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 المقدمة

  أ 

 
 

  ةـــــــــــــــدمــــــــــقــالم
  

 الذي ھو عبارة عن نسبة تركیز Pعامل التوزیع م ازداد اھتمام العلماء في العقود الأخیرة بدراسة      

 ومن أھم تطبیقات معامل التوزیع استعمالھ في قیاس كراھیة ،مادة مذابة بین سائلین مختلفین لا یمتزجان 

لمركبات العضویة ولھ عدة تطبیقات أخرى في مختلف مجالات العلوم نذكر  ل(hydrophobicity)الماء 

 :منھا

    طرق الفصل• 

  سائل- الاستخلاص سائل•

 الكروماتوغرافیا  •

ذوبانی ة  ، الكیمیاء الحیویة والسموم وفي تقییم الخصائص البیولوجیة ذات الصلة بفعالی ة الأدویة  ،الصیدلة  •

تب ر معام ل التوزی ع مؤش ر جی د راب ط  ب ین بنی ة المرك ب وفعالیت ھ           حی ث یع  ، الامتصاص الخلوي    ،الدھون

   یستعاض عنھ Pونظرا لصغر مجال قیم . (QSAR)البیولوجیة ولھ الدور الریادي في علاقات 

 : وھناك عدة طرق لحساب معامل التوزیع جمیعھا طرق نصف تجریبیة نذكر منھا   ، P Logبــ 

HPLC   -طریقة كروماتوغرافیا الطور السائل  

  القمع    طریقة-

 Rekkerطریقة  -1

  .حساب معامل التوزیع بجمع مساھمات النماذج الذریة :  XLogP طریقة-2

  .طریقة جمع التجزئات الذریة: AFC طریقة - 3

  .   حساب معامل التوزیع بجمع مساھمات النماذج الذریة :  ALogP طریقة -4
                                       

  .  وكذلك في الفصل الأول تطرقنا و الطرق الحسابیة لھLogPحیث تناولنا في ھذه  المقدمة أھمیة 

الفصل الأول، تطرقنا فیھ إلى الدراسة النظریة لمعامل التوزیع و تعریف تاریخھ، تعریف بالطرق  -

وتطبیقاتھ في استخلاصھ وأخیر الناحیة الحسابیة لھ ،العوامل المؤثرة علیھ ومجالات استعمالھ 

 .الترمودینامیكیة لھ

  .الفصل الثاني، تطرقنا في ھذا الفصل إلى  لمحة تاریخیة حول البنزن ومشتقاتھ -

  . لمشتقات البنزن logp النصف تجریبیة لحساب xlogP طریقة  تناولنا فیھ  الفصل الثالث ،-
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 دراسة نظرية لمعامل التوزيع

 2 

  

I - دراسة نظرية لمعامل التوزيع  

  

I-1 تعریف معامل التوزیع :    

عن د الت وازن وعن د ثب وت     ھو عبارة ع ن ن سبة تركی ز م ادة مذاب ة ب ین س ائلین مختلف ین لا یمتزج ان                     

  . Log P  بـ  یستعاض عنھ P  ونظرا لصغر مجال قیم.Pویرمز لھ بالرمز درجة الحرارة

  

                                                                             C
Cp '

=            

 

                                                        

                                               

  أو المائي                                   الطور العضوي   

    

                 

  

  

   یمثل توزع مادة مذابة بین طورین:I -1 الشكل
  

:ومن علاقة معامل التوزیع یمكن تصنیف المواد كمایلي    

              (hydrophope) المادة المذابة  كاره للماء logP > 0  ←P   >1←C' >C - 

                 (hydrophile ( المادة المذابة محب للماء  logP <0 ←P < 1 ←C' <C -  

 قیمتھ لا تتغیر بالكمیات النسبیة للمذیبین ولا تتغیر بتغیر كمی ة الم ادة المذاب ة       أن عاملومن ممیزات ھذا ال   

  : في بعض الحالات وھي الحالات التالیة إلا وھذا الأمر لا یمكن لھ أن یتحقق  ،أیضا

 ف ي الم اء   HClمثل تفكك جزیئ ات  ،نجسیمات المادة المذابة في احد المذیبی  ) تشرد(  حینما یحدث تفكك   -1

  .القطبي دون البنزین غیر القطبي 

مثل ترابط جزیئات حم ض البنزوی ك ف ي البن زین غی ر      ، نالمذیبی حینما تترابط جسیمات المادة في احد         -2

  .  ]1 [القطبي دون الماء القطبي 
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 دراسة نظرية لمعامل التوزيع

 3 

  

I-2 تاريخ معامل التوزيع Log P:   

 ،اسة والبحث التجریبي من ذ عق ود م ن ط رف العدی د م ن العلم اء        محط لدرlogP معامل التوزیع   كان      

  .وأول تقنیات الفصل التي استعملت ھي فصل الزیوت الأساسیة من الأزھار 

بدراس ة  ن سبة توزی ع م ادة مذاب ة ب ین ط ورین        Jungfleich و Berthelot  س نة ق ام العالم ان   1872 ف ي 

ف ي نظ ام    HCl وH2SO4  والأحم اض  CS2  –ء في نظام م ا Br2 و I2 سائلین غیر ممتزجین واستعملا 

  . ایثیر -الماء 

  .وأول بحوثھما كانت حول تغیر معامل التوزیع بدلالة الحرارة     

 أن معامل التوزیع لا یكون ثابت في حالة ما حدث للمادة تجمع أو تفكك في احد      Nernst اثبت ،1891في  

  .المذیبین

 التوزی ع وع دد الاستخلاص ات المتتالی ة المطبق ة عل ى        ص یغة ت ربط ب ین معام ل    Hertz  ن شر ،1909ف ي  

  .المادة 

                     

i

S

S

VeKV
KVXX 








+

= 0              

 X0: كمیة المادة عند البدء.   

: X الكمیة المستخلصة من المادة.   

 : Vsحجم الطور العضوي.   

   Ve :  .حجم الطور المائي 

 :  i لیة المطبقة على المادةعدد الاستخلاصات المتتاھي.   

k :معامل التوزیع    

 لحساب معامل التوزیع في نظام مكون من طورین Hanschوفي السنوات الأخیرة ظھرت مجموعة       

عدیما الامتزاج غالبا ما یكونا نظام الماء والاكتانول ونسبة إلى أن غشاء الخلیة البیولوجیة یمثل الاكتانول 

  فقد تم تطبیق الدراسة على توزع وعبور الم واد عب ر الغ شاء ال سیتوبلازمي ف ي       نسبة معتبرة من تركیبتھ   

  .جیة لوالخلیة البیو

ولأجل المحالیل المخففة فان معامل التوزیع یساوي إلى حاصل ق سمة تركی ز  الم ادة ف ي الاوكت انول                 

   .]1 [على تركیزھا في الماء
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:LogP3- طرق قياس معامل التوزيع-  I   

I-3 -1-  طریقةRekker: 
 عل ى تفكی ك المرك ب إل ى تجزئ ات وأس ند إل ى ك ل           LogP في حساب معامل التوزیع    Rekker   اعتمد     

  .  hydrophobic یسمى ثابت كاره للماء، fتجزئة منھا مقدار كاره الماء 

fragmental constant         رار  بالإض افة إل  ى تق دیر الت صحیح الن اتج ع  ن جمی ع أن واع  التآثرال داخلي بتك

   ]2[: حسب نوع التصحیح ویتم حساب معامل التوزیع بالعلاقة التالیة  CMالثابت 

(1)    LogP = ∑f + k.CM  

 = 0.219  CM                               k : عدد صحیح متغیر حسب التصحیح  

  

I-3-2-طریقة XLogP : "حساب معامل التوزیع بجمع مساھمات النماذج الذریة " :  
على تصنیف الذرات في نماذج ذریة حسب حالة التھجین وتأثیر LogPتمد ھذه الطریقة في حساب           تع

 ، ترت  ب ذرات الكرب  ون  ،وتق  دیر الت  صحیح ال  لازم الن  اتج ع  ن الت  آثر ب  ین ال  ذرات     ،ذرات الأق  رب جوار

موذج ذري  ن76 لمركبات عضویة متعادلة في ، الفسفــور، الكبریت ،الھالوجینات،  الأزوت ،الھیدروجین

  ]3. [ یتم حساب معامل التوزیع بجمع مساھمات النماذج الذریة والتصحیح للمركب المدروس،

                             log P =∑ aiAi +∑ bjBj         (2)                

 i. :ai مساھمة نموذج الذرة                                       

. iرة  عدد مما ثلات نموذج الذ :Ai 

.jمساھمة التصحیح من النوع  :bj 

jعدد مماثلات التصحیح من النوع   :Bj 

I-3 -3 - طریقة AFC:" طریقة جمع التجزئات الذریة ":   
       تعتمد ھذه الطریقة في حساب معامل التوزیع على تقسیم المركب إلى تجزئات ذریة حیث یطلق على 

 للتجزئة في بنیة  المركب یحدد قیمة التجزئة طبیعتھا و (core)ة  كل ذرة ماعدا ذرة الھیدروجین اسم  نوا

 الوظیفیة نواة مث ل الكربونی ل   ھذه الطریقة العدید من المجموعاتتعتبر ،تأثیر ذرات الجوار المرتبطة بھا     

تعتبر الكربونیل N(CO)N  بینما في مجموعات أخرى مثل مشتقات الیوریا ، السیانو، النترات ،النیترو ،

 الأك  سجین ، ف الكربون الاروم اتي   ،تجزئ  ة ذری ة  150 وق د ت  م ض بط ج دول یح وي     ،زوت ن واة  اة والآن و 

  الاروماتي والكبریت الاروماتي مثلا لھم قیمة ثابتة مھما كانت نوعیة الارتباط أما الازوت لھ 
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معام ل التوزی ع   ی تم ح ساب   ،كما أدخلت التصحیحات اللازمة  الناتجة ع ن الت آثر ب ین ال ذرات      ،قیم متعددة   

  ]4: [بتطبیق العلاقة التالیة

(3)   Log P=  Σfini+ Σcjnj+ 0.229   
    

 fі   . ثابتi ، 0.229التجزئة الذریة  مساھمة:

 і. niعدد مماثلات التجزئة الذریة  :

.ј  قیمة التصحیح من النوع: cј 

.jعدد مماثلات التصحیح من النوع   : nj  

I-3-4-  طریقةALogP :"الذریة  التوزیع بجمع مساھمات النماذجملحساب معا":      
 على تصنیف الذرات في نماذج ذری ة  ح سب حال ة التھج ین     LogPتعتمد ھذه الطریقة في حساب  

 نم وذج  120ف ي  .... الكبریت ،الازوت ،الھیدروجین، ترتب ذرات الكربون     ،اوتأثیر ذرات الأقرب جوار   

نم  اذج الذری  ة المكون  ة للمرك  ب الم  دروس بتطبی  ق   ذري وی  تم ح  ساب معام  ل التوزی  ع بجم  ع م  ساھمات ال  

  ]5: [العلاقة التالیة

(4)   ∑ aini                         =  P Log P  

ai: مساھمة الذرةi.  

ni: عدد مماثلات نموذج الذرةi.  

I-3-5- طریقة Hansch:  
 الت ي تمی ز   πتعتمد ھذه الطریقة في حساب معامل التوزیع  لمشتقات البنزن على جمع المتغی رات       

  ]1: [وتكتب العلاقة بالشكل التالي، المحمول على حلقة بنزینیة Xكراھیة الماء للمستبدل 

       LogP = LogP (C6H6) + ∑π                                 (5)  

ة وق د  أدى التآثر بین الذرات إلى تباین بین القیمة التجریبیة و المحسوبة مما یتطلب ت صحیح ھ ذه العلاق            

  . بإدخال تصحیح یقدر فیھ قیمة ھذا التآثرLeoقام 

 ]Leo:] 1 تصحیحات  

 الل  ذان یم  ثلان ق  وة التح  ریض أو الج  ذب وح  ساسیة    ρ و σ المتغی  رین Leoع  رف : الفع  ل الالكترون  ي  -

  . المجیب على الترتیب حیث یزید الفعل الالكتروني في معامل التوزیع
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طبیعة قاعدیة  دل ذو حجم كبیر في الوضعیة أرتو لمستبدل أروماتي ذوعند وضع مستب : الفعل الفراغي -

ینتج عنھ نقص في الترافق الذي یقلل من قیمة معامل  ،یؤدي بھذا الأخیر إلى الخروج عن مستوي الحلقة 

  .  التوزیع 

 OH أو NH ومجموعة من نوع  C=Oتنشأ غالبا بین مجموعة قاعدیة من نوع  :الرابطة الھیدروجینیة -

 تكتب العلاقة ،في الوضعیة أرتو مما یؤدي إلى نقص في القاعدیة ینتج عنھ زیادة في معامل التوزیع 

 :بالشكل التالي 

 (6)  LogP= LogP (C6H6) + ∑π+ c∑ρσ -0.29F0 +0.63FHB 

F0 : عدد صحیح  

FHB = 1 عندما تكون رابطة ھیدروجینیة   

F0 = 0 عندما FHB = 1 ،    c = 0.75  

  . عین الاعتبار عندما یكون عدد من المجموعات المحرضة تعمل على نفس المجیب بcیؤخذ 

  

       أبدت ھذه الطرق نتائج جیدة في حساب معامل التوزیع للمركبات الالیفاتیة و الاروماتیة البسیطة مثل 

لنسبة مشتقات البنزن حیث یكون تقارب في القیم المحسوبة مع تلك المتحصل علیھا تجریبیا ، لكن با

للمركبات ذات الصیغ المعقدة  كالتي تحتوي على عدة مجموعات وظیفیة فقد أبدت ھذه الطرق عجزا في 

  . حیث أعطت فارقا معتبرا بین القیم المحسوبة والتجریبیة LogPحساب 

 فلزیة -كذلك ھناك بعض المركبات التي لا یمكن تطبیق ھذه الطرق علیھا أصلا مثل المركبات العضو

(organometallic)كمركبات الفیروسان  .  

  

 I -4  -  العوامل المؤثرة على معامل التوزيعLog P:  
:معامل التوزيع هو معامل ترموديناميكي يعتمد على   

  . طبيعة المادة المذابة-

  . طبيعة المحاليل المستعملة-

ل الماء تذيب المركبات  أن المذيبات القطبية مثأيوبناء عليه فان كل مذيب يذيب المادة التي تشبهه    

تذيب الجزيئات والمركبات الكارهة  القطبية أو المحبة للماء والمذيبات الغير قطبية مثل الهيدروكربات

 والجزيئات الغير قطبية هي غالبا لها قيمة معامل توزيعها بين الماء ومذيب آخر كاره للماء اكبر ،للماء

   .10من 
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  . aprotique ولابروتيك protique وكذلك المذيب يتدخل بخاصية البروتيكية مثل       برويتك:  

  .والكحول ، فالمذيبات الماءالأحماض

.هم على هيدروجين متحركئاحتوا بسبب ،على توزع المادة ومنه معامل توزيعها   تؤثر           

جزئي وفي الواقع فان بنية ال.عن طبيعة المادة تؤثر أيضا على ظاهرة التوزيإومن جهة أخرى ف

:العضوي تلعب دورا هام في التأثير على قيمة معامل التوزيع  حيث أن   

4 بحوالي   وحدات لكل           P      - من قيمة د الزيادة في طول السلسلة الكربونية يزي

.    مدمجة في الجزئي  ( CH2 )مجموعة            

الخطي الموافق له  مل توزيع نظيره المركب الذي به تفرعات جذرية له معامل توزيع اقل من معا-

.ونفس الشيء بالنسبة لمركب غير مشبع مقارنة بمركب مشبع موافق له،     

(O، N)  ينقص  من قيمة معامل التوزيعLog P بسبب       وكذلك تواجد ذرات مثل التي تتشكل مع - 

  مع  تشكل الروابط الهيدروجينية  .الماء

   في بنية المركب العضوي يزيد من قيمة معامل التوزيع تواجد الهالوجينات- Log P لان  

.الهالوجينات تفضل المرور إلى الطور العضوي   

Log P  تواجد جزئي بسیط في معقد مشحون ینقص بنسبة كبیرة من معامل التوزیع  

.Log P اجل كل مادة معطاة يزيد  وباختصار من   

  . طول السلسلةبزيادة - 

  . خطية السلسلة- 

  .السلسلة تشبع - 

  . احتواءها على الكلور- 

. احتواءها على الأكسجين و الازوت نقص-   

يمثل قيم : I-2 الشكل K   .]2 [ لبعض المركبات العضوية  و 
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يمثل قيم: I-2 الشكل K   لبعض المركبات العضوية  

:Log P  I-5 - مجالات استعماله  

 لماءوزيع استعماله في قياس كراهية اومن أهم تطبيقات معامل الت     

(hydrophobicity)عدة تطبيقات أخرى في مختلف مجالات ه للمركبات العضوية ول 

 :العلوم نذكر منها

   . طرق الفصل• 

  . سائل-الاستخلاص سائل•
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   .الكروماتوغرافيا•

 

 

ة بفعالية  الحيوية والسموم وفي تقييم الخصائص البيولوجية ذات الصلء الكيميا،الصيدلة 

تبر معامل التوزيع مؤشر جيد رابط حيث يع، الامتصاص الخلوي ، الدهونةذوباني،الأدوية

.(QSAR) البيولوجية وله الدور الريادي في علاقاتبين بنية المركب وفعاليته     

           : في الاستخلاص  Log P  I-6- طبق ن  

C0  الطور المائي قبلتركیز المادة في  ي والمائي على التوالي ولیكن  حجما الطور العضو VوV'لیكن     

.الاستخلاص    

:انحفاظ عدد مولات المذاب یكتب كمایلي   

                                                       C0V=CV+C'V'   

                                              C=C'/P أین ، P =   C'/C : حیث     

                                                     C0V=C'V/P+C'V'    

                                                     





 +=+= '''''

0 V
P
VCVCV

P
CVC                                                            

.ومنھ تركیز المذاب في الطور العضوي بعد الاستخلاص   

                                                           C'= C0V/ (V/P)+V' 

: وعدد مولات المذاب المستخلصة ھي  

11
'

11''' 00

+
=

+
==

PV
V

n

PV
V

VCVCn  

 

I -7 الناحیة الترمودینامیكیة لـ Log P:  

I- 7--1الانتالبي الحرة للتحول :    
  . المادة المذابة تتوزع بین طورین غیر ممتزجین أنباعتبار 

  .توازن الكمون الكیمیائي للمادة في الطور العضوي مساو إلى كمونھا في الطور المائي عند ال

µ°' +RT ln C' = µ° +RTln C                                                  
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یمثلان الكمونات الكیمیائیة القیاسیة للمذاب ف ي الط ورین الحال ة القیاس یة تك ون للمحل ول       °µ و '°µ  حیث 

   یمكن الخلط بین الفعلیة و التركیزC = 1mol /Lعند التركیز 

    :أنمن العلاقة السابقة نستنتج 

lnC/C'=-RTlnP             RT  =  RTlnC' -  RT lnC  =µ°'-µ°    

  :وتكون 

  ΔG° eau→org = -RTln P ≈ -2,3RTlogP               

:                                                                                        م   ن الم   اء نح   و الم   ذیب الع   ضوي ل   دینا ان   تمث   ل الانت   البي الح   رة لتح   ول الم   ادة ΔG°eau→orgحی   ث 

         R = 8,31J.K-1.mol-1  et  T = 298 K(25°C)                                                         

                                                         

   Log P  ≈ -5,7×103logP(J/mol ) 298 2,3×8,31× -  eau→org ≈    ΔG°         

≈ -5,7logP(KJ/mol)                          

I-7-2 - المستبدلات  الانتالبي الحرة لتحول:  

                         : كمایليالمعرفπ   قیاس  المحمول على حلقة بنزینیة بمX   الكراھیة للماء للمستبدل hanschخص 

                           π = log P (C6H5X) – log P(C6H6)         

  CH3 حالة المجموعة :مثال 

  

  ) π (CH3) = log P (C6H5 – CH3) – log P (C6H6  

  

 : CH2 مكافئة شكلیا لادراج المجموعة CH3استبدال ھیدروجین البنزن بمجموعة 

  

         C6H5−H + CH2 → C6H5−CH3    

  

   :  من الماء الى المذیب العضويCH2 استنتاج الانتالبي الحرة لتحول المجموعة  إذننستطیع 

  ΔG° eau→org(CH2) = ΔG° eau→org (C6H5−CH3) -  ΔG° eau→org (C6H6)               

≈ -2,3RT [log P(C6H5−CH3 ) – log P (C6H6)] = -2,3RT  π (CH3)                    
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 T = 25° عند  octanol)(اوكتنانول / مثال في النظام ماء 

 

LogP(C6H5−CH3 ) = 2,59      ;       log P (C6H6) = 2.13            

                 

π(CH3) = 2,69-2,13 = 0.56                 

ΔG° eau→org(CH2) ≈ -5.7 ×0.56 ≈ -3.2KJ/mol                                                            

            .Xمنطقیا لأجل أي مستبدل ھذا 
I-7-3 –دراسة اشارة  انتالبي و انتروبي التحول :   

  :                        لدينا

                         ΔG° eau→org = ΔH° eau→org - TΔS° eau→org             

  . القياسي  يمثلان على التوالي انتالبي و انتروبي   ΔS° eau→org و ΔH° eau→org حيث

   

I-7-3 –1- دراسة اشارة  انتالبي  التحول وتاثيرها على قيمة LogP:  

   :في معظم التحولات من الماء إلى المذیب العضوي نلاحظ أن   

ΔH° eau→org >  0  

  ماء نحو المذیب العضوي و تفسر بوجود روابط ھذه ظاھرة لا تفضل عبورالمادة المذابة من ال

van der waals بین جزیئ ات الم ذاب و جزیئ ات الم ذیب حی ث تل ك ال روابط         روابط الھیدروجینیة  و 

  .]4 [تكون ضعیفة في الطور العضوي مقارنة بالطور المائي 

I-7-3 –2 - على قيمة وتأثيرها  التحول الانتروبي  إشارة دراسة LogP:  

 :م التحولات یكون في معظ 

ΔS° eau→org > 0 

فضل عبورالمادة المذابة من الماء نحو المذیب العضوي  وھ ي تع اكس الظ اھرة ال سابقة       تھذه ظاھرة        

  وتفسر بان جزیئات المذاب تملك درجات حریة إضافیة بسبب ضعف الروابط بین المذاب و المذیب

I-8-  معادلةAbraham :   

  انطلاق ا م ن    log P بوص ف وتقی یم المق ادیر الترمودینامیكی ة  و بح ساب      Abraham تسمح معادلة    

  :مجموع خصائص الممیزة للمذیب و المذاب ومن أھم ھذه الخصائص

   .E الانكسار البلوري – B القاعدیة– A  الحامضیة– Vالحجم المولاري للمادة المراد استخلاصھا
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I-8-1-  حساب انتروبي التحول ΔSe-s :  

 حجم الم ادة   كان حیث كلما، للمادة المراد استخلاصھا V یتناسب مع الحجم الجزئيΔSe-sوم أن من المعل

  : وفق العلاقة التالیة  Log P یزداد ھاكبر ومنالمذابة اكبر یملك  درجة الحریة 

  

1Log P = Vv + C 

: v ھو معامل یتعلق بالمذیبین المعتبرین.  

C1: ثابت .  

I-8-2-حساب انتالبي التحول ΔH :  

ΔH            یفسر  نقصان قوى الروابط بین الم ذاب والم ذیب إثن اء انتق ال الم ادة المذاب ة م ن الط ور الم ائي إل ى 

  . والروابط الھیدروجینیةVan Der Waalsوتتمثل ھذه الروابط في روابط .العضوي 

 I-8-2-1- روابط :Van Der Waals   

وباعتبار أن العوامل الأخ رى ثابت ة   .ذابة والمذیب وھي تعتمد على استقطاب و قابلیة الاستقطاب المادة الم    

  :  كالتاليlog Pیكون لدینا علاقة 

Log P= Ss + C2  

I-8-2-2-الروابط الهيدروجينية :  

وبإھم  ال العوام  ل الأخ  رى  .قاع  دة -ال  روابط الھیدروجینی  ة ن  ستطیع اعتبارھ  ا كن  وع م  ن تف  اعلات حم  ض  

  :  كمایليlogPتكون علاقة . المؤثرة

LogP=Aa+Bb +C1 

 

  : كالتالي الأخرى بصفة عامة بإدخال العوامل  logP وتكون عبارة

LogP =vV+sS+aA+bB+eE+c 

  :حیث

V :الحجم المولاري للمادة.   

v :معامل یتعلق بالمذیبین المعتمدین في الفصل.   

S :خاصیة الاستقطاب للمادة .   

s  : لھ القیمة الذي خصصت (خاصیة الاستقطاب للمذیب العضوي بالنسبة للماءs=0(.  

A:خاصیة الحموضة بواسطة الرابطة الھیدروجینیة للمادة .   

B:خاصیة القاعدیة بواسطة الرابطة الھیدروجینیة للمادة .   
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a :خاصیة الحامضیة بواسطة الرابطة الھیدروجینیة للمذیب العضوي بالنسبة إلى الماء.   

b :4 [ب بالنسبة إلى الماءخاصیة القاعدیة بواسطة الرابطة الھیدروجینیة للمذی[.   
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  لمحة تاریخیة حول البنزن ومشتقاتھ

  II- 1-الھیدروكربونات : 
         تنقسم الھیدروكربونات التي تتكون من كربون وھیدروجین الى ھیدروكربونات اروماتیة 

 .وھیدروكربونات الیفاتیة

 II-1-1 لیفاتیة لأھیدروكربونات اال:  
 :وتنقسم الھیدروكربونات إلى

التي تصنف  إلى ھیدروكربونات  سلسلیة حلقیة ، وھیدروكربونات الیفاتیة الیفاتیة        ھیدروكربونات

 . مشبعة غیر سلسلیة   سلسلیة مشبعة ، ھیدروكربونات الیفاتیة  الیفاتیة

ذرات  الألكینات وھي تتكون من سلاسل أو حلقات من و  مثل الألكاینات: الغیر مشبعة الھیدروكربونات

 .الكربون التي ترتبط مع بعضھا البعض بروابط ثنائیة أو ثلاثیة

مثل الألكانات وھي تتكون من سلاسل أو حلقات من ذرات الكربون التي : بونات المشبعة الھیدروكر

 . ترتبط مع بعضھا البعض بروابط أحادیة

 II-1-2-البنزینیة الھیدروكربونات الأروماتیة : 
 ،وھي الأقل على واحدة اروماتیة حلقة على     وھي مركبات عضویة ھیدروكربونیة تمتاز باحتوائھا 

علیھا بالمركبات العطریة ، وتنقسم الھیدروكربونات   لذلك یطلقھمركبات حلقیة تتمیز بأن لھا رائح

 : إلى قسمیناروماتیة  بنزینیة 

 ھیدروكربونات اروماتیة تحتوي على حلقة بنزن واحدة، مثل حلقة البنزن وھي حلقة سداسیة الأوجھ 1

 .مستویة

والنفثالین وھو مركب ، الأنثراسین لى حلقتي بنزین أو أكثرمثل ھیدروكربونات اروماتیة تحتوي ع2

لھ رائحة عطریة وتصنع على ھیئة كرایات  اروماتي یتكون من حلقتي  بنزن متلاصقتین  ویتمیز بأن

  .]8[بیضاء توضع عادة في الملابس  لحمایتھا من التلف

II -2-البنزن: 

ست ذرات  مركب اروماتي یعتبر أساس بقیة المركبات الأروماتیة وھو ابسطھا ویتكون من        ھو

تقطیر زیت البترول والذي یطلق  كربون وست ذرات ھیدروجین ، ویختلف تماما عن البنزین الناتج من

 اتذ  یفاتیةلالأ الجازولین یتكون من خلیط من ھیدروكربونات وینبغي الإشارة إلى أن علیھ بالجازولین

 .سلاسل مفتوحة
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وتشیر الصیغة الجزیئیة للبنزین العطري ان النسبة بین ذرات الھیدروجین وذرات الكربون منخفضة 

  .]8[وھذا یعھر الى أن البنزین العطري مركب غیر مشبع C6H12 مقارنة بالھكسان الحلقي

II -2-1-  اكتشاف البنزن: 
أن یأتي  م استطاع العالم كیكولي1865م استطاع العالم فراداي أن یكتشفھ ، وفي عام 1825      في عام 

  . بالصیغة البنائیة لھ

داخل حلقة البنزین  ذرات الكربون مع بعضھا وھي الصیغة التي تظھر ارتباط: البنائیة للبنزین  الصیغة

وتكون الروابط الاحادیھ فیھا متبادلة مع  وكذا توضح الشكل الذي تشكلھ ھذه الذرات وھو شكل حلقي

الروابط الزوجیة ویحدث في الصیغة البنائیة المشابھة الجزیئیة وھي الاتفاق في الصیغة الجزیئیة 

وھي توضح الحركة المستمرة ) دائرة(والاختلاف في الصیغة البنائیة ویوجد داخل حلقة البنزین شكل 

  .]8[للأكترونات في الروابط الثنائیة لذرات الكربون 

II -2-2-تركیب البنزین : 

عند بدایة اكتشافھ، حیث كانت ،أوجدت نوع من التعجب (C6H6)      الصیغة الكیمیائیة للبنزین ھي

الاقتراحات البنائیة وقتھا تدور حول أن ذرة الكربون غالبا ما ترتبط بأربعة روابط فردیة مع 

  .الكیمیائي فریدریك أغسطس كیكول فون سترادونتیزإن أول من اقترح البناء الحلقي للبنزین .الھیدروجین

للطبیعة رباعیة التكافؤ لذرة الكربون ا من تفھمھ انطلاقوائل العشرینیات من القرن التاسع عشر  أفى

بالإضافة إلى العالم النمساوي جوزیف لوشمیدت الذي قام  اعتمادا على أبحاث أركیبالد سكوت كوبر،

 بواسطة العالم المشھور ، وفي الاخیر تمت الموافقة على الشكل حلقي للبنزینبنشر البناء الحلقي للبنزین

 .مكن للبنزین أن یكون بھ كل الروابط یجب أن یكون لھ روابط ثنائیة معینةوحتى ی، كاثلین لونسدال

 كربون في البنزین -    وكان لاستخدام الأشعة السینیة في الأبحاث دور في اكتشاف أن الروابط كربون

  وأیضا وجد، أن الروابط الأحادیة مفترض أن تكون أطول من الروابط الثنائیة منرغماللھا نفس الطول، ب

 في البنزین أطول من طول الرابطة في الرابطة الثنائیة،) المسافة بین ذرتین مرتبطتین(أن طول الرابطة 

 وحتى ،ھذا یمكن تفسیره بسبب عدم تمركز الإلكترونات.وأقصر من طول الرابطة في الرابطة الأحادیة

  .لبنزینیمكن تصور ذلك، یجب الأخذ في الاعتبار مكان الإلكترونات في روابط حلقة ا

ویمسى .     أحد التمثیلات أن بناء البنزین یتواجد في الشكلین القادمین بالتبادل، ولیس في أحدھما بالتحدید

  . ]8[ ھذا التركیب الرنین المترافق
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  لبنزنالصیغ الحدیة ل: II-1 الشكل  
  

 
نظری   ة  ب فع   دم التمرك   ز لاب   د أن ی   تم تف   سیره     ،لا یتواج   د أي م   ن ال   شكلین ال   سابقین       وف   ى الحقیق   ة، 

  .الاوربتالات الجزیئیة 

 سیجما تكون σ ویطلق علیھا  –     تتكون الروابط الأحادیة من الإلكترونات الموجودة بین ذرات الكربون

 وھذه الرابطة الثانیة لھا إلكترونات πورابطة أخرى تسمى رابطة ، الروابط الثنائیة من رابطة سیجما

 P من مدار πكون الروابط  وتت،تدور في مدارات أعلى وأسفل مستوى الحلقة عند كل ذرة كربون مرتبطة

وحیث أنھم خارج مستوى  والشكل القادم یوضح مكان ھذه المدارات،. الذري أسفل وأعلى مستوى الحلقة

الذرات، فإن ھذه المدارات یمكن أن تتفاعل مع بعضھا بحریة، وتصبح غیر متمركزة ومنھ بدلا من أن 

شاركتھ بكل ذرات الكربون الستة في الحلقة،  فإن كل إلكترون تتم م،تكون مرتبطة مع ذرة كربون معینة

ویعرف .πویكون للمدار الجزیئي الناتج   .وتقوم ھذه الإلكترونات بتقویة كل الروابط الموجودة في الحلقة

وھذه ھي الخاصیة الأساسیة .  ،وھذا یعطى للبنزین ثباتیة عالیةبالأروماتیة الألكتروناتعدم تمركز 

ح الطبیعة الغیر متمركزة یولتوض للمركبات الأروماتیة والتي تفرقھا عن المركبات الغیر أروماتیة،

  .للروابط في البنزین، یمكن أن یتم رسم حلقة البنزین بوضع دائرة داخل الشكل السداسي لحلقة البنزین
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 زنحلقة البن: II-2 الشكل

 .فإن ذرات الكربون لا یتم توضیحھا على الرسم،      ومثل الطریقة العادیة لتمثیل البناء الجزیئي

  ].8[ویتواجد البنزین بصورة كافیة كمكون للجزیئات العضویة 

II -2-3- 8[: مستبدلات البنزین[ 

    یوجد عدید من المواد الكیماویة ذات الأصل البنزیني، باستبدال ذرة أو أكثر من ذرا ت الھیدروجین 

 .بمجموعة فعالة

II -2-3-1-الألكیلیةشتقات  الم  :  

  C6H5CH3 تولوین •

 C6H4(CH3)2 زیلین  •

 C6H3(CH3)3 میسیتیلین •

II -2-3-2-مستبدلات أخرى : 

 C6H5OH فینول  •

 C6H5NH2 أنیلین  •

 C6H5Cl كلورو بنزین  •
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 C6H5NO2 نیترو بنزین  •

 C6H2(OH)( NO2) 3 حمض بكریك  •

 C6H2(CH3)( NO2)3 تراینیتروتولوین •

 C6H5-COOH حمض بنزویك  •

 C6H4(-OH)(-COOH) حمض سالسیلیك •

 C6H4(-O-C(=O)-CH3)(-COOH) حمض أسیتایلسالسیلیك •

  C6H4(-NH-C(=O)-CH3)(-OH) باراسیتامول •

 C6H4(-NH-C(=O)-CH3)(-O-CH2-CH3) فیناسیتین •

II -2-3-3-الحلقات الأروماتیة المتعددة:  

 Aromaticmulti- Rings الحلقات الأروماتیة المتعددة
 

 نفثالین
 

Naphthalene 

 أنثراسین
 

Anthracene 

 فینانثرین
 

Phenanthrene 

 بنزوفیوران
 

benzofurans 

 كینولین
 

Quinoline 

 أیزوكینولین
 

Isoquinoline 

ھیدروكربون أروماتي متعدد 
 (PAH)الحلقات

Polycyclicaromatichydrocarbons(PAH) 

  ]6[ الحلقات الأروماتیة المتعددة:II -1 جدول
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 الحلقات الغیر متجانسة المشابھة

 :في الحلقات الغیر متجانسة، یتم استبدال ذرات الكربون في البنزین بعناصر أخرى

  Aromatic Heterocycles 
 

 الحلقات الاروماتیة الغیر متجانسة

Pyridine بیریدین 
 

Pyrazine بیرازین 
 

Pyrimidine بیریمیدین 
 

Pyridazine بیریدازین 
 

 

  ]6[  الغیر متجانسة المتشابھالحلقات الأروماتیة:II -2 جدول

II -2-4- تحضیر البنزین :  
 :یحضر البنزین بطریقتین

II -2- 4-1-طریق المركبات الألیفاتیة  عن:   

أنبوب ة س اخنة تحت وي عل ى عام ل حف از مناس ب فتتح د          أي بأمرار الاستیلین في    الحلقیة   وذلك عبر البلمرة  

  ]12[. مكونا جزي من البنزین ثلاث جزیئات من الاستیلین

II -2-4-2-عن طریق المركبات الاروماتیة مشتقات البنزین الفینول : 

 .]8[ كما یمكن تحضیره من التقطیر التجزیئي للنفط وقطران الفحم الحجري

II -2-5- 10[: خواص البنزین[ 

 II -2-5-1-الخواص الفیزیائیة : 

 . سائل عدیم اللون ولھ رائحة عطریة - أ

  .یعتبر مذیب جید للمواد العضویة لا یذوب في الماء ولكنھ یذوب في المذیبات العضویة  حیث  - ب
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القیمة ) درجة حرارة  C°) 

 K –  5.5°C 278.6 نقطة الذوبان

353.2 نقطة الغلیان –  80.1 C°  

 °262K– -11 C نقطة الومیض

  عند°cP← 20 C 0.652 اللزوجة

  ]12[أھم  الخصائص الفیزیائیة للبنزن:  I –I3دول ج

 
II -2-5--2الخواص الكیمیائیة :  

  II -2-5-2-1 -الاحتراق تفاعل:  

وینتج من ھذا الاحتراق تكون دخان وذلك  یحترق البنزین في الھواء بلھب مضي كبقیة الھیدروكربونات

     وCO2 ،ونواتج التفاعل ھي% 95من الكربون تقدر بــ  لان البنزین یحتوي على نسبة عالیة

H2Oوحرارة وفق التفاعل التالي:  

  2C6H6 +15O2→ 12CO2+H2O+حرارة 

 

II-2-5-2 -2- تفاعل الإضافة:  

فة یح دث  تفاع ل الإض ا   ویحدث ھذا التفاعل للبنزین لأنھ مركب غیر م شبع  حی ث  توج د رواب ط ثنائی ة ،              

 . تح         ت  ظ         روف خاص         ة حی         ث تحت         اج ھ         ذه التف         اعلات إل         ى طاق         ة كبی         رة  

والذي (الھكسان الحلقي   تحت ضوء الشمس المباشر یتفاعل البنزین مع الكلور فیتكون سداسي كلورو- 1

  : كالآتي ، وھذا التفاعل یتم)یستخدم كمبید حشري
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H

H

H
H

H

H

+ 3Cl2 hv

Cl Cl

Cl

Cl
Cl

Cl

benzene benzene hexachloride  

 
  الكلور تفاعل الإضافة: II-3الشكل 

 

مساعد مثل    في وجود عامل(  یتفاعل البنزین مع الھیدروجین بالإضافة تحت ظروف خاصة - 2

  .حلقي الویتكون الھكسان) م° 150البلاتین المجزأ عند 

H

H

H
H

H

H

+ 3H2
150C° H

H H

H

H
H

benzene cyclohexane 

  الھیدروجینضافةإتفاعل : II-4الشكل 

  

  II -2-5-2-3 -7][6[:تفاعل الاستبدال الالكتروفیلي[  

الإط  لاق ، وھ  ذه التف  اعلات تع  رف  م  ن أھ  م تفاعلات  ھ عل  ى الاس  تبدال الالكتروفیل  ي        تعتب ر تف  اعلات 

  :ل التالي تفاعوفق ال، الأروماتیة، حیث یحدث تفاعل استبدال ذرة ھیدرجین بالالكتروفیل وتمیز المركبات

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com


 لمحة تاربخیة حول البنزن ومشتقاتھ
 

 21 

  

H
E+R

E
R

  

 الاستبدال الالكتروفیليتفاعل : II-5الشكل 
  

  II -2-5-2-3 -1-أسیلة فریدل كرافت Friedel-Crafts acylation :  

بواسطة أسیل كلورید، باستخدام عامل ) مثل البنزین(   أسیلة فریدل كرافت  التفاعل أسیلة حلقة أروماتیة 

  .حفاز قوي مثل حمض لویس

RCOCl

O

R

AlCl3
 

 R≡ المثیل ،نأخذ مثلا 

+ + HCl

AlCl3

CH3

O

Cl

OCH3

  

  تفاعل أسیلة فریدل كرافت: II-6الشكل 

II -2-5-2-3 - 2- فریدلكرافتس ألكلة تفاعل :   
الألكلة وھو استبدال ذرة الھیدروجین بمجوعة الكیل ،ویحدث بوجود عامل حفاز من حموض لویس مثل 

  . فیتفاعل البنزین مع كلورید الالكیل،كلورید الالمونیوم الجاف
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R
R

R-Cl

+

R+

H

+ FeCl3 R+ FeCl4-+

Fe Cl

Cl

Cl

Cl
-

-HCl
  

  تفاعل ألكلةفریدلكرافتس: II-7الشكل   

المثیل :مثال

≡R

+ + HCl

AlCl3
ClCH3

H3C

 

II -2-5-2-3 -3- 9[:تفاعل الھلجنة[  
ویتم ذلك بتفاعل       وھي إحلال ذرة ھالوجین أو أكثر محل ذرة ھیدروجین أو أكثر في حلقة البنزین،

برومید الحدید الثلاثي وبعیدا عن ضوء  الھالوجین مع البنزین في وجود عامل مساعد مثل الحدید أو

 . الشمس المباشر

. 

+ X2
Fe

X

+ HX

X= Br, Cl  

  ھلجنةالبنزنتفاعل : II-8الشكل 

II -2-5-2-3 -4-12][9[:   النترتھ[ 

عند تدفئة  وذلك، محل ذرة ھیدروجین في حلقة البنزین  ( NO2)         وھي إحلال مجموعة نیترو
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الذي یستخدم كعامل حفاز فینتج  البنزین مع مزیج من حمض النیتریك المركز وحمض الكبریتیك المركز

 C6H5No2 ینتج NO2استبدال ذرة الھیدروجین من البنزین بمجموعة النیترو  ، و عند. نیتروبنزین

 .نیترو بنزین و ماء 

+ NO2
+

H
NO2 NO2

2HNO3 NO2
+  + NO3

- + H2O

+

 
  

  النترتھتفاعل : II-9الشكل

II -2-5-2-3 -5 -9[ : تفاعل السلفنة[  

حمض سلفونیك البنزین وذلك عن            یحدث التفاعل بین البنزین وحمض الكبریتیك المركز لإنتاج

فیتكون الماء وحمض سلفونیك  SO3H بمجموعة السلفونیك طریق استبدال ذرة ھیدروجین من البنزین

  .البنزین

SO3H

H2SO4 H2O-
 

  السلفنة تفاعل: II-10الشكل 

II -2-6-إنتاج البنزین:  

وینتج طبیعیا من البراكین ،       ینتج البنزین بصفة عامة من الاحتراق الغیر كامل للمواد الغنیة بالكربون

 .حرائق الغاباتو

 یتم الحصول علیھ كمنتج ثانوي من فحم الكوك أثناء ن    وحتى الحرب العالمیة الثانیة، معظم البنزین كا

وعموما، فإنھ في فترة الخمسینیات من القرن العشرین زاد الطلب على البنزین، وخاصة . إنتاج الصلب

وحالیا یتم . في صناعات اللدائن الناشئة في ذلك الوقت، مما إستتبع ذلك بدایة إنتاج البنزین من البترول

  .من الصناعات البتروكیمیاویة، وكمیات ضئیلة تنتج من الفحمإنتاج معظم البنزین 
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إعادة التكوین الحفزي ، الألكلة :     وھناك ثلاث عملیات صناعیة تتشارك بالتساوي في إنتاج البنزین

  .]8 [الھیدروجینیة للتولوین، تكسیر البخار

II -2-6-1-إعادة التكوین الحفزي : 

 60     في عملیة إعادة التكوین الحفزي ، یتم خلط مخلوط من الھیدروكربونات التي لھا نقطة غلیان من 

مع غاز الھیدروجین، ثم تعریضھا كلورید البلاتین أو كلورید الرینیوم كعامل حفز في  ° C 200إلى 

  . atm 8،وضغط ° C 525 إلى 500درجة حرارة من 

وتحت ھذه الظروف ، تكون الھیدروكربونات الألیفاتیة حلقات بفقد ھیدروجین لتصبح ھیدروكربونات 

ثم یتم فصل ھذه المكونات الأروماتیة من التفاعل باستخلاصھا بأي مذیب، مثل داي . أروماتیة

 ].8 [من المركبات الأروماتیة الأخرى بالتقطیرإیثیلینجلیكول أو سلفولان، ثم یتم فصل البنزین بعد ذلك 

II -2-6-2-التكسیر بالبخار: 

. الأولفینات الأخرى من الھیدروكربونات الألیفاتیة و لتكسیر بالبخار ھي الطریقة المستخدمة الإیثیلین     ا

ئل غنى بالبنزین واعتمادا على نوعیة المواد الخام المستخدمة فإن عملیة التكسیر بالبخار یمكن أن تنتج سا

ویمكن خلط بنزین الانحلال الحراري یمكن أن یكون .الانحلال الحراري  بنزینكمنتج ثانوي یطلق علیھ

  ].8 [مخلوط من الھیدروكربونات، ویمكن تقطیره لمكنوناتھ ومنھا البنزین

II  -2-7-11[ مشتقات البنزین واستخداماتھا[:  

II -2-7-1- استخدامات البنزین : 

 ،ونظرا لسمیتھ العالیة . كان البنزین یستخدم كمذیب صناعي لإزالة الشحوم من المواد1920      قبل عام 

 .الاستخدامات التي فیھا تعرض للبنزین فقد تم استبدالھ بأنواع أخرى من المذیبات في

وتسبب ،رقم الأوكتان  فإن حلقة البنزین تزید من،)البنزین المستخدم كوقود(وكمادة تضاف للوقود السائل 

على نسب مختلفة من البنزین  بالتالي فإن البنزین كوقود غالبا ما یحتوى و، تقلیل في طرقات المحرك

 tetra-ethyl  حیث تم استبدال البنزین الحلقي ،العشرین  وذلك قبل فترة الخمسینیات من القرن،الحلقي

  وعموما فإنھ نظرا للاتجاه العالمي،حركمن أفضل العوامل المضادة لطرقات الم رصاص والذي یتعبر

تستخدم في بعض الدول   أصبح البنزین الحلقي من المركبات التي،لتقلیل مركبات الرصاص في الوقود

  .لزیادة رقم الأوكتان
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المشتقات المنتجة من  وأكثر. وعموما فإن البنزین یعتبر من المواد الوسیطة لإنتاج كیماویات أخرى

الفینول أیضا من مشتقات البنزین . واللدائن  والذي یستخدم في تصنیع البولیمرات،البنزین الستیرین

وتستخدم . بلاستیكویستخدم الھكسان الحلقي في إنتاج ال. والمواد اللاصقة لراتینجات اویستخدم في تصنیع

 مبید ،المفرقعات، المنظفات، الصبغات، المزیتات، المطاط  الأدویة،قلیلة من البنزین لإنتاج كمیات

  .الحشرات

II -2-7-2-8[ استخدامات مشتقاتھ[: 

 Ar .وھو مركب اروماتي نزعت منھ ذرة ھیدروجین ویرمز لھ بالرمز:  الشق الارایلي 

 .ویستخدم كمطھر وقاتل للحشرات وھو مادة أولیھ لصناعة البلاستیك: الفینول  1-

 . ویستخدم في صناعة الأصباغ والأدویة:الأنیلین  2-

 . ویستخدم لصناعة البلاستیك: الستایرین  3-

 .للحرارة مسكن للآلام ومخفض: الأسبرین  4-

  .TNTیستخدم في صناعة المتفجرات: ثلاثي نیتروتولوین  5-

II -2-8- تأثیر البنزن :  

II -2-8-1-تأثیر البنزن على الصحة  : 

 بینما ،أن یؤدي استنشاق كمیات كبیرة من البنزین إلى الموتالبنزین مادة تسبب السرطان حیث یمكن 

 عدم ،رعشة ، الصداع ، زیادة معدل ضربات القلب، دوار،للبنزین بكمیات أقل یسبب النعاس التعرض

یؤدى لحدوث قيء كما یسبب تآكل جدار  كما أن تناول طعام بھ نسبة عالیة من البنزین.  فقد الوعي،اتزان

 .زیادة معدل ضربات القلب، رعشة، الرغبة في النوم، الدوار،المعدة

خلایا الدم  كما یسبب حدوث قلة في،      كما أن التعرض الطویل للبنزین یسبب الضرر للب العظام

 .وإضعاف المناعة بالجسم  كما یمكن أن یؤدى ذلك لنزیف،الحمراء مما یؤدى لحدوث أنیمیا

 تآكل لب ،العظام  تأخر في تكون،لید حیوانات التجاربوأظھرت التجارب أن ھناك نقص في أوزان موا

 .العظام عند تعریض الأنثى الحامل للبنزین

في فترة قلیلة من زمن  ربا وإن كان لابد من عمل ھذا الاخت،الجسم  یمكن قیاس معدل البنزین في و

 فیجب ،عا من الدموإن كان البنزین یختفي سری،كما یمكن قیاس نسبة البنزین في الدم. التعرض للبنزین

 .للحصول على نتائج دقیقة إجراء اختبار الدم بسرعة

 ولكن یجب أن ،البول  ویمكن قیاس بعض نواتج الأیض في،    ویتعرض البنزین لعملیة الأیض في الجسم

  .]8[یتم ذلك بعد فترة قصیرة من التعرض للبنزین
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III- طریقة XLogP  
  معامل التوزیع بجمع مساھمات النماذج الذریةبطریقة حسا

Atom-Additive Method for Calculating Partition Coefficients 

 

-III1-أالمبـــــــــد:    

على تصنیف الذرات في نماذج ذریة حسب حالة التھجین LogP        تعتمد ھذه الطریقة في حساب 

 ، الفسفور،الكبریت ، الأزوت ، الھیدروجین، ترتب ذرات الكربون،قرب جواروتأثیر ذرات الأ

 یتم حساب معامل التوزیع بجمع مساھمات ، نموذج ذري 76 لمركبات عضویة متعادلة في ،الھالوجینات 

  ]3:[بالعلاقة التالیة . النماذج الذریة للمركب المدروس

       log P =∑ aiAi                 2-III  
 i. :ai مساھمة نموذج الذرة                                       

 i. :Aiعدد مما ثلات نموذج الذرة  

 .النماذج الذریة ومساھماتھا III -2جدولفي 

ة والقیمة المحسوبة لمعامل التوزیع مما استوجب التجریبی الذرات إلى تباین بین القیمة    أدى التآثر بین

:فیما یلي بعض التصحیحات  ،تقدیر التصحیح اللازم الناتج عن التآثر بین الذرات معالجة ھذا التباین و

    

III -2- التصحیحات :   

III -2-1- الكربون الكاره الماء :        
لا ترتبط بأي ذرة غیر SP2 و SP3نعرف كربون كاره الماء كل ذرة كربون ذات تھجین من نوع       

تظھر على السلاسل الھیدروكربونیة  حیث،19،18،13،12،9،8،5،4،2،22مثل النماذج الذریة ،متجانسة

  .مرونة تؤدي إلى الزیادة في كراھیة الماء 

III -2-2- الحامض الأمیني :  

  Zewitterion یتواجد الحامض الامیني على شكل   

  

III -2-3  -3 -1ھالوجین تزاوج - التآثر ھالوجین:  
   نفس الذرة من الكربونىو أكثرعلیحدث ھذا التآثر عند ارتباط ذرتا  ھالوجین أ
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III -2-4- الرابطة الھیدروجینیة :  
  .        تزید الرابطة الھیدروجینیة في كراھیة الماء

  : وتكتب العلاقة العامة لحساب معامل التوزیع كما یلي III4-یتم التصحیح حسب جــدول 

 Log P =∑ aiAi +∑ bjBj 3-III 

jمساھمة التصحیح من النوع  :bj 

j من النوعح مماثلات التصحیعدد :Bj 

III -3 مقارنة بین قیم LogP النظریةو التجریبیة حسب طریقة  XLogP                 
الموجودة في الجدول الموالي یمكن استنتاج فعالیة ھذه   النظریة والتجریبیةLogPمن خلال مقارنة قیم  

  .الطریقة وقدرتھا على حساب معامل التوزیع

   لبعض المركبات العضویةةوالتجریبی النظریة LogP قیم: III1 -ــدولجــــــــــ  
LogP∆ LogPcal  LogPexp  المركب  N0  

 0.46 

0.32 

0.34 

0.28 

0.20 

0.01 

0.47 

0.05 

 0.54 

0.21 

00  

2.29 

1.46 

-0.58 

4.91 

0.20 

2.98 

3.74 

4.35 

4.26 

2.47 

2.98       

 1.83  

1.14 

- 0.24 

5.19 

0.40 

2.99 

3.27 

4.30 

4.80 

2.26 

2.98      

    Atropine 

    Chloramphenicol  

    Chlorothiazide 

    Chlorpromazine 

    Cimetidine 

    Diazepam 

    Diphenhydramine 

    Haloperidol 

    Imipramine 

    Lidocaine 

    Propranolol  

01 

02 

03 

04 

05 

06 

07 

08 

09 

10 

11  

 exp:تجریبي  

      cal :المحسوب
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  XLogPمساھمات النماذج الذریة حسب طریقة  : III - 2 جدول

 No النموذج الذري  المساھمة No النموذج الذري  المساھمة

0.142 

0.715 

0.302 

-0.064 

0.079 

0.200 

0.869 

0.316 

 

0.054 

0.347 

0.046 

 

-0.399 

-0.029 

-0.330 

0.397 

0.068 

0.327 

 

-2.057 

0.218 

 

-0.582 

-0.449 

-0.774 

0.040 

-0.381 

0.443 

-0.117  

R…C(H)…X 

X…C(H)…X 

R…C(R)…R 

R…C(X)…R 

R…C(R)…X 

R…C(X)…X 

X…C(H)…X 

A…C (..A)…Ac 

SP Carbon 

R≡CH 

R≡CR , R≡CX , R=C=R 

Hydrogen   H 

SP3   Oxygen 

R-OH  (π = 0) 

R-OH   (π≠0 ) 

X-OH 

R-O-R 

R-O-X , X-O-X 

Π-O- Π  (ring)d 

SP2 Oxygen   

    O =R  

    O=X 

SP3 Nitrogen 

R-NH2(π = 0) 

R-NH2(π≠0 ) 

X-NH2 

R-NH-R 

R-NH-X , X-NH-X 

NR3 

NR2 X , NRX2 , NX3  

  

27 

28     
29 

30 

31 

32 

33 

34 

At 

35 

36 

37 

At 

38 

39 

40 

41 

42 

43  
At 

44 

45 

At 

46 

47 

48 

49 

50 

51 

52 

  

  
0.484 

0.168 

-0.181 

0.358 

0.009 

-0.344 

-0.439 

0.051 

-0.138 

-0.417 

-0.454 

-0.378 

0.223 

-0.598 

-0.396 

-0.699 

-0.362 

 

0.395 

0.236 

- 0.166 

1.726 

0.098 

- 0.108 

1.637 

1.774 

 

0.281 

 

SP3 Carbon  

CH3 R (π = 0)b 

CH3 R (π≠0 )b
 

CH3 X 

CH2 R2 (π = 0) 

CH2 R2  (π≠0 ) 

CH2 RX 

CH2 X2 

CHR3 (π = 0) 

CHR3  (π≠0 ) 

CHR2 X 

CHRX2 , CHX3 

CR 4  (π = 0) 

CR 4   (π≠0 ) 

CR3 X 

CR 2X2 

CRX3 

CX4 

SP2 Carbon 

R=CH2 

R=CHR 

R=CHX 

X=CHR   , X=CHX 

R=CR2 

R=CRX, R=CX2 

X=CR2 , X=CXR 

X=CX2 

Aromatic Carbon 

R…C(H)…R 

 

At 

01 

02 

03 

04 

05 

06 

07 

08 

09 

10 

11 

12 

13 

14 

15 

16 

17 

At 

18 

19 

20 

21 

22 

23 

24 

25 

At 

26 
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  XLogPمساھمات النماذج الذریة حسب طریقة  : III -3جدول

  

 No النموذج الذري  المساھمة No النموذج الذري  المساھمة

1.071 

 0.964 

 

-1.817  

 

-1.214 

 

-0.778 

0.493 

1.010 

1.187 

1.489 

 

-0.802 

 

-0.256 

1.626 

0.077 

0.264 

  

R-S-R , R-S-X 

Π-S- Π (in  ring)g 

SP2 sulfur  

S=R 

Sulfoxide sulfur  

A-SO-A 

Sulfone  sulfur 

A-SO2 –A 

Florine             F 

Chlorine         Cl 

Bromine         Br 

Iodine               I 

Posphorus 

A-PO(A)-A 

Terminal groups 

-CN 

NCS 

-NO 

-NO2  

67 

68 

At 

69 

At 

70 

At 

71 

72 

73 

74 

75 

At 

76 

Gr 

77 

78 

79 

80  

 

-2.052 

-1.716 

0.321 

-0.924 

 

-0.704 

 

0.119 

1.192 

0.434 

0.587 

0.668 

 

-0.791 

-0.212 

0.016 

 

0.752 

  

SP2 Nitrogen 

R=NH , R=NR 

R=NX 

X=NR 

X=NX 

Aromatic nitrogen 

A…N….Ae 

Trigonal planar 

(N) 

R-NH-R 

R-NH-X , X-NH-X 

A-NH-A (in ring)f 

NA3 

NA 3 (in ring) 

Amide  nitrogen 

-NH2 

-NHR , -NHX 

-NR2  ,  -NRX 

SP3 sulfur 

A-SH 

   

At 

53 

54 

55 

56 

At 

57 

At 

58 

59 

60 

61 

62 

At 

63 

64 

65 

At 

66 
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   :تعریف
مجموعة مرتبطة  :R ، رابطة أروماتیة ... ، رابطة ثلاثیة≡،رابطة ثنائیة = ، رابطة أحادیة −  

أي ذرة : π. الھیدروجینأي ذرة ماعدا :A ،أو ھالوجینات) P،O،N،S(ذرة غیر متجانسة :X.بالكربون

الذرة مرتبطة بنظام : π≠ 0.  بالجوارπتمثل لاوجود لذرة من  النوع  :b π =0 ،تشارك في نظام الترافق

لاتمثل إلا   e،كمثال  furaneحلقة  d .تكربون اروماتي مشترك في نظام اروماتي متعدد الحلقا  c.الترافق

  كمثال pyrrole  حلقة    g.  كمثالf thiopheneحلقة . ذرات الأزوت في الحلقات الأورماتیة السداسیة 

 XLogP قیم التصحیح حسب طریقة :III-4جــــــدول
  قیمة مساھمة التصحیح  التصحیح

  

  كربون كاره الماء-     

  الحامض الأمیني-     

  الرابطة الھیدروجینیة-     

 (F-F، F-X) 1- 3 ھالوجین تزاوج -       

)Χ -Χ  ( 1- 3 ھالوجین  تزاوج-       

 

     Cl، Br، I  : الذرات التالیةΧ تمثل     

 

  0.19 

2.27 -  

  0.60 

   0.08b 

- 0.26   

 

  

III -4 بطریقة لمشتقات البنزن  حساب معامل التوزیعXlogP:  

  :Benzeneمركب ل حساب معامل التوزیع - 1

  وستة نماذج ذریة 26 ماتي نوع  إلى ستة نماذج ذریة كربون اروC6H6 ةیمكن تجزئة البنزن ذوالصیغ  

 ویتم حساب معامل 8ھیدروجین ومن ثم نبحث عن مساھمة النماذج الذریة الخاصة بھم جـــــــدول

   ) I-3)IIالتوزیع بتطبیق العلاقة 
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benzene  

  

  XlogP  بطریقةBenzene لـ مساھمات النماذج الذریة: III-7جـــــــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  نوعال

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 5×C 26 5×0.281 

02 5×H 37 5×0.046 

LogP 1.96 

LogPexp 2.13 
 

LogP = 1.96  

 

 ةنلاحظ أن الفارق بین القیمة التجریبی = LogPexp 2.13  تقدر بـ  Benzeneإن القیمة التجریبیة لـ 

  . یعبر فارق مقبول0.17والمحسوبة یقدر بـ  

 :Bromobenzeneمركب  لـ حساب معامل التوزیع - 2
 ، 26 إلى خمسة نماذج ذریة كربون اروماتي نوع Ph-Br   یمكن تقسیم ھذا المركب ذو الصیغة    

نوع   و خمسة نماذج ذریة ھیدروجین )74 ( نوعBr نموذج ذري ، 30نموذج ذري كربون اروماتي نوع 

كما نبحث عن احتمال وجود تصحیح لھذا  6لجدواذج الذریة  ومن ثم نبحث عن مساھمات ھذه النم)37(

   ) .I-3)II في الأخیر یتم حساب معامل التوزیع  بتطبیق العلاقة ،المركب 
Br

1-bromobenzene  
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   XlogP   بطریقةBromobenzene  لـمساھمات النماذج الذریة :III -5جدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 C 30 -0.064 

02 5×C 26 5×0.281 

03 Br 74 1.187 

04 5×H 37 5×0.046 

LogP 2.75 
LogPexp 2.99 

  

LogP = 2.75 

نلاحظ أن الفارق بین القیمة  = LogPexp 2.99  تقدر بـ  Bromobenzeneإن القیمة التجریبیة لـ      

  . یعبر فارق مقبول0.24المحسوبة یقدر بـ   وةالتجریبی

  : Chlorobenzeneمركب ل حساب معامل التوزیع - 3

 نموذج ، 26 إلى خمسة نماذج ذریة كربون اروماتي نوع Ph-Clیمكن قسیم ھذا المركب ذو الصیغة      

 و خمسة نماذج ذریة ھیدروجین ومن ثم نبحث عن Cl  نموذج ذري، 30ذري كربون اروماتي نوع 

 في ،كما نبحث عن إمكانیة وجود تصحیح لھذا المركب  7مساھمات ھذه النماذج الذریة جـــــــــدول

   ) I-3)II  حساب معامل التوزیع  بتطبیق العلاقةمالأخیر یت

  

  

   
Cl

chlorobenzene  
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  XlogP  بطریقة Chlorobenzene لـ مساھمات النماذج الذریة: III-6جدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 C 30 -0.064 

02 5×C 26 5×0.281 

03 Cl 73 1.010 

04 5×H 37 5×0.046 

LogP 2.58 

LogPexp 2.89 

 

LogP = 2.58 
نلاحظ أن الفارق بین القیمة  = LogPexp 2.89  تقدر بـ  Chlorobenzene إن القیمة التجریبیة لـ     

  .  یعتبر فارق مقبول0.31 والمحسوبة یقدر بـ  ةالتجریبی

  

  :trichlorobenzene1,3,5- مركبل حساب معامل التوزیع - 4  

  

  
ClCl

Cl

1,3,5-trichlorobenzene  
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  XlogP بطریقة trichlorobenzene1,3,5-  لـمساھمات النماذج الذریة: III8-جـــــــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 3×C 30 3×-0.064 

02 3×C 26 3×0.281 

03 3×Cl 73 3×1. 010 

04 3×H 37 3×0.046 

LogP 4.35 

LogPexp 4.19 

  

  :trifluorobenzene1,2,3- مركبلحساب معامل التوزیع -5 

FF

1,2,3-trifluorobenzene

F

  

 بطریقة trifluorobenzene1,2,3-لـ مساھمات النماذج الذریة : III-9جـــــــدول

 XlogP   

  

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 3×C 30 3×-0.064 

02 3×C 26 3×0.281 

03 3×F 74 3× 0.493 

04 3×H 37 3×0.046 

LogP 2.26 

LogPexp 2.52 
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  :Tetrabromobenzene1,3,4,5- مركبل حساب معامل التوزیع - 6

  

  
BrBr

1,3,4,5- tetrabromobenzene

Br Br

  

 بطریقة Tetrabromobenzene1,3,4,5-  لـمساھمات النماذج الذریة: III 10-جـــــــدول

XlogP  

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  ةالمساھم

Contribution 

01 4×C 30 4×-0.064 

02 2×C 26 2×0.281 

03 4×Br 74 4×1. 010 

04 2×H 37 2×0.046 

LogP 5.14 

LogPexp 5.13 

  

  :iodobenzene مركبل حساب معامل التوزیع - 7

  
I

iodobenzene  
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  XlogP   بطریقة  iodobenzene  لـمساھمات النماذج الذریة: III-11جـــــــدول  

 

 

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  :flourobenzeneحساب معامل التوزیع لمركب - 8
F

fluorobenzene  
  XlogP   بطریقة  flourobenzene  لـمساھمات النماذج الذریة: III-12 جـــــــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 C 30 4×-0.064 

02 5×C 26 5×0.281 

03 F 72 0.493 

04 5×H 37 5×0.046 

LogP 2.064 

LogPexp 2.27 
   

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 C 30 -0.064 

02 5×C 26 5×0.281 

03 I 75         1.489 

04 5×H 37 5×0.046 

LogP 3.06 

LogPexp 3.25 
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  :dichlorobenzene1,3-مركبل حساب معامل التوزیع - 9

  

  

  
Cl

1,3-dichlorobenzene

Cl

 
  XlogP   بطریقة  dichlorobenzene1,3-  لـمساھمات النماذج الذریة: III-13جدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 2×C 30 2×-0.064 

02 4×C 26 4×0.281 

03 2×Cl 73 2×1. 010 

04 4×H 37 4×0.046 

LogP 3.20 

LogPexp 3.53 
  

  :dibromobenzene 1,3 -مركبل حساب معامل التوزیع - 10

  

  
Br

1,3-dibromobenzene

Br
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  XlogP   بطریقة  dibromobenzene1,3-  لـمساھمات النماذج الذریة: III-14 ـدولج

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  :Diiodobenzene 1,3-مركبلحساب معامل التوزیع - 11
I

1,3-diiodobenzene

I

  

  XlogP   بطریقة  Diiodobenzene-1,3  لـمساھمات النماذج الذریة: III-15 جــدول  

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 2×C 30 2×-0.064 

02 4×C 26 4×0.281 

03 2×I 75 2×1.489 

04 4×H 37 4×0.046 

LogP 4.15 

LogPexp 4.11 
  

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 2×C 30 2×-0.064 

02 4×C 26 4×0.281 

03 2×Br 74 2×1.187 

04 4×H 37 4×0.046 

LogP 3.55 

LogPexp 3.75 
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  :Difluorobenzene 1,3 -مركبل حساب معامل التوزیع - 12

  
F

1,3-difluorobenzene

F

  
  XlogP   بطریقة  Difluorobenzene-1,3  لـمساھمات النماذج الذریة: III-16جـــــــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  لمساھمةا

Contribution 

01 2×C 30 2×-0.064 

02 4×C 26 4×0.281 

03 2×F 72 2×0.493   

04 4×H 37 4×0.046 

LogP 2.166 

LogPexp 2.37 
  

  :tribromobenzene 1,3-5,مركبل حساب معامل التوزیع - 13

  
BrBr

Br

1,3,5-tribromobenzene  
  

  

  

  

  

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com


   XLogP طریقة

 40 

  XlogP   بطریقة  tribromobenzene-1,3,5  لـذریةمساھمات النماذج ال: III-17 جـــدول  

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 3×C 30 3×-0.064 

02 3×C 26 3×0.281 

03 3×Br 74 3 ×1.187 

04 3×H 37 3×0.046 

LogP 4.35 

LogPexp 4.51 
  

  :tetrachlorobenzene 1,3 -4,5,مركبل حساب معامل التوزیع - 14

  
ClCl

1,3,4,5- tetrachlorobenzene

Cl Cl

  
   XlogP بطریقة tetrachlorobenzene - 1,3,4,5  لـمساھمات النماذج الذریة: III-18جــدول  

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 4×C 30 4×-0.064 

02 2×C 26 2×0.281 

03 4×Cl 73 4 ×1. 010 

04 2×H 37 2×0.046 

LogP 4.43 

LogPexp 4.64 

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com


   XLogP طریقة

 41 

  

  :tetrafluorobenzene 1,2 -4,5,مركبل حساب معامل التوزیع - 15

  

  

  
FF

F F

1,2,4,5-tetrafluorobenzene  

      XlogP بطریقة tetrafluorobenzene - 1,2,4,5 لـمساھمات النماذج الذریة: III19-جــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 4×C 30 4×-0.064 

02 2×C 26 2×0.281 

03 4×F 72 4×0.493   

04 2×H 37 2×0.046 

LogP 2.37 

LogPexp 2.30   

  

  

  :pentafluorobenzene 1,2 -3,4,5,مركبل حساب معامل التوزیع - 16

  
FF

F F

F
1,2,3,4,5-pentafluorobenzene  
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  XlogPبطریقة pentafluorobenzene - 1,2,3,4,5  لـالذریةمساھمات النماذج : III-20 جـدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 5×C 30 4×-0.064 

02 C 26 2×0.281 

03 5×F 72 4×0.493   

04 H 37 2×0.046 

LogP 5.057 

LogPexp 5.17 
  

  :perchlorobenzene مركبل حساب معامل التوزیع - 17

ClCl

Cl Cl

Cl

Cl

perchlorobenzene  

  XlogP بطریقة perchlorobenzene  لـمساھمات النماذج الذریة: III21-جـــــــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 6×C 30 6×-0.064 

03 6×Cl 73 6×1. 010 

LogP 5.67 

LogPexp 5.73 
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  :perbrormobenzene مركبل حساب معامل التوزیع - 18

  

  

  

BrBr

Br Br

Br

Br
perbromobenzene  

  

  

    XlogP  بطریقة perbrormobenzene  لـمساھمات النماذج الذریة: III22 -لجـــــــدو

 

N0 ج الذريالنموذ  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 6×C 30 6×-0.064 

03 6×Br 74 6×1.187 

LogP 6.73 

LogPexp 6.07 
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  :perbrormobenzene مركبل حساب معامل التوزیع - 19

  

  

  

FF

F F

F

F

perfluorobenzene  
  

  

  

  

     XlogP  بطریقة perfluorobenzene النماذج الذریة لمركب مساھمات: III23-جـــــــدول

N0 النموذج الذري  

Atom type 

  النوع

Atom type  in XLogP 

  المساھمة

Contribution 

01 6×C 30 6×-0.064 

03 6×F 72 6×0.493 

LogP 2.57 

LogPexp 2.55 
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:القیم التجریبیة والمحسوبةمقارنة بین  جـــــــدول:   24-III 

 
 

  المحسوبةLogPقیم 
 

 القیم التجریبیة

 LogPلـ

 
 
تیاب الار

 المطلق

 
 

 اسم المركب

2.83 

3.04 

3.35 

2.35 

3.96 

3.56 

2.59 

4.59 

4.29 

4.90 

2.83 

5.02 

5.82 

5.06 

3.30 

6.25 

7.46 

3.32 

1.84 

2.56 

2.07 

2.76 

3.06 

3.29 

2.31 

2.80 

3.00 

2.48 

2.99 

3.25 

2.27 

3.75 

3.53 

3.37 

4.11 

4.19 

4.51 

2.52 

4.64 

5.13 

5.17 

2.53 

5.73 

6.07 

2.55 

1.87 

2.68 

2.15 

2.87 

2.03 

3.00 

1.59 

2.28 

3.56 

 

0.355 

0.05 

0.10 

0.08 

0.21 

0.03 

0.78 

0.48 

0.10 

0.39 

0.31 

0.38 

0.69 

0.11 

0.77 

0.52 

1.39 

0.77 

0.03 

0.12 

0.08 

0.11 

0.03 

0.29 

0.72 

0.52 

0.56 

chlorobenzene 

bromobenzene 

iodobenzene 

fluorobenzene 

-dibromobenzene1,3 

1,3-dichlorobenzene 

1,3-difluorobenzene 

-Diiodobenzene1,3 

trichlorobenzene - 1,3,5  

1.3.5-tribromobenzene 

-trifluorobenzene1,2,3 

-tetrachlorobenzene1,2,4,5 

-Tetrabromobenzene1,2,4,5 

1,2,3,4,5-pentachlorobenzene 

-Pentafluorobenzene1,2,3,4,5 

hexachlorobenzene 

hexabromobenzene 

hexafluorobenzene 

benzoic acid 

m-chlorobenzoic acid 

m-fluorobenzoic acid 

m-bromobenzoic acid 

p-iodobenzoic acid 

dichlorobenzoic acid3,5 

difluorobenzoic acid2,6 

4-chloro-2-fluorobenzoic acid 

3-bromo-4-fluorobenzoic acid 
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-III5 - نتیجة عامة:  

 bromobenzene,نلاحظ ان القیم التجریبیة متقاربة مع القیم المحسوبة في العدید من المركبات مثل

Fluorobenzene¸  p-iodobenzoic acid.  

  تالیةكل من المركبات اللومن جھة ثانیة نجد فارق معتبر بین القیم المحسوبة والتجریبیة 

hexabromobenzene, difluorobenzoic acid2,6.  

   لعدم تقدیر ھذه الطریقة hexabromobenzene المركب  في ھذاالشرود والتباین ھذا 

  .للتصحیح اللازم الناتج عن التآثر بین مستبدلات البروم المتصلة بالبنزن

  .logPتستطیع التفریق بین المتماكبات في حسابھا لكما ان ھذه الطریقة لا 
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  ةـالخاتم 
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   الخــاتمـــــــــــــة

  
  

  النصف تجريبية xlogP الطريقة النظرية لـ أتممنا في هذا العمل  بعد دراسة

  للعديد من LogP من حساب معامل التوزيع التوزيع ومبدأ عملها لحساب معامل

المتحصل   مقارنة النتائجثم  ماء كمذيب/ في نظام أوكتانول    كمذاب مشتقات البنزين

  .قيم المقاسة مخبريا  عليها بال

   :فتحصلنا عن النتائج التالية 

الحسابية نتائج  xlogP  أعطى حساب معامل التوزيع مشتقات البنزن بطريقة-1

  .مع القيم التجريبة متقاربة

الطريقة  مقارنة بالقيم    ه   بهذ ةيفسر الشرود والتباين في بعض المركبات المحسوب       -2

 لعدم تقدير هـذه الطريقـة       hexabromobenzeneالمقاسة مخبريا  مثال مركب        

                               . للتصحيح اللازم الناتج عن التآثر بين مستبدلات البروم المتصلة بالبنزن

 على الطرق الحسابية لتقدير معامل التوزيع بدلامن خلال هذه النتائج يمكننا أن نعتمد 

من ناحية وما تتطلبه من حسابيا ليها من قياسيها مخبريا نظرا للدقة المتحصل ع

  . من وسائل و دقة في القياس ةالناحية التجريبي

  
 

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com


:الملخص   
 

  :الملخص 
 كیمیائیة -من أھم الخصائص الفیزیو،  ماء –نظام أوكتانول  فيLogP    یعتبر معامل التوزیع 

 حساب معامل التوزیع یصف ھذا العمل. كالصیدلة و الكیمیاء الزراعیة ، في العدید من العلوم 

LogP بطریقة  لمشتقات البنزن xlogPسة مخبریاالنصف تجریبیة ومقارنة النتائج بالقیم المقا  .

مقاربة للقیم التجریبیة ومنھ یمكن   المتحصل بھذه  الطریقة النظریةلمشتقات البنزن  LogPقیم 

  . حسابیاLogPالتنبو بقیم 

 .LogP   مشتقات البنزن :  الدالة ات الكلم
 
 
 Abstract 
 
     The logarithm of the octanol–water partition coefficient, LogP, is a 
key physicochemical property for many filed of sciences such as 
pharmaceutical drugs and agrochemicals. This work describes a 
determining LogP values for a large number of benzene derivatives using 
theoretical calculation and prediction from literature, Calculations are 
based on xlogP 's calculation method. The calculated LogP values of 
benzene derivatives obtained by this method were in good agreement 
with experimental values.  
 
Keywords : LogP,  benzene derivatives. 

 

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com


 المراجع  

 

 

 المراجــــــــــــع

 

 

:المراجع الاجنبیة  

 

-]01[  Mr.  Lanez Touhami,Cours de technique de 

purification en synthèse  organique ,  Université de 

Kasdi Merbah Ouargla                                               

 ]02[  -Raimund Mannhold and Roeloff Rekker,    

Perspectives  

in  Drug  Discovery and Design, 2000,18 ,1–18  .  

-] 03 [ Renxiao Wang, Ying Fu and Luhua Lai, J.   

Chem. Inf.  Comput. Sci, 1997, 37, 615-621. 

-] 04 [ William M. Meylan and Philip H.Howard , 

Perspectives   in   

Drug Discovery and Design,  2000 , 19, 67–84. 

-]  05 [ Arup K. Ghose, Vellarkad N. Viswanadhan 

and John J,3762-3772. 

Wendoloski, J. Phys. Chem, 1998, 102,  

[06]-M. Sainsbury, “Aromatic Chemistry,” Oxford 

University Press, Oxford, U.K., 1992. 

D. T. Davies, “Aromatic Heterocyclic Chemistry,” 

Oxford University Press, New York, 1992 

[07]- R. J. K. Taylor, “Electrophilic Aromatic 

Substitution,”Wiley, Chichester, U.K., 1990. 

F. Effenberger, “1,3,5-Tris(dialkylamino)benzenes: 

Model compounds for the electrophilic substitution 

 

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com


 المراجع  

 

 

and oxidation of aromatic compounds,” Acc. Chem. 

Res. 1989, 22, 27–35. 

 

:مراجع الأنترنات  

 

:المواقع  

]08[ http://www.geocities.com/lavender273/ben.jpg 

(16/04/2011) 

]09[ http://ocean.otr.usm.edu/~leleuter/organic/grap

hics/benz2.gif   (16/04/2011) 

]10[ http://jsfamous.js.cei.gov.cn/0100008/cyangz_

2.jpg    (16/04/2011) 

]11[ http://www.bab.com/admin/articles/25_2003%

5Cimages%5Cnimg8472.    (16/04/2011) 

 

  :المراجع العربیة 

، لائح ة  )1989(جوزیف لوشمیدت، ت شمیش ش تودین أي، ال دریتش كیمیك ال كو،میل ووكي        - ]12[

  .  Z-18577-9 حة رقمئلا) 1913(و ،Z-18576-0 رقم

  

 

 

PDF created with pdfFactory Pro trial version www.pdffactory.com

http://www.geocities.com/lavender273/ben.jpg
http://ocean.otr.usm.edu/~leleuter/organic/grap
http://jsfamous.js.cei.gov.cn/0100008/cyangz_
http://www.bab.com/admin/articles/25_2003
http://www.pdffactory.com
http://www.pdffactory.com

