٝ ِٓ فبسق اٌشادخ 

 ()ميداويرشربح ٌشؤ٠زٗ أثٟ

 ٌُٕٛس اٌزٜ س١ٕ١ش اٌذسة, إٌٝ ِٓ ثؼثٙٚ اٌذٕبْ, اٌٝ ا فٟ اٌذ١بح, إٌٝ ِؼٕٝ اٌذت لائىزٟإٌٝ ِ

 )ميرال( ٚ)انعربي( رٟ اٌٝ لشح ػ١ٕٟ اٚلادٞ ثٍسُ اٌذ١ب ١ٌىٛٔٛا الله

صٚجٟ  ظٙشٞسٕذ , اٌٝ د, اٌٝ ِٓ وبْ ػٛٔب ٌٟ ٚ لاٚلادٌٞٝ ِٓ سىت اٌذت ٚصسع اٌٛسا

 )احمد حمتيه(

إٌٝ ِٓ جّؼزُٙ ِؼٟ ظٍّخ اٌشدُ, إٌٝ ِٓ شبسوزُٙ ٚشبسوٛٔٝ سٕٛاد اٌطفٌٛخ فخشٞ ٚػضرٝ 

 وىرانهدي(, )عبد انمؤمه(, )احمد((, )سهيم(, )انزهراء )فاطمةإخٛرٝ ٚأخٛارٝ: 

 )حىان( ٠ضح اٌىث١ش, صذ٠مزٝ اٌؼض بِؼٟ روش٠بد ج١ٍّخ, رؼٍّذ ِٕٙ بإٌٝ ِٓ جّؼزٙ

ٚ اٌٝ وً ِٓ ِذ ٠ذ اٌؼْٛ ٚ سبػذٔب ِٓ لش٠ت اٚ ثؼ١ذ ٚ ٌٓ ٕٔسٍٝ فضً اٌج١ّغ ػٍٝ اٌّجٙٛداد 

 ٚ جؼٍٙب الله فٟ ١ِضاْ دسٕبرُٙ ٚ سذد خطبُ٘

 

 خولة

 



 ا٘ذاء

٘زٖ اٌٝ ِٓ ٚضؼزٕٟ ػٍٝ طش٠ك اٌذ١بح اٌٝ ِٓ ثٙب اوجش ٚػ١ٍٙب اػزّذ اٌٝ شّؼخ أ٘ذٞ ثّشح جٙذٞ 

ر١ٕش ظٍّخ د١برٟ اٌٝ ِٓ وبْ دػبئٙب سش ٔجبدٟ ٚدٕبٔٙب ثٍسُ جشادٟ اٌٝ ِٓ اسضؼزٕٟ اٌذت 

 )مريم شيحاوي (ٚاٌذٕبْ اِٟ اٌذج١جخ 

الله ثب١ٌٙجخ ٚاٌٛلبس اٌٝ ِٓ ػٍّٕٟ اٌؼطبء  اٌٝ صبدت اٌس١شح اٌؼطشح ٚاٌفىشح اٌّسز١ٕشح اٌٝ ِٓ وٍٍٗ

ثذْٚ أزظبس اٌٝ ِٓ  ادًّ اسّٗ ثىً افزخبس فٍمذ وبْ ٌٗ اٌفضً الاٚي فٟ ثٍٛغٟ اٌزؼ١ٍُ اٌؼبٌٟ ٚاٌذٞ 

 )جمال قعري(اٌؼض٠ض 

اٌٝ رٛأَ سٚدٟ ٚسف١ك دسثٟ اٌٝ صبدت اٌمٍت اٌط١ت ٚإٌٛا٠ب اٌصبدلخ اٌٝ ِٓ سافمٕٟ ِٕز اْ دٍّٕب 

ح ِٚؼه سشد اٌذسة خطٛح ثخطٛح ِٚب رضاي رشافمٕٟ دزٝ  الاْ اٌٝ ِٓ اػزّذ ػ١ٍٗ فٟ دمبئت صغ١ش

 )قعري احمد ياسيه(وً وج١شح ٚصغ١شح اخٟ سٕذٞ ِٚسٕذٞ 

 إٌٝ ِٓ شبسوٟٛٔ اٌذِؼخ ٚالاثزسبِخاٌٝ اٌمٍٛة اٌطب٘شح اٌشل١مخ ٚإٌفٛط اٌجش٠ئخ اٌٝ س٠بد١ٓ د١برٟ 

اخٛرٟ  ثبٌٕصخ ٚالإسشبد إٌٝ ِٓ ٌُ ٠جخٍٛا ػٍٟ إ١ٌٗإٌٝ ِٓ وبٔٛا ِزىئب أسزٕذ ػ١ٍٗ ٚخ١ش ِؼ١ً أٌجأ 

 س٠بْ( ٚفمُٙ الله , اِبٟٔ , (....)س٠ذبٔخسشٞ ٍِٚجئٟد١ٔب)

 )سيف مصباحي(اٌٝ اٌشٚح اٌزٟ سىٕذ سٚدٟ صٚجٟ 

 لشح ػ١ٕٟ ٚ د١برٟثٍسُ  ١ٌىْٛ الله, إٌٝ ِٓ ثؼثٗ دسثٌٟٕٛس اٌزٜ س١ٕ١ش اٌٝ افٟ اٌذ١بح,  لاوٟإٌٝ ِ

 دفظٗ الله ٚسػبٖ)محمد الاسكىدر(اثٕٟ دج١جٟ 

 

 

 

 خديجة



 عرفانشكرو

 

 اٌزٞ جض٠لا دّذا الله ثذّذ ٚ الا١ِٓ اٌّصطفٝ ِذّذ س١ذٔب ػٍٝ اٌسلاَ ٚ اٌصلاح ٚ لله اٌذّذ

 دساسزٕب ِشٛاس فٟ ٚفمٕب

 ٚاٌزىٌٕٛٛج١ب اٌؼٍَٛ ثى١ٍخ اسبرزرٕب وً اٌٝ اٌزمذ٠ش ٚ ثبلادزشاَ اٌٍّٟء اٌجض٠ً ثبٌشىش ٔزمذَ

 (ٌخضش دّٗ جبِؼخ)

 اٌؼًّ ٘زا أجبص ػٍٝ اششف اٌزٞ ثبٌمبسُ س٠ٛؼٟ اٌفبضً الاسزبر اٌٝ ثبٌشىش ٔزمذَ اْ ٠سشٔب

 رٛج١ٙبرٗ ٚ اٌم١ّخ ٔصبئذٗ ٚ ِجٙٛدٖ ػٍٝ اٌزمذ٠ش ٚ اٌشىش ِٕب ٌٗ ٚ وٍٗ اٌخ١ش ػٓ الله فجضاٖ

 اٌؼًّ ٘زا ارّبَ فٟ ٌٕب ػٛٔب وبٔذ اٌزٟ اٌسذ٠ذح

 صٚدٕٔب ٚ اٌؼْٛ ٠ذ ٌٕب ِٚذ دسثٕب فٟ اٌزفبؤي صسع ٚ اٌؼْٛ ٌٕب لذَ ٚ سبػذٔب ِٓ وً اشىش ٚوزٌه

 اٌؼًّ ٘زا لإرّبَ اٌلاصِخ ثبٌّؼٍِٛبد

 

 

  

 

 



 الملخص
 

 :الملخص

, حيث تعتمد  الفينولات و الثيوفينولاتيستهدف عملنا التنبؤ بسمية مجموعة من المركبات الكيميائية  من عائلة 
 هذه الدراسة اساسا على النمذجة الجزيئية.

, و تمت هذه  )بنية/سمية(ة والخاصية الفيزيوكيميائية يو يرتكز هذا الهدف على امكانية ايجاد العلاقة بين البنية الجزيئ
 تعتمد على الواصفات الجزيئية مصفوفاتوذلك باستعمال  QSPR مركب كيميائي بتطبيق تقنية 15الدراسة على 

, الانحدار الخطي المتعدد تقنيتين وفق ذاھو(2D)  الجزيئية الواصفات من كتل 5 الدراسة ذهھشملت  ,EPC50و 
( ( MLR  وحسابات الشبكة العصبية الاصطناعية(ANN)  وهي من طرق النمذجة الاكثر شيوعا في

QSPR  وهذا باستعمال البرمجية(Xlsta)  و(MATlab)  .وكـانت أحــسن نـتائج في تقنية على التوالي
MLR))   الواصفات الطوبولوجية ( (كــتلةنتائج  هي R2=0.907    و MSE=0.115                           

و   Validationو  Training   لكل من   Rلنفس الكتلة جيدة حيث ان (ANNال) و كانت نتائج 
Teste  0.95اكبر من  . 

(,الانحدار  MLRالانحدار) ,QSPR , الواصفات الجزيئية,EPC50النمذجة الجزيئية ,  : الكلمات المفتاحية
(ANN). 
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نتبئج الانحذار نكتهت) انىاصفبث  ((III-6 جذول

 انطىبىنىجيت(

23 
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 انصفحت انعنوان انرقم

 انجزء اننظري

 حوصهت بيبهيوغرافيت: الأولانفصم 
 ( I -1الشكل )

 

ارتببطبث الواصفبث الجزيئيت في البحث 

 العلمي

69 

 انطرق و انبرامج انمستعمهت :يانفصم انثان
 QSPR 76مبذا طريقت  (II-1)شكل ال

 77 خط الاوحذار الخطي (II-2)الشكل

 84 وحذة تشغيل داخل الشبكت العصبيت (II-3الشكل )

 ChemDraw 87بروبمج  (II-4الشكل )

 Hyperchem 88بروبمج  (II-5الشكل )

 Dragon 89بروبمج  (II-6الشكل)

 :Xlstat 8بروبمج   (II-7شكل)ال

 ;Matlab 8بروبمج  (II-8الشكل )

 انجزء انعمهي                                        

 مع تحهيم و مناقشت اننتائج قاعدة انبياناث :انثانثانفصم 
 95 الخطواث التجريبيت (III-1الشكل )

بيبن يوضح اسمبء معبملاث الواصفبث الجزيئيت  (III-2)الشكل 

 الخبصت بىمورج كتلت  )الواصفبث الطوبولوجيت(

:5 

الخبصت ( (Yبذلالت  ( (Résidus normalisesبيبن يوضح تغيراث  (III-3الشكل )

 لوجيت (الطوبو ثبكتلت )الواصفب

:6 

 Préd (Y)بذلالت (  (Résidus normalisesبيبن يوضح تغيراث  (III-4الشكل )

 لوجيت (الطوبو ثالخبصت بكتلت )الواصفب

:6 

الخبصت بكتلت  Préde(Y)بذلالت(   (Yبيبن يوضح تغيراث (III-5الشكل )

 )الواصفبث الطوبولوجيت (

:7 

الخبصت  (Résidus normalises)بذلالت بيبن يوضح تغيراث (III-6الشكل )

 )الواصفبث الطوبولوجيت (بكتلت

:8 

لقطت شبشت لتذريب ومورج الشبكت العصبيت بواسطت  (III-7شكل )ال

Matlab )لكتلت )الواصفبث الطوبولوجيت 
:: 

 ;: يوضح مخطط الاداء لكتلت )الواصفبث الطوبولوجيت( (III-8الشكل)

 >: ((Errorsبيبن يوضح الخطأ  (III-9الشكل)

  ( (Triningمه لكل Rبيبوبث توضح الاوحذار  (III54-شكل)ال

 test))و (Validation)و
:< 

 



 قائمة الرموز
 

  المعنى                      الرمز  

Ψ الدالة الموجية 

H المعامل الهاميلتوني 

2D ثنائي البعد 

D 3 ثلاثي البعد 

R2 مربع معامل الارتباط الخطي((معامل التحديد 

R2  ajusté معامل التحديد المضبوط 

 



 قبئًت الاختصبساث
 

 بالعربيةالكتابة      المعنى              الاختصار

AMBER  Assisted Model Building with Energy 

Refinement 
  تتقنيت إعبدة انطبقوهي 

CHARMM Chemistry at HARvard Macromolecular 

Mechanics 
هي طشيقت حسببيت تستخذو 

 يصطهحبث انتكبفؤ

OPLS          optimized potential for liquid 

simulations 
هي إيكبنيت يحسنت نًحبكبة 

 انسىائم

MMFF   Merck Molecular Force Field انجضيئيت ييشك ىةق 

   UFF       Universal Force Field تعني انقىة انعبنًيت 

Dreiding The Dreiding force field  قىة انجضيء انعضىي أو

 انحيىي

MM
+ 

   Moléculair Mechanics ميكانيكا الجزيئية 

     DM    Dynamique Moléculaire  انذينبييكب انجضيئيت 

     Ʈ  Temps de relaxation وقت الاسترخاء 

T0      Température de référence دسجت انحشاسة انًشجعيت 

T      Température de systéme T  دسجت حشاسة اننظبو 

Ε      The energy, eigenvalue of the 

Hamiltonian operator 
انطبقت قيًت خبصت  نهًعبيم 

 انهبييهتىني

    GVB The Generalized Valence Bond method سابطت انتكبفؤ انًعًًت   

CNDO     Complete Neglect of Differential 

Overlap 
الاهًبل انكبيم نهتذاخم 

 انتفبضهي

INDO   Intermediate Neglect of Differential 

Overlap 
الاهًبل انىسيطي نهتذاخم 

 انًفشط

MNDO Modified Neglect of Diatomic Overlap   إهًبل تعذيم انتذاخم ثنبئي

  انزسة

AM1   Austin Model 1 ل1نًىرج Austin 

  PM3  Parametric Model number 3يعيبسنًىرج سقى 

 LDA   Local Density Approximation تقشيب انكثبفت انًحهيت  

QSPR   Quantitative Struture - Propert 

Relationships 
انعلاقبث انكًيت)انبنيت 

 انخبصيت(-انكيًيبئيت



 قبئًت الاختصبساث
 

QSAR   Quantitative Struture - Activity 

Relationships 
-انعلاقبث انكًيت )انبنيت انكًيت

 انفعبنيت(

Kow    Octanol-Water Partition Coefficient يبء( –كتبنىل ويعبيم انتىصيع)ا 

LogKow  Octanol-Water Partition Coefficient 

Logarithme 
نىغبسيتى يعبيم 

 يبء( -انتىصيع)اوكتبنىل 

MLR   Multiple Linear Regression الانحذاس انخطي انًتعذد  

PCR   Principal Component Regression  الانحذاس انًكىٌ انشئيسي 

ANN   Artificial Neural Network انشبكبث انعصبيت الاصطنبعيت 

PLS    Partial Least squares  انحذاس انًشبعبث انصغشي

 انجضئي 

MSE Mean Squared Error خطب
 

 تشبيعي يتىسظ

DDL Data Definition Language نغت تعشيف انبيبنبث 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 مقدمة عامة



 مقدمة عامة

 

 أ 
 

 دمة ـــــــــــــــقــــــــــــــم

معينة بل بديلة عن العنصر البشري فيما يتعلق بتحليل الدواد الكيميائية و التنبؤ  الآلاتمنذ الثورة الصناعية اصبحت 

 .انسانام حاسوبي خاص و بدون تدخل سطة نظالى ان تعدت ىذا الامر الى تصنيع الدركبات بوا بخواصو الفيزيوكيميائية

, فبالرغم من ان الدواد الكيميائية للمركبات الكيميائية  كيميائيةنبؤ بالخواص الفيزيو ىو الت ما سبقولكن يهمنا من خلال 

, توجد امكانية حدوث  إجابياتهاتستخدم لتعزيز وتحسين و تسهيل لرالات عدة في الحياة الا انو بجانب فوائدىا و 

سمية بعض الدواد فتعتبر السمية من الخواص  ر,ىذه الاضرا او البيئية , و من بين انسنضارة بالنسبة للا تأثيرات

 ل تقنيات حسابية .عمستبهذه الخاصية ت لتنبؤ, ولة للمادة الفيزيوكيميائي

لرال يشمل جميع الأساليب النظرية والتقنيات الحسابية الدستخدمة في  تصميم نموذج أو تتبع  يى إن النمذجة الجزيئية

التنبؤ والتأكيد أو إعادة تفسير التجربة باستخدام  وطموح الكيميائي النظري ىو أن يكون قادرعلى سلوك الجزيئات,

سيما قوة مواردىم الحاسوبية تلعب لصالح الكيمياء النظرية ولرال   الواقع فنن مثابرة الباحثين ولاالنمذجة الجزيئية وفي

 تطبيقها. 

ة ثلاثي الابعاد وتعطينا يئى لىة في تصوير الدركب الكيميائي عاهمالبرامج الدس اىمفتعد برامج النمذجة الجزيئية من  

  ChemDraw) البرنامج : و ىية استخدمنا لرموعة من البرلريات و في ىذه الدراسخصائص الجزيئات 

ultra12.0 الدركبات العضوية لذذه( لرسم البنية الجزيئية( و البرامج ,HyperChem( و )Dragon ) لنمذجة

 للحساب الاحصائي. (Xlstaواصـفات, والبرنامج الرياضي )الجزيئات وحـساب ال



 مقدمة عامة

 

 ب 
 

الفينولات و الثيوفينولات  عائلة  مركب كيميائي من 15 لرموعة مكونة من  الذدف من ىذا العمل ىو التنبؤ بسمية 

بتطبيق   )بنية/سمية(البنية الجزيئة للمركبات الكيميائية  والخاصية الفيزيوكيميائية  حيث يرتكز على ايجاد العلاقة بين

 . QSPRتقنية 

 :وقد اجريت ىذه الدراسة وفق الخطة التالية 

 النمذجة الجزيئية  والتعرف على البرامج  يةهمأو  عن الخاصية الفيزيوكيميائية الدختارة يهامقدمة عامة حيث تحدثنا ف

 الدستعملة في الدراسة  

 فصلينينقسم ىذا الجزء الى  حيث الجزء النظري : 

  وو الخواص الفيزيزيكيميائية  عموميات حول الدركبات الفينولية و الثيو فينولية  تطرقنا فيو على :الفصل الاول 

 و طرقها .  مفاىيم على تقنية النمذجة

  الدراسة ذهالفصل على طرق الحساب والبرامج الدستعملة في ىىذا تحدثنا في  :الفصل الثاني. 

   ينقسم إلى  و ىو, ومناقشة النتائج التي توصلنا إليها ا الجزء تحليلىذالجزء الثاني الحسابات والنتائج حيث تم في

 :فصلين كذلك

 ثم شرح خطوات العمل التجريبية بالتفصيل تطرقنا إلى الدركبات العضوية الدكونة لقاعدة البيانات : ثالثالفصل ال. 

 تهاومناقش ليهاالفصل تم عرض النتائج الدتحصل ع ىذا في :  رابعالفصل ال 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الجزء النظري
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 الفصل الاول
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 -I ة بيبليوغرافيةدراس:  

 : مقدمة 

تندرج و , الدختلفة في يومنا ىذا زاد اىتماـ الباحثين في لراؿ الكيمياء بدراسة الخواص الفيزيوكيميائية        
خاصية السمية.اف اهمية و دور ىذه الخاصية في الخاصية التي لضن بصدد دراستها ضمن الخواص البيئية و الدتمثلة  

تحتم علينا تطبيق طرؽ و تقنيات للتنبؤ بها تحديدا في الدركبات الدختارة في لرموعة الدعطيات الخاصة بهذا العمل و 
 . سيتم تعريفهاالتيالدواد الفينولية و الثيوفينولية ىي 

لحصوؿ قصد ا و الدتمثلة في لرموعة من الخطوات و من بين التقنيات الدطبقة لصد تقنية النمذجة الجزيئية       
ية, الحجم و السطح الشحنية, الاستقطابمثل  على معلومات حوؿ ىندسة وشكل الجزيء, و بعض الخصائص

, كما استعملها الصيادلة الدهتمين نشاطها التفاعليالجزيئات و والتي تسمح ايضا بتحديد بنية وطاقة الجزئي..., 
 مفاىيم ىذه التقنية و يمكن  توضيح و من ىنا ,(QSPR)بنية/خاصيةو  (QSAR)بنية/فعاليةبالعلاقة 

ف الواصفات يعر ن تحسين بنية الجزيئات, و اخيرا تكننا مالدراحل التي تدالتعرؼ على  ثم الطرؽ التي تعتمدىا
 .الجزيئية 

 1-I-عموميات حول المركبات الفينولية و الثيوفينولية: 

I-1-1-  المركبات الفينولية: 

ومن , في لراؿ الصناعة  الدستعملة الدركبات الفينولية الدستخلصة من النباتاتمبكرا ب الاىتماـبدأ         
و التي استعملت منذ القدـ في دباغة الجلود وصناعة الحبر,  الاصناؼ الاكثر شهرة لذذه الدركبات ىي التانينات

الدركبات على انها فعالة ىذه وتعرؼ , وكذلك تدخل بعض الدركبات الفينولية في صناعة البلاستك والدواد الدلونة 
ي تؤدىي ذات أوزاف جزيئية منخفضة حاوية على حلقة أروماتية تحمل واحدا أو أكثر من لراميع الذيدروكسيل و 

فضلا عن انها تحميها من الاصابة بالأمراض  والحشرات وبالتالي تعد عوامل  ,دورا مهما  في نمو وتكاثر النباتات
مقاومة طبيعية للنباتات, إذ تجعل جدراف الخلايا غير منفذة للماء والغازات, وأنها تكوف مسؤولة عن اعطاء صفة 

 .الصلابة للنباتات
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يكوسيدات وتنشأ في ذائبة في الداء وىي توجد مرتبطة مع السكر على ىيئة كلا تكوف اغلب الفينولات      
 جدراف الخلايا.

لدوقع وعدد لراميع الذيدروكسيل في الفينولات علاقة مع الفعالية الدضادة لذذه الدركبات تجاه الاحياء المجهرية       
 والفعالية الدضادة للأكسدة.  

الطبيعة على ىيئة فلافونيدات, حوامض فينولية, تانينات ستلبينات, لية في تتواجد الدركبات الفينو         
 . اللكنينات

تستخدـ الفينولات على نطاؽ واسع في الدنتجات الدنزلية وكوسيط للتوليف الصناعي, على سبيل الدثاؿ:           
 ؿ الفم.يستخدـ الفينوؿ نفسو )بتًكيزات منخفضة( كمطهر في الدنظفات الدنزلية وفي غسو 

رغم السمية  تسبب حروقاً شديدة ولكن غير مؤلدة للجلد والأغشية الدخاطية للفينوؿ المحاليل الدركزةاف         
حلت لزل الفينوؿ نفسو في  (n-hexylresorcinol) فينولات الأقل سمية مثلفهناؾ ,العالية لذذا الدركب 

لو سمية أقل بكثير   (BHT)   وكسي تولوين بوتيلىيدر حيث   قطرات السعاؿ وغيرىا من التطبيقات الدطهرة
  [1] .وىو أحد مضادات الأكسدة الشائعة في الأطعمة

1-I-2- المركبات الثيوفينولية:  

 )-لرموعة سلفيدريل الدركبات الثيوفينولية ىي فئة من الدركبات الدشتقة من الثيوفينوؿ تحتوي جميعها على        
SH)  كريهة الرائحة وىو أبسط ثيوؿ عديمة اللوف سامة و   مادة سائلة فالثيوفينوؿ ىو.عطريةمرتبطة تساهميًا بحلقة
الذياكل الكيميائية للثيوفينوؿ ومشتقاتو لشاثلة للفينولات باستثناء ذرة الأكسجين في لرموعة الذيدروكسيل  عطري.

(-OHالدرتبطة بالحلقة العطرية )  بادئة إلى مركب يحتوي على الكبريت تشير ال يتم استبدالذا بذرة الكبريت. اين
وعند استخدامو قبل اسم كلمة الجذر للمركب الذي يحتوي عادة على ذرة أكسجين , في حالة "الثيوؿ" يتم 

  .[2]استبداؿ ذرة أكسجين الكحوؿ بذرة كبريت
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قابل للتأكسد في الذواء خصوصا عندما يتم  و,البنزين الكحوؿ و الإثر و في قابل للذوبافاف الثيوفينوؿ         
[3] الكحولية ناتجا عن ذلك تكوف ثنائي كبريتيد ثنائي الفينيل الأمونيوـ ىيدروكسيد اذابتو في

 5H6SSC5H6.C 

 .[2]يعد الثيوفينوؿ مهيج وساـ عن طريق الابتلاع أو الامتصاص عن طريق الجلد أو الاستنشاؽ       

في العينين و الجلد و الجهاز التنفسي و التهاب في الجلد و  فالتعرض الشديد لذذه الدادة يسبب تهيجات        
ازرقاؽ في الجسم نتيجة نقص الأكسجين و سعاؿ, و ضيق في التنفّس, و ذمة رئوية , صداع,  دوخة و 

  .اضطرابات في الجهاز العصبي الدركزي و غثياف, و تقيؤ و تلف في الكليتين و الكبد و الطحاؿ

اختزاؿ كلوريد بنزين سلفونيل بالخرصين وتأثير عنصر الكبريت  ىناؾ عدة طرؽ لتحضير ىذه الدادة و منها        
متبوعًا بالتحميض )أي تحميض وسط التفاعل(   phenyllithiumعلى ىاليد فينيل الدغنيسيوـ أو فينيل ليثيوـ

.[3]  

I-2-  الخصائص الفيزيوكيميائية:    

   [26]تدوين الدادة على خصائصها و يمكن تقسيم ىذه الخصائص الى فئتين فيزيائية و كيميائيةيعتمد تحديد او 

 :الخصائص الفيزيائية-

 الخاصية الفيزيائية للمادة النقيةو تعرؼ الخصائص الفيزيائية ىي  التي لا تغير الطبيعة الكيميائية للمادة.           
تغيير ىوية الدادة, تتكوف الدلاحظات عادة من انواع قليلة من القياسات اي شيء يمكن ملاحظتو دوف على انها 

اللوف, نقطة التجمد,  : الخصائص الفيزيائية تشمل . (الرقمية, على الرغم من وجود وصف نوعي )غير رقمي
 [4]  ...نقطة الغلياف

 الخصائص الكيميائية-

اما الخصائص الكيميائية تعُرّؼ بأنّها خاصيّة غير مرئيّة للمادة يُمكن تحديدىا بالحواس, وىي تحدد سلوؾ          
الدادة أثناء تفاعل كيميائي, ويمكن تعريفها أيضاً بأنّها قدرة مادة على الاتحاد مع غيرىا أو التحوؿ إلى مادة أخرى 

https://www.chemistrysources.com/%d8%a8%d9%86%d8%b2%d9%8a%d9%86-2/
https://www.chemistrysources.com/%d8%a8%d9%86%d8%b2%d9%8a%d9%86-2/
https://www.chemistrysources.com/%d9%87%d9%8a%d8%af%d8%b1%d9%88%d9%83%d8%b3%d9%8a%d8%af-%d8%a7%d9%84%d8%a3%d9%85%d9%88%d9%86%d9%8a%d9%88%d9%85-ammonium-hydroxide/
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تغير الطبيعة الكيميائية للمادة اي انها , [5]لذوباف, السمية...التأكسد, ا :فهناؾ امثلة للخاصية الكيميائية مثل 
يمكن ملاحظة ىذه فقط اثناء تفاعل كيميائي. على سبيل الدثاؿ, لا يمكنك معرفة ما اذا كاف الكبريت قابل حيث 

 [26]للاحتًاؽ الا اذا حاولت حرقو. 

-1-2-I خاصية السمية:  

خاصية بيولوجية من خواص الدادة والتي تعني قدرة الدادة على الحاؽ الضرر بكائن حي بغير تعتبر السمية         
 ,اي اف [7]ىذه  الخاصية  تعتمد على التًكيب الذري او التًكيب الجزيئي للمركب[6]..الوسائل الديكانيكية 

  [8] .  الصحةسامة على احداث تأثيرات ضارة و من ضمنها  السمية ىي مقياس قدرة مادة

الفرضية القائلة بأنو إذا كاف من الدمكن فهم العوامل الدسؤولة عن سمية مادة كيميائية  , فيمكن عندئذٍ التنبؤ      
بسمية الدواد الكيميائية ذات الصلة دوف الحاجة إلى إجراء تجارب على الحيوانات. لسوء الحظ  ىناؾ العديد من 

كم ما إذا كانت أبسط الدواد الكيميائية الصناعية ستكوف سامة, غالبية ىذه العوامل  بعضها معقد للغاية  والتي تح
. وبدلًا من ذلك , فإف تركيز ر البيولوجي( خارج نطاؽ دراستنا في ىذا الفصلالعوامل )مثل التمثيل الغذائي والتواف

ة , وكيف تدكن ىذه الدعلومات ىذا الفصل يسلط الضوء على  تقييم الحالة الإلكتًونية لدواد كيميائية لزتملة السمي
وتنقسم  .[9]الدرء من البدء في تحديد النسبة والتنبؤ لاحقًا بجوانب معينة من صحة الإنساف والسموـ البيئية

 .[8]  دوف الدزمن او مزمن حاد, تحت الحاد, :السمية الى انواع 

 [6]درجات السمية  :(I-1الجدوؿ )

 درجت                                                                

 انسميت   

 انخفصيم                               انخأثير     

 لا ضرر ححج أي ظرف لا حأثير  0

 انخأثير يزول بسهىنت عند انخىقف عن انخعرض نهسبب طفيف 1

حعىد انى طبيعخها. نكنها غير كافيت حخضمن حأثيراً قد حعىد او لا  مخىسظ 2

 نخخسبب بإعاقت دائمت او انمىث

 حخسبب بإعاقت دائمت او انمىث بعد انخعرض نكمياث صغيرة شديد 3

U انخأثير غير معروف غير معروف 
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-3-Iتعريف البنية الجزيئية للجزيء: 

ثلاثي الأبعاد  الذندسة الجزيئية أو البنية الجزيئية للجزيء ىي في الأساس شكل أو ترتيب أو ىيكل       
ريق الروابط الكيميائية التي تشكل الجزيء. عندما تتشكل الجزيئات التي تنتج عن ترابط الذرات معا عن ط للذرات

تبعا لعوامل   ئية في خواص و خصائص الجزئ لكيميافي الروابط ا تتحكم الددارات الفرعية الدشاركة  الدختلفة.
' وىناؾ زاوية تشكلت بين Vعلى شكل ' هو في الواقع فجزيئات الداء ليست خطية  على سبيل الدثاؿ لصد.كثيرة

عندما نرسم الجزيئات في بعدين,  درجة.° 105اثنين من ذرات الذيدروجين وذرة الأوكسجين من ما يقرب من  
أف ىذه الجزيئات ىي مسطحة ولكن في الواقع كانت موجودة في العديد من  نعتقد قتفإننا في معظم الو 

) الذندسة الجزيئية( للجزيء ىي  التًكيب الكيميائي والبنية الجزيئية .البنيات الجزيئية الدختلفة الأشكاؿ الذندسية و
الديناميكية, الاستقطاب, , نقطة الغلياف, الدغناطيسية, الذوؽ : خصائص الجزيء مثل من تحدد في الأساس

 [10] اللوف, الرائحة , السمية  وجميع الخصائص الأخرى .
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 الذياكل البنيوية لبعض الدركبات الدستعملة :(I -2دوؿ )الج

 الذيكل الدركب
 

Dichlorophenol- 42, 
 

 

 
 

,5,6-tetrafluorothiophenol2,3 
 

 
 

 
o-cresol 

                                             
 

 
ChlorophenoL P-  

 
 

-Dichlorobenzenethiol2,3 
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I-4- النمذجة الجزيئية تعريف:  

وصف " ا  كلمة "الجزيئية" تعني بوضوح التعامل مع الجزيئات. و يعرؼ قاموس أوكسفورد النموذج بأنه        
مبسط أو مثالي لنظاـ أوعملية, في الدصطلحات الرياضية كثيرا ما يستخدـ  لتسهيل  العمليات الحسابية 

كما ترتبط ىذه النمذجة بشكل ثابت  الجزيئية بتقليد سلوؾ أنظمة الجزيئي والجزيئات والتوقعات". تهتم النمذجة
بالنمذجة الحاسوبية  ومع ذلك, أحدثت التقنيات الحاسوبية ثورة في النمذجة الجزيئية إلى درجة أف غالبية 

ىو بالضرورة أفضل أي الحسابات لا يمكن أف تنجز بدوف استعماؿ الحاسوب, ىذا لا يعني أف نموذجا أكثر تطورا 
واحد بسيط, ولكن أجهزة الكمبيوتر لديها بالتأكيد لرموعة أوسع من النماذج التي يمكن النظر فيها والنظم التي 

  [11]يمكن تطبيقها .

و يمكن النظر الى النمذجة الجزيئية على انها لرموعة من التقنيات الحسابية القائمة على طرؽ الكيمياء        
البيانات التجريبية التي يمكن استخدامها لوصف و توقع خصائص الانظمة الجزيئية الدعقدة في بيئات النظرية و 

لستلفة. يفتًض ىذا النهج وجود تطابق فريد بين اي خاصية فيزيائية او تقارب كيميائي او نشاط بيولوجي لدركب  
 [12]مة الجزيئات اعل الجزيئات او انظنبؤ بهيكل وتفالغرض منها ىو الت و.  [25]كيميائي و بنيتو الجزيئية 

تستخدـ النمذجة الجزيئية لفحص التًكيبات الجزيئية, الدراسة الديناميكية و دراسة الخصائص الفيزيوكيميائية      
 [13]  للمركبات كما أنها تستخدـ أيضا لفحص أنواع الانشطة البيولوجية

تدكننا من تحديد ىندسة الجزيئات و تقدير كاداة   Hyperchemوفي دراستنا ىذه استعملنا برنامج     
 الخصائص الفيزوكيميائية 

-I4-1-: اسباب استخدام النمذجة 

 قلة التكلفة 
 الأداء ودقة التنفيذ ولةھس 
 والوقت دھوفرة الج 
 الدرونة 
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 [11]إمكانية تطبيق النمذجة على مدى واسع من لرالات الحياة الدختلفة 

 : النمذجة الجزيئية  نذكر  الطرؽ التي اعتمدت عليها 

  Molecular Mechanics Methods./ طرؽ الديكانيكا الجزيئية 1     

 Ab -initio Method/ طريقة الحل الشامل .2     

 Semi-Empirical Methods/ الطرؽ الشبو عملية .3     

 Density Functional Theory (DFT [14]/ نظرية الدالة الوظيفية للكثافة  .)4     

I-4-2- طرق النمذجة الجزيئية:     

للمركبات الكيميائية و  يمكنها التنبؤ بالسلوكيات الدعقدة بشكل متزايد ىناؾ عدة طرؽ تستعمل لنمذجة الجزيئات
  : البيولوجية الدختلفة و تتمحور ىذه الطرؽ في ما يلي 

 -2-4-I1 -  الميكانيكا الجزيئية:   

لكنها تطورت في الستينات ومع تطوير  أجهزة  1930ظهرت الديكانيكا الجزيئية لأوؿ مرة في عاـ           
الكمبيوتر والتقدـ في الاداء جعل من الدمكن تحديد طاقة الجزيء وفقا للإحداثيات الذرية, والبحث عن الحد 

 [13]الادنى للطاقة 

موعة من الخصائص من خلاؿ وصف طاقة النظاـ انطلاقا من لرموع تسمح الديكانيكا الجزيئية بدراسة لر        
بين أسرع الطرؽ و  منحيث تعد  . [13]سلسلة مساهمات التي تدثل التفاعلات داخل الجزيئات وبين الجزيئات

 إلا أنها لا ذات الاحجاـ الكبيرة كالبروتينات و الستيرويدات وغيرىا, ابسطها, حيث تستخدـ في معالجة الدركبات
تعطى نتائج دقيقة مقارنة بالطرؽ الاخرى كونها عاجزة عن كشف الخصائص الكيميائية الدتعلقة بالإلكتًونات,  
كعزـ ثنائي القطب وشحنة الذرات و الأماكن الفعالة . وتعتمد ىذه الطرؽ في حساب الطاقة على تحسين أو 

لشكنة. فتعالج الجزيئات وكأنها كرات متصلة مع تغيير البنية الفراغية للمركبات الددروسة للوصوؿ إلى اقل طاقة 
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بعضها البعض عن طريق نوابض لا تأخذ الالكتًونات بعين الاعتبار, ولحساب قيمة الطاقة يجب التعرؼ على 
  طوؿ الرابطة الحقيقية بين كل ذرتين و الزاوية بينهما, وكذلك طاقة الشد و الالضناء للرابطة الجديدة )النابض(.

 E واللاترابط E Bond      في طرؽ الديكانيكا الجزيئية تعبر عن لرموع طاقات التًابط E الجزيء طاقة       

Nonbond   حيث تعبر طاقة التًابط عن التأثير الدباشر عن طريق التًابط كمختلف أنواع طاقة الشد و الالضناء. أما
فتطلق على التأثير غير الدباشر بين الذرات كقوى فاندر فالس والقوى الناتجة عن الكهرباء  طاقة اللاترابط

 :وتكتب طاقة الجزيء على الشكل التالي الساكنة, 

E= E Bond + E Nonbond  

E=∑ Angles E Bend + ∑ Bond E Stretch + ∑ Dihedrals E Torision +∑ Pairs E Nonbond  

-2-4-I1-1- الميكانيكا الجزيئيةانواع طرق:  

طرؽ الديكانيكا الجزيئية تختلف باختلاؼ التأثير الدتبادؿ بين الذرات الذي يعبر عنو بحقل القوة الذي           
هما التي تعبر عن شكل دالة يكشف عن لرموعة الدعاملات و الدعادلات التي تصف الذرات و التأثير الدتبادؿ بين

                                الدستخدمة في كل طريقة.                                                    ة الطاق
الدركبات بطريقة أكثر من الطرؽ الاخرى, من بين ىذه   حيث تم تطوير ىذه الطرؽ و لاستخدامها في معالجة

  :الطرائق نذكر 

يعتمد على شروط التًابط ويتم ( AMBER) إعادة الطاقة بناء النموذج الددعوـ باستخداـ تقنية ✓ 
   .تضمينها عبر النتائج الجيدة للبروتينات والاحماض النووية, وتكوف غير منتظمة بالنسبة للأنظمة الاخرى

  ✓ AMBER: Assisted Model Building with Energy Refinement. 

 :CHARMM ✓ التكافؤ, يتم تطبيقها على الجزيئات الحيوية ىي طريقة حسابية تستخدـ مصطلحات
 .الضخمة كالبروتينات والاحماض النووية

✓ CHARMM: Chemistry at HARvard Macromolecular Mechanics. 
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:OPLS ✓ وىي إمكانية لزسنة لمحاكاة السوائل تعتمد على مصطلحات التكافؤ, استخدمت على نطاؽ
 .الجزيئية للجزيئات الحيويةواسع في نمذجة السوائل و الديناميكا 

✓ OPLS: optimized potential for liquid simulations. 

 :MMFF ✓ تعتبر قوة Merck  الجزيئية من أكثر القوى التي استخدمت للاغراض العامة, و خاصة
 .الجزيئات العضوية, كما تستخدـ لمحاكاة الديناميكا الجزيئية و تحسين الذندسة الجزيئية

✓ MMFF: Merck Molecular Force Field. 

 :UFF ✓ .تعني القوة العالدية تستخدـ في معالجة الدركبات غير العضوية, تستخدـ أربعة شروط للتكافؤ
 .باستثناء الكهرباء

✓ UFF: Universal Force Field. 

:Dreiding ✓ الجزيئات   تعبر ىذه الطريقة عن قوة الجزيء العضوي أو الحيوي, و استخدمت كذلك لدعالجة
 .الحيوية الضخمة, يعتمد على مصطلحات التكافؤ مثل الكهرباء 

✓ Dreiding: The Dreiding force field.[14] 

MM+  : ىو امتداد لحقل القوة MM2 و ىو حقل قوة قوي يمكن  ,مع إضافة بعض البارامتًات إضافية
 [13] تطبيقو على الجزيئات الاكثر تعقيدا مثل الدركبات غير العضوية

2-1-2-4-I- تطبيق حساب الديناميكا الجزيئية:   

 قبل البدء في النمذجة بواسطة الديناميكا الجزيئية من الدهم أف يكوف نموذج البدء قريب من البنية الفعلية.

   التقليل إلى الحد الادنى بواسطة الديكانيكا الجزيئية :  حيث يبدأ بصفة عامة بالتشكيل الامثل بواسطة 
MM  

     الديناميكا الجزيئية :  بشكل عاـ يتم تقسيم حساب DM إلى ثلاث مراحل: 
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( وىذا الارتفاع  300Kمن أجل تسخين النظاـ لإحضاره  إلى درجة الحرارة الدرغوبة )بشكل عاـ  الحرارة :-
 خطوات التكامل ( 10000الى  2000من المحاكاة ) ps 10إلى 2في درجة الحرارة يتطلب من 

مرحلة مهمة من أجل استقرار درجة حرارة النظاـ, ثم ىناؾ تبادؿ بين الطاقة الكامنة والطاقة  ىي الاتزان:-
حيث يتم حساب درجة الحرارة بعد كل خطوة وفق  ps 20إلى 10الحركية. ىذه الخطوة يمكن أف تستمر ما بين 

 :الدعادلة التالية

T0 – T)) 1-
Ʈ

  

  
  

Ʈ:   يسمى وقت الاستًخاء ويجب أف يكوف قيمتو صغيرة بما يكفى عادة ما يعادؿfs 10 . 

T0 : درجة الحرارة الدرجعية . 

T  : درجة حرارة النظاـ . 

أثناء ىذه , ps100الى  60وىي الدرحلة القابلة للاستغلاؿ والتي تدوـ في الدتوسط من الديناميكية أو الانتاج: -
 ps0.1 [13]أو  0.05المحاكاة يتم حفظ 

2-2-4-I-  طريقة الحل الشاملAb -initio Method  : 

 أساسا على نظريات ميكانيكا الكم و حلولذا من البداية ) الاعتماد على Ab-initio  تعتمد طرؽ        
أي أنها تعتمد على حل معادلة شرودنغر التي تصف , )....ثوابت فيزيائية كشحنة وكتلة الالكتًوف, سرعة الضوء

حركة الالكتًوف داخل الجزيء, وعند حلها يتم الحصوؿ على طاقة و دالة موجية في شكل معادلة رياضية تعبر 
الذي يمكننا من التعرؼ على العديد من خصائص الجزيء كحساب قطبية  ,عن التوزيع الالكتًوني داخل الجزيء

 ...  الدواضع الفقيرة المحبة للإلكتًونات(, طاقة التأين, حساب البنية الفراغية الجزيئية وبة للنوى الجزيء) الدواضع المح

ىي ركيزة من ركائز الكيمياء النظرية و الحاسوبية, الا أنها غير قابلة للحل الا للأنظمة  معادلة شرودنغر       
 وحيدة الالكتًوف, لذلك يستوجب إدخاؿ عدة تقريبات رياضية يتم من خلالذا إهماؿ التأثير 

 :الدتبادؿ بين الالكتًونات من اجل حل معادلة شرودنغر. والتي تكتب على النحو التالي 
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Η Ψ(r) = Ε Ψ(r) 

H : ( الدعامل الذاميلتونيThe Hamiltonian operator .) 

Ψ :   (الدالة الدوجيةThe wave function) 

Ε : ( الطاقة قيمة خاصة  للمعامل الذاميلتونيThe energy, eigenvalue of the 
Hamiltonian operator ) 

متعددة الالكتًونات إلى عدة معادلات بسيطة وحيدة  يتم في ىذه الطريقة تقسيم معادلة شرودينغر           
 Ab- Initio الالكتًوف ينتج عن حلها دالة موجية تدعى )الددار( وطاقة تسمى )طاقة الددار(. وبمقارنة طرؽ

أبطأ بكثير من طرؽ الديكانيكا   Ab-Initio مع طرؽ الديكانيكا الجزيئية من حيث السرعة لصد أف طرؽ
 .يث الدقة فتكوف أدؽالجزيئية, أما من ح

 

-1-2-2-4-I- أنواع طرقAb-Initio 

نظرا لعدـ مراعاة التأثير الدتبادؿ بين الالكتًونات تم تطوير عدد من النظريات والطرؽ التي تنطلق من          
دقة نتائج أكثر  طريقة ىارتري و فوؾ تقوـ بإضافة التًابط الالكتًوني, لتحسين وتدقيق طرؽ الحساب والوصوؿ إلى

   :في إيجاد قيمة الطاقة أو الشكل الفراغي للجزيء, و من ىذه الطرؽ نذكر

حيث تعتمد على زوج من  MCSCF ىي طريقة مصغرة من(  GVB ) طريقة رابطة التكافؤ الدعممة ✓ 
 .الددارات لكل رابطة جزيئية

✓ GVB: The Generalized Valence Bond method. 

 ✓CI: Configuration Interaction  

تكوف  .بدلا من وظيفة الدوجات الديكامتًية MCSCF وتبدأ بحسابات CI من الدمكن أف تنشأ دالة موجات
 .ىذه الطريقة مكلفة للغاية من حيث الدوارد الحسابية



 دراسة بيبليوغرافيةالجزء النظري/الفصل الاول: 

 

18 

 

✓ MCSCF: Multi-Configurational Self-Consistent Field  

  الددارات للاستخداـ مع الدالة موجية متعددة, تكوف أكثر دقة مقارنة بحساباتفي ىذه الطريقة تتم عملية تحسين
CI ,كما تستخدـ للتنبؤ بطاقة التًابط 

إلى بعض الطرؽ الاخرى التي يعبر عنها بأساليب الحسابات الدتًابطة التي تسبب تحسين الطاقات  باإلضافة ✓
 cc :  coupled cluster)  الحسابية و الذندسة الجزيئية بالنسبة للجزيئات العضوية كنظرية الكتلة الدتقاربة

theory  ) 

تدثل تراتيب التصحيح :  n( حيث MPn: Mùller-Plesset Perturbation Theoryوطريقة ) 
[14] 

3-2-4-I- الطرق الشبه عملية Methods  Empirical- Semi 

تعتمد طريقة الحساب في الطرؽ الشبو عملية على معادلة شرودنغر, لذلك تعد من الطرؽ الشبيهة إلى حد        
بمعاملات تجريبية,  الا أف في ىذا النوع من الحسابات يتم حل معادلة شرودنغر -Initio  Ab كبير لطرؽ

بمعاملات و تكاملات  تجريبية تسحب من  Ab-Initio  حيث يتم استبداؿ التكاملات الدعقدة في طرؽ
 ."DFT" قاعدة بيانات التكاملات ذات نتائج عالية الدقة كحسابات الطرؽ ذات الدستوى العالي مثل

 لجزيئية, الا أنها أسرع نوعا ما من طرؽ  وتعد الطرؽ شبو العملية بطيئة مقارنة بطرؽ الديكانيكا ا       

Ab –  Initio 

1-3-2-4-I-أنواع طرق الشبه عملية Methods ( Empirical-( Semi : 

تختلف طرؽ الحساب في ىذه المجموعة باختلاؼ قاعدة البيانات الدتعلقة بالدعاملات والتكاملات التجريبية, نذكر 
 :منها 

  الاهماؿ الكامل للتداخل التفاضلي: (CNDO)ىو أبسط إهماؿ لطرؽ التداخل (NDO ) حيث تديز
للتوقع  (CNDO)  , تستخدـ طريقة Slater مدارات التكافؤ باستخداـ لرموعة بسيطة من مدارات نوع
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البنية الالكتًونية والفراغية   كما تستخدـ لدراسة ,للهيدروكربونات   Ab-Initio الاولي لحسابات طرؽ
أنو لم يتم استخداـ ىذه الطريقة على نطاؽ واسع الا   CNDO)ة الحساب في)ورغم بساطة طريق للجزيء,

لعدـ قدرتها على تقدير التفاعلات ثنائية الإلكتًوف و التنبؤ بدقة الذياكل الجزيئية,  بسبب لزدودية دقة نتائجها
لت بعض , وقد أدخHF معقدة بعض الشيء إلا أنها تدثل تبسيطا شاملا  لنظرية CNDO وقد تبدو طريقة

 : التعديلات الطفيفة على ىذه الطريقة فتفرعت الى مثل

CNDO/S ,CNDO/BW CNDO/2, CNDO/1 

✓ CNDO: Complete Neglect of Differential Overlap 

   الاهماؿ الوسيطي للتداخل الدفرط : (INDO)الاف فتم   ىي طريقة كانت تستخدـ للانظمة العضوية, أما
لديها إمكانية كبيرة لنمذجة التحليل الطيفي للاشعة فوؽ  INDO طريقة دقة,استبدالو بأساليب أكثر 

البنفسجية والدرئية للمركب نتيجة لدعالجتها للتفاعلات الإلكتًونية ذات الدركز الواحد بطريقة أفضل, كما تستخدـ 
 لجزيئية الكليةنوعا ما في التنبؤ بالذندسة ا  للتنبؤ بزوايا رابطة التكافؤ بدقة كبيرة و تكوف ضعيفة

✓ INDO: Intermediate Neglect of Differential Overlap. 

  إهماؿ تعديل التداخل ثنائي الذرة ( ( MNDO  :  تم الإبلاغ عن الاهماؿ الدوحد للتداخل التفاضلي بطريقة
للتكامل.   NDDOمع الاتفاقيات المحددة من قبل  C,O,N,H للعناصر NDDO تستند إلى طريقة

 نتائج نوعية مقبولة لدختلف الانظمة العضوية, الا أف دقة نتائج  MNDO   تعطي طريقة
نتائج نوعية وكمية غير  تغلبت على ىذه الطريقة لشا جعلتها تتًاجع. كونها تعطي  PM3 و AM1 الطريقتين

 صحيحة, فيتم التقليل من طاقات التحفيز الالكتًوني المحسوبة.
✓ MNDO: Modified Neglect of Diatomic Overlap. 

 AM1: Austin Model 1  

وىي طريق سريعة جدا شائعة لنمذجة الدركبات العضوية حيث تعطي نتائج أكثر دقة على خلاؼ بقية الطرائق 
رابطة  شبو التجريبية. تستخدـ لتحسين طاقات التنشيط وتوقع الذندسة الجزيئية. وتكوف أكثر دقة لطاقات

 الذيدروجين.
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 PM3: Parametric Model number  

تستخدـ ىذه الطريقة تقريبا نفس   يستمر استخدامو على نطاؽ واسع, NDDO وىو نموذج قوي من نماذج
كما  .وىي أكثر دقة منها وخاصة في حساب الزوايا رابطة الذيدروجين , AM1  الدعادلات الدستعملة في

 PM3  و قد تؤدي بعض خصائص لروعة , طاقة الكلية, حرارة التشكلتستخدـ لحساب الخصائص البنيوية, ال
 إلى سلوكيات غير طبيعية لا تزاؿ قيد الدعالجة.

  : Huckel تعتبر طريقة ىيكل من أبسط وأقدـ الطرؽ شبو التجريبية, تختص في حساب الكتًونات التكافؤ p 
للجزيئات الدستوية الدتًافقة, تقوـ بإعادة تدثيل التناظر الدداري يمكن أف تعطي معلومات كمية  أو نوعية للمركبات 

لكنها نادرا ما تستخدـ لاعتبارىا ,  وىي نموذج من طرؽ ىاملتوف لإلكتًوف, ترتبط بالطرؽ التجريبية .الدتًافقة 
 عملية حسابية يمكن تطبيقها يدويا.

  :Huckel Extended نظرية ىيكل الدوسعة  (EHT )وىي من ابرز الطرؽ التي تشهد استخداما  
بعين الاعتبار   واسعا, تعتمد ىذه الطريقة على إهماؿ الإلكتًونات الأساسية التي تكوف متغيرة في مداراتها وتأخذ

في مدارات التكافؤ التي  أعلى مستوى للمساهمة d وتعتبر الذرة عند احتلالذا لددرات جميع  الكتًونات التكافؤ.
في إحداثيات قطبية لزورىا  الذرة. ومن سلبيات ىذه الطريقة أنها لا slater (STO )  يتم تدثيلها في مدارات

 تدرس الحركة الدورانية للإلكتًوف.

4-2-4-I- نظرية الدالة الوظيفية للكثافةDensity Functional Theory 

(DFT)  : 

الوظيفية بأنها دالة ينتج عن  وتعرؼ الدالة ,كبيرا في أواخر الثمانيات وحتى وقتنا الحاضرىي طريقة عرفت اىتماما  
حلها دالة أخرى أي دالة الدالة, فتعتبر الطاقة تابع لدالة الكثافة , و تعتمد ىذه الطريقة على معادلة شرودنغر  

تستخدـ التوزيع الإلكتًوني الدباشر )دالة و الطرؽ الشبو تجريبية,  الا أنها  Ab- initio كمثيلاتها من طرؽ
لنظاـ ما   E[ρ(( 0 ⃗ ) [ويمكن التعبير عن الطاقة الأرضية    الكثافة الإلكتًونية ( بدلا من الدالة الدوجية.

 :بالدعادلة التالية



 دراسة بيبليوغرافيةالجزء النظري/الفصل الاول: 

 

21 

 

E[ρ (( ⃗) ] = TS [ρ ((  ⃗  )] + J[ρ ((  ⃗  )] +  EXc [ρ (  ⃗  )] +ENe[P]                      
          

TS [ρ ((  ⃗  )] : Kinetic energy of non-interacting system.   

 )الطاقة الحركية للنظاـ غير التفاعلي(  

J[ρ ((  ⃗  )] : Electron-Electron repulsion energy. 

 )صد الإلكتًوف )طاقة

ENe[P]: :External potential . 

 )الكموف الخارجي ( 

EXc [ρ (  ⃗  )]: Exchange − Correlation energy functional 

 الارتباط الوظيفية (–)طاقة التبادؿ 

التي  التي تحتوي على لرموعة من الدعلومات :EXc [ρ (  ⃗  )] يتم حساب الدالة الوظيفية للتًابط والتبادؿ
 EX [ρللتبادؿ  و الدالة الوظيفية EC [ρ (  ⃗  )]  لايمكن الحصوؿ عليها, بجمع كل من الدالة الوظيفية للتًابط

(  ⃗  )] 

  : علي النحو التالي

EXc [ρ (  ⃗  )] =  EX [ρ (  ⃗  )] + EC [ρ (  ⃗  )] 

1-4-2-4-I- انواع نظرية الدالة الوظيفية للكثافة: 

 على الرغم من الاختلاؼ في شكل الدالة الوظيفية التي تناسب جميع الأنظمة لحساب طاقة التبادؿ و التًابط 
EXc [ρ (  ⃗  )]   بين طرائق نظرية الدالة الوظيفية للكثافة. إلا أف الشكل الدثالي والصحيح لذذه الدالة لا يزاؿ

 :مبهم. ومن بين تقريبات الدالة الوظيفية نذكر
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ىو أبسط تقدير للمشكلة الكاملة يعتمد على كثافة الإلكتًونات فقط في   LDA) ) ب الكثافة المحليةتقري ▪
الأنظمة ذات دوراف عالي. استخدمت في حساب طاقة النطاؽ, أما نتائج الذندسة والحسابات الجزيئية  تكوف أقل 

 دقة

▪ LDA: Local Density Approximation. 

لوصف  HF مع نظرية ىارتري فوؾ  DFTالذجينة: يتم دمج نظرية الدالة الوظيفية للكثافةالدواؿ الوظيفية  ▪
 :الدالة الوظيفية لطاقة التبادؿ

▪GCA: Gradient Corrected Approximation. 

: B3LYP▪ ىي الطريقة الأكثر استخداـ للحسابات الجزيئية نتيجة للدقة العالية في نتائجها في لرموعة كبيرة
 كبات الدختلفة وخاصة الدركبات العضويةمن الدر 

▪B3LYP: (Becke's 3 parameter exchange correlation functional which 
uses 3 parameters) and LYP (The Lee, Yang and Parr correlation 

functional).[14] 

-5-I  تعريف عملية التحسين: 

  :نأخذ مثاؿ لفهم عملية التحسين  بشكل مبسط  

يجب أف يكوف ىذا الدكاف بعيدا عن التجمعات السكانية  حيث أرادت بلدية ما عمل مكب نفايات       
لكن أيضا ليس  . ويجب الأخذ في الحسباف أيضا الأراضي الزراعية أو الدوارد التي يمكن استثمارىا في ىذه الدنطقة

هل عملية الوصوؿ إلى ىذا الدكب وأيضا من الدنطقي أف يكوف بعيدا جدا عن الشاحنات وشبكة الطرؽ التي تس
من الضروري تحديد مساحة ىذه الدنطقة والابتعاد عن خطوط الذاتف والكهرباء وأنابيب الدياه , أي كيف يمكن 

 .تحقيق أفضل نتيجة وأقل خسائر 
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البرلرة  ىذه العمليات لا تتم بشكل عشوائي في الغالب لأنها تستند إلى حسابات رياضية تندرج تحت علم      
 Optimization الخطية وتستخدـ عدة طرؽ وخوارزميات تصنف باسم تقنيات التحسين أو

Techniques .[17]  لتحديد أفضل نتيجة بناء على لرموعة من القيود مثل التي ذكرت سابقا 

ىو اسم الاجراء الذي يحاوؿ العثور على   Geometry optimization فالتحسين الذندسي او        
 [18]تكوين الحد الادنى من الطاقة للجزئ 

اقل طاقة )اكثر  نموذجية أي يمكن تحسين بنية الجزيئات الددروسة للحصوؿ على ىياكل جزيئية      
 [14]استقرار(

-6-I  تعريف الواصف الـجزيئي: 

من خلاؿ مسار نظري  -في العقود الداضية , ركزت الكثير من الأبحاث العلمية على كيفية التقاط وتحويل        
الدعلومات الدشفرة في بنية جزيئية إلى واحد أو أكثر من الأرقاـ الدستخدمة لإنشاء علاقات كمية بين الذياكل  -

. الواصفات الجزيئية ىي erties -التجريبية الدناسبة والخصائص, والأنشطة البيولوجية, أو غيرىا من الأنشطة
تدثيلات رياضية رسمية للجزيء, يتم الحصوؿ عليها من خلاؿ خوارزمية لزددة جيدًا, ويتم تطبيقها على إعادة 

 إرساؿ جزيئية لزددة أو إجراء تجريبي لزدد جيدًا:

يحوؿ الدعلومات الكيميائية الدشفرة ضمن تدثيل  الواصف الجزيئي ىو النتيجة النهائية لإجراء منطقي ورياضي      
 [9]رمزي للجزيء إلى رقم مفيد أو نتيجة لبعض التجارب الدعيارية

حيث تلعب الواصفات الػجزيئية دور أساسيا في تطوير نماذج الكيمياء والعلوـ الصيدلانية وسياسية و حماية البيئة 
و علم السموـ وعلم السموـ البيئية والبحوث الصحية ومراقبة الجودة. يتم توفير الدليل عن اىتماـ المجتمع العلمي 

تم تحديد                                :        واصفات الدقتًحة بالواصفات الجزيئية من خلاؿ العدد الذائل من ال
وقابلة للحساب باستخداـ برنامج لسصص للبنية  اداة مشتقة من نظريات وطرؽ لستلفة 5000اكثر من 
 [9] الكيميائية.
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واص فهذه الواصفات الدقتًحة  بالاعتماد على النظريات الػمختلفة تهدؼ الى توقع نشاط والػخ      
 الفيزيوكيمياوية للجزيئات.

 يعتمد مػحتوى معلومات الواصفات الػجػزيئية على نوع التمثيل الػجزئي وعلى الػخوارزمية الػمعرفة لػحسابػها.       

 فهناؾ واصفات جزيئية بسيطة مشتقة لػحساب بعض أنواع الذرات أو الأجزاء الػهيكلية في الػجزيئة – 1

( مشتقة من خوارزميات طوبولوجية 2Dية أو تسمى الواصفات ثنائية البعد )وىناؾ  واصفات طوبولوج– 2
 )رسم بياني جزئي( .

 ( )مشتقة من التمثيل الػهندسي(. D3واصفات ىندسية وتسمى الواصفات ثلاثية البعد )- 3

ات إف أغلب الواصفات لا تستطيع تػمثيل التعقيد الػجزئي لػجزيء ما, أو تػمثيل كل الاستجاب        
 [19]الفيزيوكيميائية كنتيجة للتفاعلات الػحيوية, تعتبر معظمها تقريبات لكن يػمكن اتػخاذىا كنماذج لدراستها.

فإف الواصفات الجزيئية , التي ترتبط ارتباطاً وثيقًا بمفهوـ التًكيب الجزيئي , تلعب دوراً أساسيًا في البحث         
 [9]:عقدة من الدعرفة , كما ىو موضح في الشكل العلمي , كونها النواة النظرية لشبكة م
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 [9] ارتباطات الواصفات الجزيئية في البحث العلمي:(  I -1الشكل )                          

عبارة عن تقنية ( وىو   DRAGONو لػحساب الواصفات الػجزيئية للػمركبات يمكن استعماؿ  برنامج  ) 
 حيث (QSAR) .ومػجموعة بحث     Milanoمطبقة لػحساب الواصفات الػجزيئية, أنػجز من طرؼ العالم

كتلة منطقية, تشمل العديد من الواصفات الػجزيئية ,منها   20واصفة موزعة على  1664يػحتوي على  
 [19].الطوبولوجية , الػهندسية , الالكتًونية , و الواصفات الػمتعلقة بالفاعلية البيولوجية والصيدلانية

 

 [19]اىم كتل الواصفات الجزيئية  :(I-3الجدوؿ )

 ….مستمدة من 

 القياسات الكيميائية الإحصائية …معالجتها بواسطة 
 الواصفات الجزيئية      المعلوماتية الكيميائية

 ….المطبقة في 

QSAR/QSPR علم العقاقير/ علم  /الكيمياء الطبية
الجينوم / تصميم الأدوية / علم السموم / البروتينات / الكيمياء 

 التحليلية
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 عددىا اسم الكتلة بالعربية  اسم الكتلة بالعربية    رقم الكتلة البعد 
2D 1 Constitutional descriptors  48 الواصفات الاساسية 
2D 2 Topological descriptors  119 الواصفات الطوبولوجية 
2D 3 Walk and path counts  47 مسار وطرؽ العد 
2D 4 Connectivity indices  33 مؤشرات الرابط 
2D 5 Information indices  47 مؤشرات الدعلومة 
2D 6 2D autocorrelations  2الارتباط الذاتيD 96 
2D 7 Edge adjacency indices  107 مؤشرات جوار الحافة 
2D 8 Burden Eigen value  

descriptors 
واصفات القيم الحرة ؿ 

Burden 
64 

2D 9 Topological charge 
indices 

مؤشرات الشحن 
 الطوبولوجية 

21 

2D 10 Eigen value-based indices  44 مؤشرات اساسها قيم حرة 
2D 11 Functional group counts المجموعات  لراميع

 الوظيفية 
154 

2D 12 Atom-centered fragments  120 اجزاء مراكز الذرة 
2D 13 Molecular properties  29 الخصائص الجزيئية 
3D 14 Randic molecular profiles  الدقاطع الجانبية

 Randicللجزيئات 
41 

3D 15 Geometrical descriptors  74 الواصفات الذندسية 
3D 16 RDF descriptors  واصفاتRDF 150 
3D 17 D-MoRSE descriptors3  3واصفاتD-MoRSE 160 
3D 18 WHIM descriptors  واصفاتWHIM 99 
3D 19 GETAWAY descriptors  واصفاتGETAWAY 197 
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3D 20 Charge descriptors  14 الواصفات الشحنية 
 

 :الخاتمة 

الفيزيوكيميائية....و   شكل الجزيء و خصائصوتحصلنا في ىذا الفصل على مفاىيم حوؿ ىندسة و  في الاخير
الى لزاكاة سلوؾ الجزيئات وطرقها, الى اف وصلنا لتجسيد كذلك تقنية النمذجة الجزيئية التي بدورىا تستخدـ 

انطلاقا من ىذه الاخيرة  والواصفات و ىي النتيجة النهائية لاجراء رياضي لتحويل الدعلومات الكيميائية الى رموز 
كمية  نتمكن من بناء علاقة  و باستعمالذا في الحسابات الاحصائية من خلاؿ برلريات لستصة )احصائية( 

 الفصل الثاني. الذي ىو موضوع ( QSPR)بنية/خاصية 

  



 

 

 

 

 

 

 

 

 الفصل الثاني

الطرق و البرامج 

 المستعملة



 الطرق و البرامج المستعملة   :الجزء النظري/ الفصل الثاني

 

92 

 

-II  الطرق و البرامج المستعملة: 

  :مقدمة  

حيث اتاح تطوير تقنيات النمذجة الجديدة تنفيذ   ,بديلةنظرية طرؽ يمكن تطبيق   للتنبؤ بخاصية السمية        
و التي تعتمد معظمها على الغاد  (QSAR/QSPR)العديد من الاساليب بدا في ذلك العلاقات الكمية  

توقعو . تتيح الدراد علاقة بتُ لرموعة من الارقاـ الحقيقية " تسمى الواصفات الجزئية " و الخصائص او النشاط 
ىذه الطرؽ تبرير البيانات التجريبية الدتاحة و التنبؤ )بخاصية / نشاط ( الدركبات او الدركبات الجديدة التي لا تتوفر 

 /QSPR)في السنوات الاختَة تطور استخداـ النمذجة الجزيئية في حساب لظاذج بذريبية, و  لذا بيانات
QSAR) ( باستخداـ الالضدار الخطي الدتعددMLR و الشبكة العصبية الاصطناعية )(ANN).  

لحل ىذه الدسألة, لذا في ىذا الفصل لستلفة الوظائف  برلريات  تم استعماؿ عدة  للتنبؤ بهذه الخاصية       
 في دراستنا.                        الدستعملة  النظرية الدتبعة بالإضافة الى البرلريات والطرؽ  سنتطرؽ الى الأساليب

 -1-II نبذة تاريخية عنQSAR/QSPR : 

إلى الأعماؿ التي ألصزت في  في علم السموـ الدائية (QSAR/QSPR) يرجع تاريخ استخداـ العلاقات      
أواخر القرف التاسع عشر من قبل الباحثتُ )أوفرتوف في زيورخ( و)ماير في ماربورغ( والتي توضح أف قدرة الدواد على 

 الزيتوف زيت بتُ الدقاس اھإحداث بزدير في صغار الضفادع وصغار الأسماؾ ترتبط ارتباطا مباشرا بدعامل توزع
 في أو تركيز في بردث التي السمية يعكس الإرتباط ذاھفرضية باف  1901درستو عاـ  في أوفرتوف طرح. والداء

  .العضوي الكائن داخل في معتُ جزيئي موقع نطاؽ في القياسي, الجزيئي حجم

 كاف إذا عما النظر بغض الكائنات, لستلف في نفسو أوالحجم التًكيز يناظر ذاھكما خلص إلى أف         
 -ماير نظرية بإسم التخدير علم في الارتباط ذاھأوعن طريق استنشاؽ غازي. ويعرؼ  الداء من الامتصاص

  .أوفرتوف

كنظاـ قياسي للتوزيع,  Kow التوزيع معامل نظاـ استخداـ بومونا كلية في ومعاونوه انسھاقتًح كورفن        
أساس التًكيب الكيميائي. وذكر  على مباشرة اھتقدير يمكن تركيبية جمعية قيم ذهھووجد أف معاملات التوزيع 
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على أساس برليل إحصائي  (QSAR/QSPR) للعلاقات لظاذج تصميم يمكن أنو كذلك الباحثتُ ؤلاءھ
 لظوذجا 138 لرموعة ما 1982 عاـ في  جھالدن ذاھللالضدار في النتائج. أعلن الباحثوف عن طريق تطبيق 

 على شكل (QSAR/QSPR) للعلاقات

Log(1/C) = A log Kow + B 

Kow  (الداء – الأكتانوؿ) التوزيع معامل وھ 

C  : َالتًكيز الدولي للمادة الكيميائية الذي يسبب استجابة بيولوجية قياسية لتأثتَ الدركبات العضوية غت
 .الإلكتًوليتية غتَ الدتفاعلة في حيوانات كاملة, أوأعضاء, أوخلايا, بل وأنزيمات نقية

 خمسة بسمية التي الدعادلات ذهھومقاطع لزاور الإحداثيات متطابقة تقريبا في خمس من  وكانت الإلضدارات       
 إليو توصل لدا تقريبا مطابقة الواقع في وكانت الأسماؾ, من أنواع لخمسة يدروكسيلھاؿ أحادية بسيطة كحولات

  .السابقة انسھ بأعماؿ علم على يكن لم أنو يبدو الذي , 1971 في كولظاف

آلية بزدير  خلاؿ من تعمل الدتفاعلة وغتَ الإلكتًوليتية غتَ البسيطة الدواد ذهھوأثبت كولظاف وآخروف أف كل       
 [11] في اختبار السمية الحادة في الأسماؾ, لشا يؤدي إلى سمية دنيا أوسمية خط الأساس.

-1-1-II تعريف QSPR : 

 QSPR       العلاقات الكمية بتُ البنية الجزيئية لمجموعة مركبات  تأسيس يتم اھخلاؿ من التي العملية يھ
 :وىي   QSPR (مع الخاصية الفيزيوكيميائية. وذلك بالدراحل الرئيسية الثلاثة لبناء لظوذج )حساب

 الخاصية. –اختيار الواصفات الجزيئية الدناسبة مع إشكالية بنية الكيميائية  -
 وذلك الددروسة, الخاصية مع اھديد العلاقة التي تربطاستغلاؿ قيم الواصفات الجزيئية كمتغتَات لتح -

 .خاصة برامج باستخداـ
 وتقدير الدطروحة للإشكالية النماذج أفضل اختيار في تساعد أف اھوضع معايتَ الأداء والتحقق من شأف -

 [11].التنبؤ أخطاء
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 يمكن بذلك, وللقياـ. اھاسقي خاصية عوامل عن للكشف البنيوية البيانات برليل وھ الطريقة ذهھ من دؼھاؿ
  :التالية الأدوات استخداـ

  ( MLR)الالضدار الخطي الدتعدد  

 (PCR)الالضدار الدكوف الرئيسي 

 (PLS)الضدار الدربعات الصغرى الجزئي 

 [20]  (ANN)الشبكات العصبية الاصطناعية 

-2-1-II  مبداQSPR : 

 ندسية,ھالتي تربط كميا خصائص الجزيئات الإلكتًونية واؿ الرياضية العلاقة إنشاء يھ QSPR مبدأ طريقة
لسلسلة من الدركبات   (اھوغتَ الفيزيوكيميائية, وخصائص سمية, البيولوجي, الفعالية) الجزيئية بالواصفات تعرؼ

  :كالتالي للنموذج العاـ والشكل. الدعطيات برليل طرؽ باستخداـ ةھالكيميائية متشاب

  الخاصية= f) الواصفات (  

 يمكن بذلك, وللقياـ. اھقياس خاصية عوامل عن للكشف البنيوية البيانات برليل وھ الطريقة ذهھ من دؼھاؿ
  :التالية الأدوات استخداـ

  الالضدار الخطي. 
  أشجار القرار. 
  الشبكات العصبية. 
 الخوارزميات الوراثية. 

 والتي ولة,ھمج أف نتنبأ بالخصائص جديدة للمركبات يمكننا ا,ھصلاحيت من والتأكد العلاقة ذهھبدجرد إنشاء  
 [11].بذريبيا معروفة غتَ يھ
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 [14] الدرجع QSPRمبدا طريقة (II-1):شكل ال                   

  -2-II  تقنيات الانحدار الخطي المستعملة  للحسابات الاحصائية: 

و الضدار الدربعات الصغرى الجزئي  (PCR)و الالضدار الدكوف الرئيسي  ( MLR)يعد الالضدار الخطي الدتعدد 
(PLS)  و الشبكات العصبية الاصطناعية(ANN)  من اكثر طرؽ النمذجة شيوعا فيQSAR/QSPR 

[20]. 

 

 :الواصفبت الجزيئية 

       الاسبسية *الواصفبت 

 *الواصفبت الطوبولوجي         

          *مسبر و طرق العذ 

            *مؤشرات الرابط 

 *مؤشرات المعلومة 

 الخبصية الفيزيوكيميبئية 

  *خبصية السمية

 QSPRنمورج 

 *الانحذار الخطي المتعذد 

 *الشبكة العصبية الاصطنبعية 
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MLR-1-2-II 

( ىذا النهج مباشر ينتج عنو MLRالدتعدد )الاسلوب الرياضي الاكثر استخداما ىو برليل الالضدار الخطي 
 باستخداـ  برليل الالضدار QSAR/QSPR معظم لظاذج نتيجة سهلة الفهم, ولذذا السبب ,يتم انشاء 

( و Xتغتَات الدستقلة او التفستَية )الواصفات الجزيئية ارتباط بتُ الد لإنشاءطريقة قوية ىذا الاختَ . يعد الخطي 
 Y. [25]الدتغتَ التابع او التوضيحي 

 
 خط الالضدارالخطي (II-2):الشكل 

أي اف الالضدار يربط علاقة بتُ الدتغتَ التابع الذي يمثل الخاصية الفيزيوكيميائية والعديد من الدتغتَات الدستقلة, 
العلاقة   الدتغتَ التابع, من خلاؿ بسثيلويستخدـ الالضدار الخطي للتنبؤ بقيمة  .والتي تتمثل في الواصفات الجزيئية

  [11]الدتغتَ التابع والدتغتَات الدستقلة .بتُ 

1-2-II-1- صيغة حساب الانحدار الخطي المتعدد : 

ϵ + ipx pb +...+2ix 2b + 1ix 1b+ a =iy 

n=i 

iy= الدتغتَ التابع 
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ix الدتغتَات التفستَية= 

a تقاطع=–y  )مصطلح ثابت( 

pb  معاملات الالضدار لكل متغتَ توضيحي= 

ϵ=  ) [21]مصطلح خطا النموذج )الدعروؼ ايضا باسم القيم الدتبقية 

 :ويكوف نظاـ الدعادلات كالأتي  (n) اھعدد يبلغ معادلات جملة من واحدة الدعادلة ذهھفي الواقع الأمر فإف 

Y1 = a + b1X11 + b2X21 + … + bkXk1 + U1 

Y2 = a + b1X12 + b2X22 + … + bkXk2 + U2 

.        .   . .             . .        ...      . .         . 

Yn = a + b1X1n + b2X2n + … + bkXkn + Un 

يمثل الحد الثابت,  a اھمن الأوؿ الحد بأف علما اھمن الدعلومات الدطلوب تقدير (k+1) تتضمن الدعادلة ذهھ
 الدعادلات ذهھصياغة   يمكن وعليو. الدعلومات تلك لتقدير اتھاللجوء إلى الدصفوفات والدتج الأمر الذي يتطلب

 : كالأتي مصفوفات صورة في

 

Y1                   1     X11      X21      …    XK1      b1             U1  

Y2      =           1    X12       X22      …    XK2      b2     +      U2 

.                       .       .             .         …       .          .                 . 

Yn                   1    X1n       X2n      …    XKn      bK              Un 
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 :كالأتي اھوباختصار يمكن كتابت

Y = XB + U 

 :حيث اف 

: Y  متجو عمودي أبعاده(n+1) ولػتوي على الدتغتَ التابع 

X  :اھمصفوفة أبعاد  (n × K+1) وبرتوي على الدتغتَات الدستقلة 

: B  متجو عمودي أبعاده (K+1×1)اھلػتوي على الدعالم الدطلوب تقدير. 

 U  : متجو عمودي أبعاده (n×1)لػتوي على الأخطاء العشوائية 

  :استخداـ الالضدار الخطي الدتعدد في حالة توافر الشروط التالية يمكن

  .أف تكوف العلاقة خطية بتُ الدتغتَات الدستقلة والدتغتَ التابع -1

  .أف تكوف البيانات موزعة توزيعا طبيعيا للمتغتَات الدستقلة والدتغتَ التابع -2

 بي على الأقل.لغب أف تكوف قيم الدتغتَ التابع من الدستوى التًتي -3

 :يھباستخداـ الفروض السابقة تصبح أفضل معادلة لتقدير قيمة الدتغتَ التابع بدلالة الدتغتَات الدستقلة 

Yj = a + b1 X1j + b2X2j + … + Bk-1XKj 

j=1, 2,… n 

 حيث ان 

j  :القيمة التقديرية للمتغتَ التابع 

: a القيمة التقديرية لثابت الالضدار الخطي. 

b1 : الالضدار ميل y على القيمة التقديرية لدتغتَ الدستقل الأوؿ 
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: b2ميل الالضدار y على القيمة التقديرية لدتغتَ الدستقل الثاني 

:X1j  الدتغتَ الدستقل الأوؿ 

:X1jالدتغتَ الدستقل الثاني 

الناحية  من مقبولة الدعاملات ذهھ أف ؿھبعد الحصوؿ على نتائج معادلة الالضدار لغب علينا أف نبتُ         
 .الإحصائية أي معنوية إحصائيا مع التنويو بأف الدعنوية تكوف لكل معامل على حده

نعتبر معامل الارتباط الخطي مقياسا جيدا لدراسة العلاقة بتُ متغتَين و التي تاخذ الشكل الخطي سوؼ        
  فقط( ػرتتُھتقتصر دراستنا على الارتباط بتُ متغتَين )ظا

 (r) الارتباط الخطي معامل اھسيتم الحصوؿ على إحصائيات تستخدـ لدعرفة الدعنوية الإجمالية للنموذج ومنكما 
 [11] .(F) الاختبار الإحصائي (R2)  معامل التحديد

1-2-II-2-  معامل الارتباط الخطي: 

 بالرمز لو ويرمز متغتَين, بتُ العلاقة وقوة نوع لتحديد يستخدـ نسبي كمي مقياس وھمعامل الارتباط        
.(r) [11] 

-3-1-2-II  نوع العلاقة: 

 :تأخذ العلاقة بتُ الدتغتَين ثلاث صور لستلفة حسب إشارة معامل الارتباط كما يلي      

توجد علاقة عكسية بتُ الدتغتَين, بدعتٌ أف زيادة أحد الدتغتَين  >r ) 0إذا كانت إشارة معامل الارتباط سالبة  )
 الطفاض في الدتغتَ الآخر, والعكس  يصاحبو

توجد علاقة طردية بتُ الدتغتَين, بدعتٌ أف زيادة أحد الدتغتَين  r) ˃0إذا كانت إشارة معامل الارتباط موجبة  ) 
 يصاحبو  زيادة في الدتغتَ الآخر, والعكس
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دؿ ذلك على عدـ وجود علاقة  )أي الارتباط(  بتُ  = r )  0إذا كاف معامل الارتباط قيمتو تساوى صفرا )
 الدتغتَين

1-2-II-4- قوة العلاقة:   

 الارتباط معامل قيمة أف حيث الصفر, عن اھبعد أو اھيمكن الحكم على قوة العلاقة من حيث درجة قرب      
 على اھدرجات لقوة العلاقة التي يمكن بسثيل ( وقد صنف بعض الإحصائيتُ r ˂ 1 ˂ 1-)      الددى في تقع

 :التالي الجدوؿ

 درجات قوة العلاقة :(II-1الجدوؿ )

 المعنى   قيمة معامل الارتباط
 ارتباط طردي تاـ  1+

 ارتباط طردي قوي جدا (0.99الى  0.90)من  
 ارتباط طردي قوي  ( 0.89الى  0.70)من 
 متوسطارتباط طردي  ( 0.69الى  0.50)من 
 ارتباط طردي ضعيف  ( 0.49الى  0.30)من 
 ارتباط طردي ضعيف جدا ( 0.29الى  0.01)من 

 لا يوجد ارتباط 0
 ارتباط عكسي ضعيف جدا ( -0.29الى  -0.01)من 
 ارتباط عكسي ضعيف ( -0.49الى  -0.30)من 
 ارتباط عكسي متوسط ( -0.69الى  0.50)من 
 ارتباط عكسي قوي  ( -0.89الى  -0.70)من 
 ارتباط عكسي قوي جدا ( -0.99الى  -0.90)من 

 ارتباط عكسي تاـ  -1
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1-2-II -5 -  شكل الانتشار: 

بدجموعة من النقاط على  ( Y, X) الدتغتَين الظاىرتتُ قيم أزواج بسثيل عن عبارة وھشكل الانتشار          
لكل زوج من قيم  على المحور الرأسي حيث نرصد Y الأفقي, والدتغتَعلى المحور  X الرسم. فيتم بسثيل الدتغتَ

 .الدتغتَين بنقطة على الرسم فنحصل على شكل الانتشار

-6-1-2-II  قياس الارتباط: 

بدعامل الارتباط الخطي بدلالة القراءات لبيانات الدتغتَين باستخداـ  يمكن قياس الارتباط بتُ الدتغتَين         
 : التاليةالصيغة 

r =   ∑    ∑  ∑ 

√ ∑   ( ∑ )   √  ∑    (∑ ) 
 حيث    

n  :عدد الأزواج قيم الدتغتَين 

 XY∑ : لرموع حاصل ضرب Y في x 

X ∑ : لرموع قيم X 

Y∑ :  لرموع قيمY 

X²∑: لرموع مربعات قيم X 

Y²∑:  لرموع مربعات قيم  y      

1-2-II-7- ( معامل التحديدR2 ): 

للنموذج الدقدر )الدعادلة  التفستَية القوة لدعرفة يستخدـ والذي التحديد بدعامل يسمى وھؼ R2أما      
 .الدقدرة( في حالة الالضدار الخطي الدتعدد

 



 الطرق و البرامج المستعملة   :الجزء النظري/ الفصل الثاني

 

02 

 

 تعريف

R2       يعرؼ معامل التحديد بأنو مربع معامل الارتباط ويرمز لو بالرمزR2   حيث R2= r2 معامل وھو 
الدستقل, وبدا أنو عبارة عن مربع  الدتغتَ على التابع للمتغتَ الدقدر الالضدار لخط التوفيق جودة مدى لدعرفة يستخدـ

 1R2≤≥0معامل الارتباط لذلك فقيمتو تكوف موجبة لزصورة بتُ الصفر  والواحد أي  

الدستقل في  الدتغتَ  مةھمسا نسبة يوضح أنو أي الدستقل, الدتغتَ تغتَ نتيجة التابع الدتغتَ في التغتَ نسبة يقيس وھ
 التغتَ الحاصل في الدتغتَ التابع

 يكوف التقدير جيدا كلما اقتًبت قيمةR2 من الواحد. 
  اذا كافR2= 1 الدتغتَ الدستقل   يعتٍ أنو يوجد علاقة خطية تامة بتُ الدتغتَين التابع والدستقل أي اف

 التابع الدتغتَ في الحاصل التغتَ في% 100 بنسبة ـھيسا
  كلما اقتًبR2 ل في تفستَ التغتَ الحاصل الدستق الدتغتَ مةھمن الصفر كلما دؿ ذلك على ضعف مسا

 في الدتغتَ التابع

 [11]يمكن إلغاد معامل التحديد إما من خلاؿ معامل الارتباط أو من خلاؿ ما يلي

R2= ∑ (    ) 
 

   

∑ (    ) 
 

   

 

 حيث اف 

 Y1 :القرمة التقديرية لدتغتَ التابع 

: Yi الدتغتَ التابع. 

 :y متجو البعد n  [11] 
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ANN-2-2-II : 

أحد أىم طرؽ ANN Networks Neural Artificial) تعد الػشبكات العػصبية الاصػطناعية      
الذكاء الاصطناعي , و تتمحور فكرتها حوؿ لزاكاة قدرة العقل البشرى على التعرؼ على الألظاط , وبسييػز 

الحاسب الآلي من خلاؿ إتباع عملية التعليم الذاتية التي برػدث فػي العقػل , والتي يتم فيها الأشػياء , باسػتخداـ 
 [22]الاستفادة من الخبرات السابقة في سبيل الوصوؿ إلػى أفػضل نتائج في الدستقبل.

ىي جزء من نضاـ حوسبي مصمم لمحاكاة طريقة برليل الدماغ  (ANN)الشبكة العصبية الاصطناعية      
البشري للمعلومات و معالجتها . انو اساس الذكاء الاصطناعي و لػل الدشكلات التي قد تكوف مستحيلة او 

قدرات التعلم الذاتي التي بسكنها من برقيق نتائج   ANN صعبة وفقا للمعايتَ البشرية او الاحصائية . بستلك 
 [23]ع توفر الدزيد من البيانات . افضل م

  

 
 وحدة تشغيل داخل الشبكة العصبية: (II-3شكل )ال

 

 



 الطرق و البرامج المستعملة   :الجزء النظري/ الفصل الثاني

 

33 

 

اخل الػشبكة العػصبية حيث يكوف لكل وحػدة تػشغيل السابق يبتُ وحدة تشغيل بسيطة  د والشكل         
وحدة التشغيل الذي تقوـ مػسار إدخاؿ واحد أو أكثر تنحصر مهمتو في نقل الدعلومات من العالم الخارجي إلى 

بدورىا بعملية التجميع البسيطة , ثم برويل الدعلومات بواسطة دالة تفعيلية تعرؼ بدالة اؿ برويل, بعد ذلك تنقل 
وبشكل رياضي فاف كل خلية عصبية تستقبل عػدد من  الدعلومات كمخرجات من خلاؿ مسار الدخرجات .

 والتػي بساثػل التفرعات العصبية  Input signals (X1, X2,… Xn,)إشػارات الدػدخلات 
Dendrites  ثم يتم ضرب كل الدػدخلات فػي الأوزاف,(W1, W2,…., Wn, )    التي تعد الوسيلة

الأساسية لذاكرة الشبكات العصبية الاصطناعية طويلة الددى وتعبر عن درجة ألعية الددخلات ,, وحاصل الجمع 
summations  لة برويليتم معالجتو باستخداـ دا  F (Y) Transfer function  لنحصل منها على
 Signals (Y)  Output [22] إشارات الدخرجات

-2-2-II1-  الهيكل العام للشبكة: 

عملية تنظيم الخلايا العصبية في طبقات وكيفية الاتػصاؿ بػتُ ىػذه الخلايا لتكوين الشبكة تسمى بهيكل         
عاـ من الدمكن تقسيم ىيكل الشبكة العصبية الاصطناعية إلى ثلاثػة أنػواع ,و بوجو  Architectures الشبكة

 رئيػسية ىي:

 شبكة وحيدة الطبقة ذات التغذيػة الأماميػة -
 شبكة متعػددة الطبقػات ذات التغذيػة الأماميػة  -
 [22]شبكة متعددة الطبقات ذات التغذية الدرتدة  -

-2-2-II2-  صيغة حساب  الشبكات العصبية الاصطناعية: 

 اولا يتم حساب صافي الددخلات وفقا للمعادلة 

Netj =   ∑   
    wji xi    

 : كوسيلة في دالة النقل    Netوبعد ذلك يتم وضع   

]})jθ+ j(Netjα-= 1/{1 + exp[ j= out jy [24]  
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 II-3-يالنموذج الإحصائ: 

وضع تعريف  عن النموذج الذي وصفو على انو "اعادة بناء مبسط للوضع    Ratcliffe لصد اف        
 الحقيقي الذي يقلل من مستوى التعقيد فيو ليستطيع الدخطط ادراكو وبشكل كاؼ لتذليل الدصاعب" 

فالنموذج الاحصائي ىو توسع للنماذج التنبؤية تهدؼ إلى التحقق من صحة وضع نظاـ ما عن طريق        
 [15]ج بالواقع الذي يتم تسجيل الإحصاءات عنو.مقابلة نتائ

لذا يمكن القوؿ أف النماذج الإحصائية ىي نوع خاص من النماذج الرياضية التي تستخدـ كبيانات مصدر       
ليست فقط البيانات الحالية فقط على الحالة الحالية للكائن, ولكن أيضا البيانات التي بسيز حالة أي كائنات أخرى 

 [16]ئة .لذذه الف

-4-II البرامج المستعملة: 

اف رسم الصيغة الكيميائية وخطط التفاعل مهمة متكررة للكيميائيتُ في جميع مستويات تعليمهم. بينما يتم       
استخداـ الرسم اليدوي بكفاءة اثناء الدناقشات والتعلم, الا اف الرسومات الانيقة مطلوبة للتقارير الرسمية و 

 الاطروحات.الدنشورات و 

  chemdrawيمكن انشاء مثل ىذه الرسومات باستخداـ العديد من برامج الكمبيوتر, و من الامثلة على ذلك 

Chemdraw -1-4-II  : 

ىو برنامج سهل الاستخداـ يسمح برسم بسثيلات ثنائية الابعاد بسيطة بشكل حدسي وفعاؿ للجزيئات  
 Mac.[29]وكذلك لدنصة  PCالعضوية, وىي متوفرة لاجهزة الكمبيوتر 



 الطرق و البرامج المستعملة   :الجزء النظري/ الفصل الثاني

 

30 

 

 
 ChemDrawبرنامج : (II-4الشكل )

لصد تقنيات لستلفة لتصور الذياكل الجزيئية و معالجتها و برليلها و حسابها . من  برت مصطلح النمذجة الجزيئية,
يميز الدرء تقنيات الرسومات الجزيئية التي تسمح بتمثيل الذيكل ثنائي الابعاد او ثلاثي الابعاد  الناحية التخطيطية,

 .HyperChemللجزئ على الشاشة و من الامثلة على ذلك 

HyperChem -2-4-II  : 

البسيطة  الجزيئية بالأنظمة تتعلق عالية حسابية قدرات ذو الجزيئية النمذجة لراؿ في الدتقدمة البرامج أحد وھ
 مستقر شكل أفضل إلى وصولا خطية وبإحداثيات أبعاد وثلاثة ببعدين الجزيئة رسم على قادر وھوالدعقدة, و

   . للجزيئة

 استعملنا العمل من الجزء ذاھعبارة عن تقنية من تقنيات النمذجة الجزيئية, وفي    (HyperChem) برنامج
  ( PM3 )والطرؽ شبو عملية (+MM)ية )الديكانيكا الجزيئيةالنظر  الحساب طرؽ تتضمن التي الجزيئية النمذجة

 [11].الفيزيوكيميائية الخصائص وتقدير الجزيئات ندسةھ( التي بسكننا من برديد 
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 Hyperchemبرنامج : (II-5شكل )ال

-3-4-II DRAGON : 

 طرؼ العالمعبارة عن تقنية مطبقة لػحساب الواصفات الػجزيئية, أنػجز من   (DRAGON) برنامج  
(Milano ) ومػجموعة بحث (QSAR , QSPR) النشاط (ىذه الواصفات تستعمل لتقييم الػجزئي

 [19] .البنيوي أو خصائص البنيوية ( بالإضافة إلى تػحليل التشابو وفحص قواعد البيانات الػجزيئية

   و قد تم تصميم(DRAGON )  العمليات  ءإجرا يتولى الذي الاستعماؿ ؿھباعتباره برنامج س
 الحسابية للواصف وفقا لتسلسل منطقي بسيط

 الواصفات الجزيئية النابذة عن برنامج (DRAGON ) تستعمل لحساب وتقدير الخصائص
 الفيزيوكيميائية 

 إف القدرة الفعلية لبرنامج (DRAGON ) جزيئة  250251يػمكنو من حساب حتى 
 الإصدار الأوؿ لبرنامج (DRAGON ) و في الوقت الراىن أضيفت لو عدة  , 1997يعود إلى سنة

 .واصفات جزيئية جديدة
 صمم برنامج (DRAGON) ُللاستعماؿ في كلا النظامت Windowsو Linux  حيث أف ىناؾ

 DRAGON  PLUS)و (DRAGON Professional) يسمياف Windows إصدارات في
 . ( DRAGON X) ويدعى Linux وإصدار واحد في(
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 يستطيع برنامج (DRAGON ) حساب عدة أنواع من الواصفات الجزيئية كنوع الذرة, المجموعات
 Log Kow مثل الفيزيوكيميائية الجزيئات خصائص وبعض ندسيةھالوظيفية وكذلك الواصفات الطوبولوجية واؿ

بتُ  ,الشحن الجزيئية, الدرونة, الانكسارية, عدد الروابط القابلة للتدوير, السطوح والحجوـ الجزيئية, وكذا الأبعاد
 [19] لستلف ذرات الجزيئة.

 

 
 Dragonبرنامج :(II-6الشكل)

-4-II4-  برنامجXLSTAT) ): 

   تطور بفضل  Excel Microsoft لبرنامج تابع وھو إحصائيا البيانات بتحليل يقوـ برنامج وھ
Fahmy  Thierry مؤسس, Addinsoft   1996.البرنامج متاح على شبكة الإنتًنت منذ عاـ. 

 :البرنامج لأنو لػتوي على العديد من الديزات ذاھلطتار 

 XLSTAT جدا ومستقر جدا بو موثوؽ برنامج وھ 
   اھبرليل يلھوتس البيانات قاعدة يكلھيمكننا من إعادة تنظيم 
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 وفي XLSTAT نستطيع برليل الدكونات الرئيسية (PCA )  وذلك بطريقة الالضدار الخطي )بسيطة أو
 )متعدد
  يمكنناXLSTAT  تقييم جودة البيانات, ولػدد أخطاء حسابية تساعدنا على برستُ عملنامن. 
 يتضمن XLSTAT البيانات من التصور ؿھبعض الأدوات التي تس 
  XLSTAT [11]يقدـ تشكيلة واسعة من الاختبارات الإحصائية التي تسمح لنا باختبار الفرضيات 

 
 Xlstatبرلظج  :(II-7شكل)ال

-5-4-II الماتلاب  برنامج   (Matlab)  لحساب الشبكات العصبيةANN : 

مثل الداتلاب TOOLs او  Cيمكن برلرة الشبكات العصبية باستخداـ لغات البرلرة الدعروفة مثل لغة سي 
[27] 

ىو  في دراستنا لتطبيق شبكة عصبية إصطناعية والسبب في إختياره (MATLAB) سيتم إستخداـ الداتلابو 
سهولة تطبيق الشبكات بو من خلاؿ لرموعة من الخطوات البسيطة والتي لا برتاج إلي معرفة قوية بالبرلرة ولذلك 

 [28].يتُيح للعديد من الباحثتُ تطبيق الشبكات بأنفسهم حتي وإف كاف لديهم خلفية ضعيفة عن البرلرة
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 Matlabبرنامج : (II8-شكل )ال
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 : خاتمة

في نهاية ىذا الجزء, بسكنا من خلالو اف نسلط الضوء على كل الجوانب الدتعلقة بالتنبؤ بسمية الدركبات الكيميائية 
حيث عرضنا كل الدفاىيم و العلاقات MLR , و ANN بالادوات الاحصائية   QSPRعن طريق برليل 

 في الجانب التطبيقي . و الطرؽ و البرامج الدتعلقة بدراستنا , في الجانب النضري لكي تساعنا

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الجزء التطبيقي
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 الفصل الثالث

مع  قاعدة البياناث

تحليل و مناقشت 

 النتائج
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-1-III  الخطوات التجريبية للعمل: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الخطوات التجریبیة للعمل:(III-1الشكل )

 

 مركب من عائلة الفينولات و الثيو فينولات 51

 (ChemDraw Ultra 12.0رسم المركبات على برنامج )

 (HyperChemالنمذجة الجزيئية برنامج  )

 (Dragonحساب الواصفات الجزيئية برنامج )

التجريبية على صفحات  pEC50جدولة الواصفات الجزيئية مع قيم  

((Microsoft Office Excel 2007) 

( ANN( و )MLRوهذا بالحساب الاحصائي )QSPR تطبيق تقنية 

 (Matelab)و  (Xlstat 2015برنامج )

 النتائج

 النتائج  و مناقشة  تحليل

 الخاتمة 
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 یوضح الجدول التالي  قائمة قاعدة البیانات  :(III-1جدول )

 الرقم اسم المركب (PEC50)السمية
4.86 2,3,5,6-Tetra 

fluorothiophenol 
10 

4.91 2,3-Dichlorothiophenol 10 
3.6 2,3-Dimethylphenol 10 

2.51 2,4,6-Trinitrophenol 10 
4.01 2,4-Dichlorophenol 10 
5.59 2,4-Dichlorothiophenol 10 
2.33 2,4-difluorophenol 10 
5.15 2,4-Difluorothiophenol 10 
4.77 2,4-Dimethylthiophenol 10 
5.16 2,5-Dichlorothiophenol 01 
4.66 2,5-Dimethylthiophenol 00 
4.99 2,6-Dichlorothiophenol 00 
4.64 2,6-Dimethylthiophenol 00 
5.37 2-Amino-4-

chlorothiophenol 
00 

4.72 2-aminothiophenol 00 
4.88 2-Bromothiophenol 00 

4.9 2-chlorothiophenol 00 
4.78 2-Fluorothiophenol 00 
4.72 3,4-Dimethoxythiophenol 00 
4.95 3,4-Dimethylthiophenol 01 
5.11 3,5-Dichlorothiophenol 00 
4.57 3-Bromothiophenol 00 
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5.03 3-chlorothiophenol 00 
5.06 3-fluorothiophenol 00 
4.26 3-Methoxythiophenol 00 
4.66 4-Aminothiophenol 00 

5.6 4-Bromothiophenol 00 
4.99 4-chlorothiophenol 00 
2.22 4-fluorophenol 00 
4.97 4-Fluorothiphenol 01 
5.87 4-tert-Butylcachol 00 
5.34 4-Tertiary butythiophenol 00 
3.14 Catechol 00 
3.14 Hydroquinone 00 
3.31 m-Cresol 00 

4.6 m-Methylthiophenol 00 
3.31 m-Nitrophenol 00 
3.34 o-Aminophenol 00 
3.43 o-chlorophenol 00 
3.35 o-cresol 01 
4.49 o-Methilthiophenol 00 
3.48 o-Nitrophenol 00 
3.27 p-Aminophenol 00 
3.88 p-chlorophenol 00 
3.71 P-Cresol 00 
4.34 Pentafluorothiophenol 00 
2.72 Phenol 00 
5.89 P-Methylthiophenol 48 
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3.72 p-Nitrophenol 49 
2.22 Resorcinol 50 
5.71 Thiophenol 51 

-2-III  شرح الخطوات التجريبية للعمل: 

 العمل ذاھ تضمن وقد مختلفة، برلریات باستعمال ذاھو علمیة تجریبیة حسابات بعدة قمنا العمل ذاھلإنجاز 
 :التالي التسلسل في والدتمثلة الخطوات من لرموعة

مع القیم التجریبیة للخاصیة الفیزیوكیمیائیة  الدختارة  مركب من عائلة الفینولات و الثیوفینولات 00اخترنا -0
 وهي السمیة من الدراجع العلمیة .

و يحفظ  CHEMDRAW ULTRA 12.0رسم البنیة الجزیئیة لذذه الدركبات على برنامج  -0
  MDL MOLFILE (* .MOL)الدلف بشكل 

الاستقرار وذلك بطرق  لحـساب طاقات HYPERCHEM فتح الدلف في برنامج النمذجة الجزیئیة -0
  (HIN.*) ويحفظ الدلف بشكل)  PM3 والطرق نصف التجریبیة MM+)الدیكانیكا الجزیئیة

 (.HYPERCHEM 1.0وقد أجریت النمذجة ببرنامج )  

ثنائیة  (كتل)لرموعات  0وذلك باختیار  DRAGON حساب الواصفات الجزیئیة باستعمال برنامج-0
 ((2Dالأبعاد 

 ).DRAGON 0.0ابات ببرنامج )وقد أجریت الحس -

 على وذلك اھوالواصفات الجزیئیة التي تم حساب PEC50 إنشاء جداول تجمع بین الخاصیة الدختارة-0
 و هذا لكل كتلة . EXCEL برنامج صفحات

  MICROSOFT OFFICE EXCEL)0110وقد أجریت الجدولة على برنامج  )

 :بعد تكملة الجدول نقوم ب -0
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 =( 1* حذف كل الواصفات الثابة في نفس العمود )

 بإزالة الطریقة ذهھ* حذف كل الواصفات الجزیئیة التي تشكل دالة خطیة مع الواصفات الجزیئیة الأخرى تسمى 
 .الخطیة الارتباطات

 :بعد هذه الخطوة نتحصل على ما یلي 

 Dragon الدكونة لقاعدة البیانات باستعمال نتائج حساب الواصفات الجزیئیة: (III-2)الجدول 

 عدد الواصفات بعد الحساب عدد الواصفات في الكتلة الكتل
 00 00 الواصفات الاساسية

 00 000 الواصفات الطوبولوجية

 01 00 مسار و طرق البعد

 مؤشرات الرابط 
 

00 00 

 00 00 مؤشرات المعلومات 
 

باستخدام  ( MLR) الدتعدد الخطي الانحدار بطریقة الإحصائي للحساب ذاھو QSPR تطبیق تقنیة -7
التي تدلنا   (R2)  التحدید معاملات قیم وحساب الإرتباط درجة لدراسة ذاھو Xlstat  البرامج الإحصائي

بالإضافة إلى نوعیة  pEC50 النظریة( لـ(والقیم المحسوبة    pEC50 على درجة الألفة بین القیم التجریبیة
 دلة النموذج .وشكل معا

 علاقة وجود ذاھیعني  0حیث كلما اقترب معامل التحدید إلى ) 0، 1إن معامل التحدید یأخذ القیم بین )
 .أفضل لنموذج الوصول إلى یؤدي وذلك والواصف، الدختارة الخاصیة بین جیدة

 (Xlstat 0100وقد أجریت الحسابات ببرنامج ) -
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 MATlabالدقدم من  nnstartتم اجراء التجربة على  (ANN)و طریقة الشبكات العصبیة الاصطناعیة 
    و نوعیة وشكل النموذج الاحصائي .لدراسة الانحدار 

 والذي یـربط بین الخاصیة الدختارة ولرموعة ىتم تصمـیم معادلة النموذج الریاضي الخاص لكل كتلة على حد8-
  .اھالواصفات الجزیئیة الدرتبطة ب

 .(R2)  على أساس أعلى قیمة لدعامل التحدید  الدتعدد أفضل نموذج ریاضي للانحدار الخـطى یتم اخـتیار -9

 ( .(Rیتم اختیار افضل نموذج ریاضي للشبكة العصبیة الاصطناعیة  على اساس قیمة  -01
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-3-III النتائج 

  :مقدمة

من عائلة  مركب 51على لرموعة اختبار مكونة من  QSPR نماذج  لإنشاءتقنيتين ىذا العمل استعملنا في 
, ( constitutionnal)الاساسية 2Dكتل من الواصفات الجزيئية   5الفينولات و الثيوفينولات. استخدمنا 

, (Walk and path counts) , مسار وطرق العد(Topological descriptors) الطوبولوجية
  .(Information indices) , مؤشرات الدعلومة(Connectivity indices) مؤشرات الرابط

 بمساعدة (Wise step) خطوة خطوة الحسابات تتد .(MLR) الدتعددالاولى وىي الانحدار الخطي  التقنية*
 , مصفوفات الواصفات الجزيئية و المحسوبة باستخدام برنامج  علىاستنادا  ,2015اصدار  XLSTATبرنامج 

DRAGON اخذنا حيث pEC50  تلف تخوالتي بينما الدتغيرات الدستقلة ىي الواصفات المحسوبة  كمتغير تابع
 .30ق )%يمركب للتحق 12مركب و 39تم بناء )حساب( النموذج باستعمال  . اخر من كتلة الى

(Validation  

 . (F)و معامل فيشر (MSE)و قيمة الخطأ  R2تم قياس دقة النموذج بمعامل التحديد 

بمساعدة برنامج  استعملت ىذه التقنية حيث  (ANN)الشبكات العصبية الاصطناعية تقنية الثانية وىيال*
Matlab  لرموعة  تكونحيث , و كذلك استنادا على نفس مصفوفات  الواصفات المحسوبة 2014اصدار

 .(test) للاختبار%15و  (Validation) قيلتحقل %15و  عدد الدركباتمن اجمالي  %70البيانات الدؤخوذة 

3-III-1-على الجدول التالي سجلت النتائج : الاولى تقنيةنتائج ال: 
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 نتائج الكتل الددروسة (III -3):الجدول 

 
 البعد

 

 
 اسم الكتلة

 

 
R2 

 

 
R2 ajusté 

 

 
MSE  

 
 
 
 
 
 

D2 

 
 الواصفات الاساسية

 
0.761 

 
0.725 

 
0.305 

 
 الواصفات الطوبولوجية

 
0.907 

 
0.883 
 

 

 
0.115 

 

 
 مسار و طرق العد

 
0.086 

 
0.061 

 
0.850 

 
 مؤشرات الربط

 

 
0.704 

 
0.678 

 
0.336 

 
 الدعلوماتمؤشرات 

 

 
0.034 

 
0.008 

 
0.640 

 

 Topological) من الجدول السابق نلاحظ ان كتلة الواصفات الطوبولوجيةانطلاقا  
descriptors)  لذا اكبر قيمة لدعامل التحديدR2=0.907   0.883و= R2Ajusté 

 اي ان افضل علاقة  تم الحصول عليها باستخدام ىذه الطريقة 
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-III3 -1-1- الواصفات الطوبولوجيةكتلة ( : (Topological descriptors 

  :صيغة معادلة النموذج

 :الشكل العام لدعادلة النموذج تكون على النحو التالي   

a + Σ (bj × xj) =Y  

 :a قيمة الثابت 

: xj الواصفة 

: bj قيمة الدعامل 

 :معادلة النموذج 

 

Y =   
-6.71375101258288+0.492581375998827*MAXDN+6.980686 
8189401*BLI-1.91369932080102*PW2+1.72390291041734* 
PW4+1.05184206699936*AECC+0.271878935393334*T(N..S
)-1.76569047670135E-02* 
T(O..O)+0.129523034955461*T(O..F) 
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 بالكتلة )الواصفات الطوبولوجية(( معاملات التعديل الخاصة III-4الجدول 

R² DDL Somme des 
poids 

Observations 

.09.0 30.000  39.000 39.000 
DW MAPE  RMCE R² ajusté 

10904 5.181 0.340 0.883 
PC SBC  AIC  Cp  

.0140 61.481- 76.453- 9.000 
  

 روق الخاصة بالكتلةتحليل الف :( III-5دول )الج

Source DDL Somme 
des 

carrés 

Moyenne 
des 

carrés 

F Pr > F 

Modèle 8 33.920 4.240 36.747 < 
0.0001 

Erreur 30 3.461 0.115   
Total corrigé 38 37.381       
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 الطوبولوجية(الواصفات ) كتلة واصفات الجزيئية الخاصة بنموذج  اسماء معاملات ال ( بيان يوضحIII-2الشكل )

 

ZM
1

 

ZM
1

V
 

ZM
2

 

ZM
2

V
 

Q
in

d
ex

 

Sn
ar

 

H
n

ar
 

G
n

ar
 

X
t 

D
z 

R
am

 

P
o

l 

LP
R

S 

V
D

A
 

M
SD

 

SM
TI

 

SM
TI

V
 

G
M

TI
 

G
M

TI
V

 

X
u

 

SP
I 

W
 

W
A

 

H
ar

 

H
ar

2
 

Q
W

 

TI
2

 

ST
N

 

H
yD

p
 

R
H

yD
p

 

w
 

W
W

 

R
W

W
 

D
/D

 

W
ap

 

W
h

et
Z 

W
h

et
m

 

W
h

et
v 

W
h

et
e 

W
h

et
p

 

J Jh
et

Z 

Jh
et

m
 

Jh
et

v 

Jh
et

e 

Jh
et

p
 

M
A

X
D

N
 

M
A

X
D

P
 

D
EL

S 

TI
E 

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

C
o

e
ff

ic
ie

n
ts

 n
o

rm
al

is
é

s 

Variable (ZM1 à TIE) 

Y / Coefficients normalisés 
(Int. de conf. 95%) 

S0
K

 

S1
K

 

S2
K

 

S3
K

 

P
H

I 

B
LI

 

P
W

2
 

P
W

3
 

P
W

4
 

P
W

5
 

P
JI

2
 

C
SI

 

EC
C

 

A
EC

C
 

D
EC

C
 

M
D

D
D

 

U
N

IP
 

C
EN

T 

V
A

R
 

B
A

C
 

Lo
p

 

IC
R

 

D
/D

r0
6

 

T(
N

..N
) 

T(
N

..O
) T(

N
..S

) 

T(
N

..C
I)

 

T(
O

..O
) 

T(
O

..S
) 

T(
O

..F
) 

T(
O

..C
I)

 

T(
S.

.F
) 

T(
S.

.C
I)

 

T(
S.

.B
r)

 

T(
F.

.F
) 

T(
C

I..
C

I)
 

-0.6

-0.4

-0.2

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

1.2

1.4

C
o

e
ff

ic
ie

n
ts

 n
o

rm
al

is
é

s 

Variable (S0K à T(CI..CI)) 

Y / Coefficients normalisés 
(Int. de conf. 95%) 



 تحليل و مناقشت النتائج قاعدة البياناث مع :لثالث/ الفصل اتطبيقيالجزء ال

 

86 
 

 
( الخاصة بكتلة (Y( بدلالة  (Résidus normalisesبيان يوضح تغيرات  :( III3-) الشكل

 لوجية (الطوبو  ت)الواصفا

 
( الخاصة (Préd (Y)( بدلالة  (Résidus normalisesبيان يوضح تغيرات :(III-4الشكل )
 لوجية (الطوبو  ت)الواصفابكتلة 
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 )الواصفات الطوبولوجية (الخاصة بكتلة  Préde(Y)بدلالة    ( (Yبيان يوضح تغيرات:( III-5الشكل )
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( الخاصة بكتلة            Résidus normalises(  بدلالة  ) (Yبيان يوضح تغيرات: (III-6الشكل )

 )الواصفات الطوبولوجية (

-5-4-3-2-1012345

Obs2

Obs4

Obs6

Obs8

Obs10

Obs12

Obs14

Obs17
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 -2-1-3-IIIة الاولى تقنينتائج ال و مناقشة  تحليل: 

مع الواصفات الجزيئية لمجموعة من الدركبات الفينولية  PEC505 ان الارتباط  بين   QSPRهر تحليل ظا
, للتنبؤ بسمية ىذه المجموعة , في حين تم الحصول على ةجيدفينولية , يعطي نموذجا مع معطيات احصائية والثيو 

) الواصفات الاساسية, مسار  الددروسةافضل نموذج باستخدام كتلة )الواصفات الطوبولوجية (  من الخمس كتل 
و ال  (R2)معامل التحديد و طرق العد, مؤشرات الربط, مؤشرات الدعلومات(, و اتضح ىذا من خلال 

(MSE)  و النسبة الدئوية للمخلفات  يعطينا فكرة عن النسبة الدئوية لتغير الدتغير الدنمذج و الذي 
(Residu)كلما كان النموذج أفضل 1إلى  .حيث كلما اقترب معامل التحديد,. 

 ajusté =0.883   R²    و       R²=0.907     لدينا الحالة ذهھفي 

   90.7 %=  وبالتالي فإن النسبة الدئوية لتغير الدتغير الدنمذج

 = (Résidu)الدخلفات  كذلكو 

   Residue = 1- R2 = 1-0.907= 0.098= 100 × 0.098=9.3%  

الدرصودة و قيم (Y)  باط الخطي بين السمية  ( الارتIII-5الشكل )  ( Préde(Y)/ (Y))يوضح بيان  و
 .من جزيئات قاعدة البيانات داخل لرال الثقة   %90.7ان  , Préde(Y)السمية الدتوقعة  

 (Préd (Y) /Résidus normalises)و  (Résidus normallises /(Y)) في بيان ظنلاح و
     ان الذي يمثل تباين الدخلفات الدعيارية كدالة للنشاط التجريبي  (III-4و )( III-3الشكل)

 ( و ان كل قيمة خارج ىذا المجال غير موثوق فيها.2-,2+توجد في المجال )90.7%

معامل التحديد من خلال مقارنة نتائج كتلة )الواصفات الطوبولوجية( و نتائج الكتل الاخر  من حيث ف
(R2)  بتحليل معطيات ىذه المجموعة,  استنتجنا ان افضل نموذج  تنبئي  جميعوالتحقق من بالخصوص

QSPR)  )الانحدار الخطي الدتعدد بطريقةكيميائية نية الجزيئية  و الخاصية الفيزيو العلاقة الكمية بين الب 
(MLR)  جية مركب الدختارة من عائلة الفينولات و الثيوفينولات, ىو نموذج كتلة الواصفات الطوبولو   51ل

(Topological descriptors)  . 
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-2-3-III الطريقة الثانية نتائج : 

مركب من عائلة  51ل QSPRنموذج   لإنشاء ANN)) الشبكات العصبية الاصطناعية  اجرينا طريقة
من   MLR, و تبعا لدا تحصلنا في التجربة الاولى بطريقة الدذكورة اعلاه كتلفينولات بالخمس   الفينولات والثيو 

 على نفس الكتلة .  ANNافضل كتلة اعطت افضل نموذج, سنجري طريقة 

الواصفات الجزيئية  قيم مع ادخال لرموعة بيانات وىي  MATlabالدقدم من  nnstartتم اجراء التجربة على 
من اجمالي لرموعة البيانات و  %70( , تكون لرموعة البيانات الدؤخوذة Y) PEC50للمركبات الدختارة و 

, الى ان نتوصل على النتائج 12للاختبار من اجمالي لرموع البيانات بوضع عدد التدريب %15لتحقق و  15%
 :التالية 

-1-2-3-III كتلة الواصفات الطوبولوجية          (Topological descriptors) 

 
لكتلة )الواصفات  Matlabلقطة شاشة لتدريب نموذج الشبكة العصبية بواسطة  :(III-7شكل )ال

 الطوبولوجية(
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 نتائج الانحدار لكتلة) الواصفات الطوبولوجية(: ((III-6 دولالج

R         Type       

0.99626 Training 

0.99878 Validation 

0.988081 Teste 

0.99386 All 

لذا      (Topological  descriptors)من الجدول السابق نلاحظ ان  كتلة الواصفات الطوبولوجية 
 مرضية.العصبية الاصطناعية بالكتلة الطوبولوجية , ىذا يعني ان استجابة الشبكة  0.95اكبر من   Rقيم ال 

 

 

 يوضح مخطط الاداء لكتلة )الواصفات الطوبولوجية( :(III-8الشكل)
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 ((Errors الخطأبيان يوضح  :(III-9الشكل)

 

  test)و)(Validation)(و(Triningلكل من Rالانحدار وضح بيانات ت:(III10- شكل)ال
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-2-2-3-III تحليل و مناقشة نتائج الطريقة الثانية: 

نوع الخطأ المحدد لتدريب الشبكة , و يمكننا ايضا رؤية  ( تفاصيل الخوارزمية الدطبقة ,III-7يوضح الشكل )
الحصول عليو اثناء تدريب الشبكة , و ىذا مخطط الاداء و مخطط الانحدار منو. و يعطينا ايضا قيمة الخطأ الذي تم 

 (.III-10( و الشكل )III-9( و الشكل )III-8كل)شضح في كل من الو م

الواصفات )  الواصفات الاساسية ,رة الخمسلدختالرموعة الكتل ا باستخدام   QSPRبعد اجراء تحليل 
استنتجنا ان كتلة الواصفات الطوبولوجية   طوبولوجية, مسار و طرق العد, مؤشرات الربط, مؤشرات الدعلومات(ال
 من حيث ان قيم الانحدار اكبر R قيم الانحدار من خلال  ,كتلة ملائمة  اي ذات افضل نموذج  اكثر ىي

 مرضية.  العصبية الاصطناعية استجابة الشبكة القول ان علذا نستطي, 0.95

   :في ىذه الحالة لدينا 

R trining=0.99626  0.99878و R validation=  0.988081وR test= 

 )السمية (, اصية الفيزيوكيميائيةبالخ كتلة الواصفات الطوبولوجية  تعطي نتيجة مرضية للتنبؤ  نموذجان و منو نستنتج 
 مركب الدختار بطريقة الشبكة العصبية الاصطناعية باستخدام كتلة الواصفات الطوبولوجية . 51ل

 

 

 



 عامة خاتمة

 

 )ٔانثٍٕفٍُٕلاد انفٍُٕلاد(يشكت يٍ عبئهخ  55سًٍخ   يٍ خلال انذساسخ انتُجؤٌخ انتً اخشٌُبْب تى ًَزخخ

ٔانطشٌقخ  (MLR) انطشٌقخ الأنى طشٌقخ الاَسذاس انخطً انًتعذد: ثطشٌقتٍٍ  QSPRثبستخذاو تسهٍم 

 .(ANN)انثبٍَخ طشٌقخ انشجكبد انعصجٍخ الاصطُبعٍخ 

 : MLRثبنُسجخ انى طشٌقخ 

  :( تٕصهُب انى تسقٍق انعلاقخ انتبنٍخ5(,)4(,)3(,)2(,)5)كتم 5ثعذ اخشاء انسسبثبد عهى 

زٍث كبٌ  y = a + Σ (bj × xj)    ثبنشكم انتبنً    انخبصٍخ )انسًٍخ(  f  =  ))انٕاصفبد اندزٌئٍخ

ٔانزي  (Topologicaldescriptor) (2) ْٕ انخبص ثبنكتهخ انطٕثٕنٕخٍختى انسصٕل عهٍّ  افضم ًَٕرج

Rajuste=0.883 , R )    =( 0.907تًٍز ة   
2

 

Rajuste=0.725  , R)=  (0.761ة  زدفتًٍ (1 ) كتهخان نُتبئح ثبنُسجخ أيب
2

 

Rajuste=0.061   , R)=  (0.086ة  فتًٍزد (3 ) كتهخان نُتبئح ثبنُسجخ أيب
2

 

Rajuste=0.678   , R)=  (0.704ة  فتًٍزد (4 ) كتهخان نُتبئح ثبنُسجخ أيب
2

 

Rajuste=0.008   , R)=  (0.034ة  فتًٍزد (5 ) كتهخان نُتبئح ثبنُسجخ أيب
2

 

 :ٌهً يب استُتبج ًٌكٍ انُتبئح ْزِ عٍ ٔثُبء

 ال ثتقٍُخ انذساسخ تعتجش QSPR طشٌقخ  ثبستعًبل(MLR) تسًر   لأَٓب يٕثٕقب زلا

 انسًٍخ انخطٍشح راد انكًٍٍبئٍخ انًشكجبد خبصخ يدٕٓنخ نًشكجبد Yل  قٍى ثئٌدبد نهكًٍٍبئٍٍٍ

 .يخجشٌب يعٓب انتعبيم ٌصعت انتً انعبنٍخ

 َّكًٍٍبئٍخ ٕانخبصٍخ انفٍزٌ -اندزٌئٍخ  جٍُخان انتً تشثظ  ثٍٍانكًٍخ  انعلاقخ دساسخ ًٌكٍ أ

 (MLR).انًتعذد  انخطً الاَسذاس طشٌقخ ثبستخذاؤرنك  )انسًٍخ(

 .انجٍبَبد نقبعذح ًكَٕخخ انانكًٍٍبئٍ انًشكجبد ٔعذد َٕع عهى تعتًذ انتُجؤٌخ انقذسح أٌ

 :ٌهً يب اقتشاذ ًٌكٍ انُتبئح ٔنتسسٍٍ

 يشتجطخ غٍش انًشكجبد ززف أٔ إنغبء. 

 أفضم َتبئح لإعطبء انجٍبَبد قبعذح نتٕسٍع اندزٌئبد يٍ عذد أكثش خًع. 

 تسسٍٍ إخشاء ٌدت (Optimisation) دسخخ أقصى إنى نهٕصٕل نهًشكجبد كبيم      

 .استقشاس

 



 

  : ANNثبنُسجخ انى طشٌقخ 

 MLRثعذ اخشاء انتطجٍق انسسبثً عهى افضم كتهخ تسصهُب عهٍٓب فً انتدشثخ الأنى ثطشٌقخ 

يٍ خلال قٍى ج  ( ًْ كتهخ يلائًخ اي راد ًَٕرج Topologicaldescriptorتٕصهُب انى اٌ ْزِ انكتهخ )

 Rالاَسذاس 

R trining=0.99626  ٔ8.990.0 R validation=  ٔ8.900805R test= 

 ُى آَب تعطً َتٍدخ يشضٍخ نهتُجؤ ثبنخبصٍخ انفٍزٌٕكًٍٍبئٍخ )انسًٍخ(.ثًع

نًُٕرج انشجكبد انعصجٍخ  R=0.99 ٔثعذ يب تسصهُب عهى انُتبئح انسبثقخ َقبسٌ ثٍٍ انطشٌقتٍٍ َدذ اٌ

Rاكجش يٍ  ANN))الاصطُبعٍخ 
2  

ٔيُّ َستُتح اٌ  ((MLRنًُٕرج الاَسذاس انخطً انًتعذد  0.907=

 .  MLRافضم اداح فعبنخ نهتُجؤ ثبنسًٍخ يٍ ًَٕرج  ANNًَٕرج 
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 :انمهخص

يسخهذف عمهىب انخىبؤ بسميت مجمىعت مه انمشكببث انكيميبئيت  مه عبئهت انفيىىلاث و انثيىفيىىلاث , حيث حعخمذ هزي 

 انذساست اسبسب عهى انىمزجت انجزيئيت.

)بىيت/سميت( , و حمج  و يشحكز هزا انهذف عهى امكبويت ايجبد انعلالت بيه انبىيت انجزيئيت وانخبصيت انفيزيىكيميبئيت

ورنك ببسخعمبل مصفىفبث حعخمذ عهى انىاصفبث انجزيئيت  QSPRمشكب كيميبئي بخطبيك حمىيت  51هزي انذساست عهى 

 ) وهزا وفك حمىيخيه, الاوحذاس انخطي انمخعذد )(2D) كخم مه انىاصفبث انجزيئيت  5, شمهج هزي انذساست EPC50و 

MLR وحسبببث انشبكت انعصبيت الاصط( ىبعيتANN وهي مه طشق انىمزجت الاكثش شيىعب في )QSPR  وهزا

وخبئج هي   ((MLRوكـبوج أحــسه وـخبئج في حمىيت عهى انخىاني.  (MATlab)و  (Xlsta)ببسخعمبل انبشمجيت 

R انىاصفبث انطىبىنىجيت ( (كــخهت
2
( نىفس انكخهت جيذة ANNو كبوج وخبئج ال)   MSE=0.115و     0.907=

 .  0.95اكبش مه  Testeو   Validationو  Training   نكم مه   Rحيث ان

(,الاوحذاس  MLR, الاوحذاس)QSPR, انىاصفبث انجزيئيت, EPC50انىمزجت انجزيئيت ,  :انكهمبث انمفخبحيت 

(ANN). 

 

Résumé: 

Notre travail a pour but de la préduction de  la toxicité d'un ensemble de composantes 

chimiques des familles phénols et éthiophénols. Cette étude   se base sur la modélisation 

partielle. 

    L'objectif est la possibilité de trouver la relation entre la structure partielle et la 

spécificité physicochimique (structure\toxicité( . Notre étude est faite sur 

51composantes chimiques par l'application technique QSPR,   et cela avec l'utilisation 

des matrices se basant sur les descripteurs partiels et EPC50. Cette étude comporte 5 

masses de descripteurs partiels (2D), selon deux techniques : la régression linéaire 

multiple )MLR( et les calculs de réseaux de neurones artificiels )ANN( qui sont parmi 

les méthodes de modélisation les plus connues,  dans )QSPR( et cela par l'utilisation 

successive des logiciels (XLSTAT( et )MATLab( . Les bons résultats de la 

technique)MLR( étaient ceux de l'ensemble des descripteurs topologiques R
2 
= 0.907 et 

MSE=O.115. Les résultats de l'ANN du même ensemble étaient très bons parce que R 

pour training, validation et teste était plus que 0.95. 

 Mots clé : 

Modélisation partielle, EPC50, descripteurs partiels, QSRR, régression )MLR(, 

régression )ANN(. 


