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ءداـالإه
..أهدي ثمرة جهودي هذه.

ملاكي في الحياة.. إلى معنى الحب وإلى معنى الحنان والتفاني.. إلى إلى
ها سر نجاحي وحنانها بلسم جراحي إلى ؤبسمة الحياة وسر الوجود إلى من كان دعا

الحبيبةأمي...الحبايبأغلى 

د ـبكل افتخار.. أرجو من ا أن يماسمهإلى من كلله ا بالهيبة والوقار.. إلى من أحمل 
يوم ـا التدي بهـوم أهـلماتك نجـبقى كـول انتظار وستـطافها بعد طـان قـفي عمرك لترى ثمارا قد ح

أبي العزيزد ...ـغد وإلى الأبـوفي ال

أستند عليه وخير معيل ألجأ ئا..إلى من كانوا متكوالابتسامةإلى من شاركوني الدمعة 
خوتي وأخواتيإبالنصح والإرشاد...يعلإليه..إلى من لم يبخلوا 

هيثم ..محمد..هيفاء..خليفة..حسناء..خنساء..صفاء..هناء..رجاء

من إلى أخوتي با.. وإلى من جعلهم ا .. إلى من تذوقت معهم أجمل اللحظات
الكيمياءشعبةطلاب ...بافي أحببتهم 

إلى من لم أعرفهم.. ولن يعرفوني
إلى من أتمنى أن تبقى صورهم.. في عيوني

ناء ــس



رفانـشكـر وع
سبحانه وتعالىالحمد والشكر  الذي لا معبود سواه، الذي رزقني العقل وحسن التوكل عليه 

على نبيه محمد وآله وصحبه...والصلاة السلاموألهمني الصبر ووفقني إلى إتمام هذا العمل المتواضع، 

أن نمضي نقدم أسمى آيات الشكر والامتنان والتقدير والمحبة إلى الذين مهدوا لنا طريق وقبل
قسم علوم المادة، والتكنولوجيا، رئيسفي مقدمتهم عميد كلية العلوم ونا ئأجل ارتقاوالمعرفة وسهروا منالعلم   

مسؤول شعبة الكيمياء...

2015لسنةالكيمياء دفعة والمشرفين علىأن نتقدم بالشكر إلى السادة المؤطرين يسرني

.علينا بتوجهاتهم..ولم يبخلواالذين ساهموا في تكويننا 

العمل، وكان نورا الذي أشرف على إنجاز هذاسويعي بلقاسمعلى رأسهم الأستاذ الفاضل و
فله مني الشكر والتقدير هكلالخير ، فجزاه ا عن ييضيء الظلمة التي تقف أحيانا في طريق

.على مجهوده ونصائحه القيمة وتوجيهاته السديدة التي كانت عونا لي في إتمام هذا العملكليهما 

وكذلك مازري راضيةالدكتورة  هاتبرئيسمناقشة هذا العمل بداية للقبولهالكما أشكر أعضاء اللجنة المناقشة
.بوشقرة سماحوالأستاذة  زواري أحمد رشيدةالأستاذة  المناقشين 

العونكل من ساعدني وقدم لي العون وزرع التفاؤل في دربي ومد لي يد كذلك أشكر
عائشة كراسةوالأستاذة منصر سهيلةالأستاذة: خص بالذكرأوزودني بالمعلومات اللازمة لإتمام هذا العمل و

.عبد الكريمههيممفتش اللغة العربية  كذلك و

سناء



الملخص

الملخص
في ھذا العمل تحصلنا على علاقة ریاضیة تربط بین البنیة الكیمیائیة المعبر عنھا بالواصفات 

، وذلك للتنبؤ بقیم owLogK، والخاصیة الفیزیوكیمیائیة المتمثلة في معامل التوزیع )2D(الجزیئیة 

owLogK2(كتلة من الواصفات الجزیئیة 13شملت ھذه الدراسة . لمركبات أخرىD( وھذا وفق

وتمت ھذه أما الثانیة فھي حساب كل الكتل معا (مجمعة). ،مرحلتین أولاھما ھي حساب الكتل كل على حد

) MLR(الانحدار الخطي المتعددطریقة ـوبQSPRمركب كیمیائي بتطبیق تقنیة 2274الدراسة على 

يـي ھـولتائج الـمرحلة الأـسن نـانت أحــوكXlstat.صائیة ـذا باستخدام الـبرمجیة الإحـوھ

)0,8556 =2R(,)= 0.62862S)و (F = 148.328(تلة ــكإلىالنسبة ـب)ذرةـراكز الـزاء مـأج(.

) 2R(,)= 0.96782S= 0.6887(يـھموذج العام))ـ(النعا ـكتل مـ(كل الانیة ـللمرحلة الثالنسبةـبا ـأم
.)F = 48.722و (

.)MLR(نحدارالا، QSPR، تقنیة ، الواصفات الجزیئیةowLogKالنمذجة الجزیئیة، الكلمات المفتاحیة:



راتاختصقائمة الا

ختصاراتالاقائمة 
الترجمة إلى العربیةالمعنىختصارالا

OWKOctanol -Water Partition Coefficientماء)    - كتانول ومعامل التوزیع (أ

OWKLogOctanol-Water Partition Coefficient
logarithme

ماء)      -كتانول ولوغاریتم معامل التوزیع (أ

QSARQuantitative structure - activity relationships) الفعالیة)–كیمیائیة البنیة الالعلاقات الكمیة

QSPRQuantitative  Structure - Property
Relationships

الخاصیة)–كیمیائیة البنیة الالعلاقات الكمیة (

HPLCHigh-performance liquid chromatographyكروماتوغرافیا سائلة عالیة الأداء

MLRMultiple Linear Regression                                 الإنحدار الخطي المتعدد

SLRSimple Linear Regression                                            الإنحدار الخطي البسیط

PCRPrincipal component regression                         الإنحدار المكونات الرئیسیة

PLSRPartial Least Square Regressionالانحدار المربعات الصغرى

MM+Molecular mechanicsمیكانیكا الجزیئیة

PM3Parameterized Model number 3 3معیار نموذج رقم

1RMRecife Model 1Recife لـ 1 نموذج

1AMAustin Model 1Austin لـ1نموذج

AADAverage Absolute Deviationمتوسط الانحرافات المطلقة

SDStandard Deviationالإنحراف المعیاري

SMILESSimplified molecular-input line-entry systemئاتمواصفات الإدخال النصي المبسط للجزی

MNDOModified Neglect of  Diatomic Overlopمعدلة التداخل ثنائي الذرة إھمال

CNDOComplete Neglect of Differential Overlap فرق التداخللكامل إھمال

PCAPrincipal Component Analysisالعنصر الرئیسي تحلیل

DDLData Definition Languageتعریف البیانات لغة

MSEMean Squared Errorتربیعي متوسط خطأ

RMSERoot-Mean-Squared Errorالجذر تربیعي متوسط خطأ

MAPEMean absolute percentage error لمتوسط الخطأ المطلقالمئویة النسبة

DWDurbin–Watson statisticDurbin –Watson الإحصائیة

CpMallows's CpMallows ـل Cp

AICAkaike information criterionللمعلومة Akaike معیار

SBCBayesian Schwarz criterionBayesian Schwarz معیار

PCAmemiya's Prediction Criterionللتنبؤ Amemiya معیار



قائمة الرموز

رموزقائمة ال
المعنىرمزال

OCكتانول)وتركیز المادة في الطور العضوي (أ
WCتركیز المادة في الطور المائي
D2 ثنائي البعد
D3 ثلاثي البعد
rرتباط الخطيمعامل الا

2R الخطيرتباط(مربع معامل الامعامل التحدید(
R² ajusté معامل التحدید المضبوط

Fختبار الإحصائي (لقیاس معنویة النموذج) الا
π الثنائیةالرابطة إلكترونات

2S    الانحراف المعیاري
σ  متوسط الانحرافات المطلقة



قائمة الأشكال

شكالالأقائمة 
الصفحةالعنوانالرقم

ماء)- كتانول والفصل الأول: عمومیات حول معامل التوزیع (أ
6.)ماء-كتانول ومعامل التوزیع (أرسم تخطیطي یوضح )I-1الشكل(

8مع بعض الخصائص الفیزیوكیمیائیة الأخرى.OWKعلاقة معامل التوزیع )I-2الشكل(

12خطوات النمذجة الجزیئیة.)I-3الشكل(

13بتقییم المعاییر.QSPR/QSARعلاقة )I-4الشكل(

QSPR.17مبدأ طریقة )I-5الشكل(

الفصل الثاني: طـرق الحساب والبرامج المستعملة
19المتبعة في التنبؤ.الخطوات (II-1)الشكل

20خط الانحدار.(II-2)الشكل

25نتشار الارتباط في الانحدار الخطي المتعدد.اشكل (II-3)الشكل

ChemOffice Ultra.31البرنامج (II-4)الشكل

HyperChem.32البرنامج (II-5)الشكل

DRAGON.(II-6)الشكل 34البرنامج

35.الواصفات الجزیئیةحساب (II-7)الشكل

XLSTAT.73البرنامج (II-8)الشكل

الفصل الثالث: قاعدة البیانات
44.الخطوات التجریبیة للعمل)III-1الشكل(

الفصل الرابع: النتائج والمناقشة

بیان یوضح أسماء معاملات الواصفات الجزیئیة الخاصة بنموذج الكتلة )IV-1الشكل(
51الذرة).(أجزاء مراكز 

الخاصة بكتلة OWLogK(Préd(بدلالة OWLogKبیان یوضح تغیرات )IV-2الشكل(
25(أجزاء مراكز الذرة).

57معا.بیان یوضح أسماء الواصفات الجزیئیة الخاصة بنموذج جمیع الكتل )IV-3الشكل(

بجمیع الخاصةOWLogK(Préd(بدلالة OWLogKبیان یوضح تغیرات )IV-4الشكل(
06الكتل معا.



قائمة الجداول

الجداولقائمة 
الصفحةالعنوانالرقم

ماء)- كتانول والفصل الأول: عمومیات حول معامل التوزیع (أ
owLogK.15) لإیجاد قیمQSPR/QSARبرامج النمذجة المستخدمة في علاقة ()I-1الجدول(

الثاني: طـرق الحساب والبرامج المستعملةالفصل 
24درجة قوة علاقة معامل الارتباط.)II -1الجدول(

36.أھم كتل الواصفات الجزیئیة)II -2الجدول(

الفصل الثالث: قاعدة البیانات
42یوضح الجدول التالي جزءا من قاعدة البیانات.)III1-الجدول(
Dragon.43نتائج حساب الواصفات الجزیئیة المكونة لقاعدة البیانات باستعمال )III2-الجدول(

الفصل الرابع: النتائج والمناقشة
48نتائج الكـتل المدروسة كل على حد.)IV1-الجدول(
49.(أجزاء مراكز الذرة)معاملات التعدیل الخاصة بالكتلة)IV2-الجدول(

50).أجزاء مراكز الذرة(الكتلةضبط معاملات نموذج)IV-3الجدول(

51تحلیل الفروق الخاصة بالكتلة (أجزاء مراكز الذرة).)IV-4الجدول(

54(أجزاء مراكز الذرة).اارتباطالواصفة ورمزھا للواصفات الجزیئیة الأقل )IV-5الجدول(

45).مراكز الذرةأجزاء (اارتباطالواصفة ورمزھا للواصفات الجزیئیة الأكثر )IV-6الجدول(

55نتائج جمیع الكتل المدروسة معا.)IV7-الجدول(

55معاملات التعدیل الخاصة بجمیع الكتل معا.)IV-8الجدول(

55ق الخاص بجمیع الكتل معا.وتحلیل الفر)IV-9الجدول(

56ضبط معاملات النموذج الخاص بجمیع الكتل معا.)IV-10الجدول(

61).جمیع الكتل معا(ا ارتباطالواصفة ورمزھا للواصفات الجزیئیة الأقل )IV-11الجدول(

26(جمیع الكتل معا).ا ارتباطالواصفة ورمزھا للواصفات الجزیئیة الأكثر )IV12-الجدول(

64للمركبات التي وجدت خارج مجال الثقة.أمثلة )IV-13الجدول(
test.(65نتائج عملیة التحقق الخارجي ()IV14-الجدول(

66(test).للعملیة للتحقق الخارجي لـالمحددةامركب20أسماء الـ)IV-15الجدول(
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النظري: حوصلة بیبلیوغرافیةزءالج
ماء)- كتانول والتوزیع (أالفصل الأول: عمومیات حول معامل

I.6ماء) -كتانول وعمومیات حول معامل التوزیع (أ

.1.Iماء) -كتانولوتعریف معامل التوزیع (أowK6

.2.I) ماء) - كتانول وألوغاریتم معامل التوزیعowLogK7

.3.I علاقة معامل التوزیعOWK7مع بعض الخصائص الفیزیوكیمیائیة الأخرى

.4.I9ماء)-كتانول والطرق التجریبیة لحساب لوغاریتم معامل التوزیع (أ

.1.4.I 9طریقة القارورة الھزازة

.2.4.I 9طریقة الكروماتوغرافیا السائلیة العالیة الأداء

.3.4.I10طریقة التقلیب البطيء

.4.4.I 10طریقة العمود المولد

.5.I11الـنمذجة

.1.5.I11؟نمذجة الجزیئیةـما ھي ال

.2.5.I12النموذج الریاضي

.3.5.I12مزایا استخدام النماذج الریاضیة

.6.I) الخاصیة/الفعالیة) (–كیمیائیة البنیة الالعلاقات الكمیةQSPR/QSAR(13

.1.6.I) نبذة تاریخیة عنQSPR/QSAR(14

.2.6.I 15الخاصیة/الفعالیة) –مشكلة نمذجة العلاقات الكمیة (بنیة كیمیائیة

.3.6.I) استخدام علاقاتQSPR/QSAR ( لتقدیر قیمةLogKow15

.4.6.I تعریفQSPR16

.5.6.I مبدأQSPR16

.6.6.I الطرق الریاضیة المستخدمة في النموذجQSPR17

المستعملةالفصل الثاني: طرق الحساب والبرامج 
.II19طرق الحساب والبرامج المستعملة

.1.II19الخطوات المتبعة في التنبؤ



المحتویاتقائمة

.2.II 20طرق الحساب

.1.2.II 20الانحدار الخطي المتعدد

.2.2.II 21تعریف الانحدار الخطي المتعدد

.3.2.II 21نموذج الانحدار الخطي المتعدد

.4.2.II23الارتباط الخطي

.5.2.II 23تعریف الارتباط

.6.2.II) معامل الارتباط الخطيr(24

.1.6.2.II24نوع العلاقة

.2.6.2.II 24قوة العلاقة

.3.6.2.II25شكل الانتشار

.4.6.2.II25قیاس الارتباط

.7.2.II) 2معامل التحدیدR(26

.8.2.IIختبار الإحصائیة (الاF(27

.9.2.II الانحرافات المطلقة (متوسطAAD(27

.10.2.IIنحراف المعیاريالا)SD  (28

.3.II29البرامج المستعملة

.1.3.II29أھـم الطرق التي تحدید البنیة الكیمیائیة للجزیئات

.2.3.II) برنامجChemOffice Ultra(30

.3.3.II) برنامجHyperChem(31

.1.3.3.II طریقةMM+)mechanicsMolecular(31

.2.3.3.IIطریقةRM1(Recife Model 1)32

.3.3.3.IIطریقةPM3(Parameterized Model number 3)32

.4.3.II) برنامجDRAGON(33

.1.4.3.II34الجزیئيالواصفتعریف

.2.4.3.II35الجزیئيالواصفكتل

.3.4.3.II53الجزیئیةالواصفاتحساب

.5.3.II) برنامجXLSTAT(37

التطبیقي: الحساب والنتائجزءالج
الفصل الثالث: قاعدة البیانات

III.40قاعدة البیانات

III.140. مكونات قاعدة البیانات

III.240. ما سبب اھتمامنا بالمركبات العضویة (مركبات الكربون)؟

III.341. عمومیات حول المركبات العضویة

III.1.3  41.  تعریف المركبات العضویة



المحتویاتقائمة

III.2.3.41تصنیفھا

.4.III 43كیفیة معالجة وحساب الواصفات الجزیئیة المكونة لقاعدة البیانات

III.5 .44للعملالتجریبیةالخطوات

III.6.45للعملالتجریبیةالخطواتشرح

الفصل الرابع: النتائج والمناقشة
IV48. النتائج

IV.1. 48نتائج المرحلة الأولى

.1.1.IV) الكتلة أجزاء مراكز الذرةAtom-centered fragments            (49

IV.2.1. 35تحلیل نتائج المرحلة الأولى

IV.3.1.البقایاتحلیل)Residues(53الأولىالمرحلةنتائج

IV.4.1 .35مناقشة النتائج للمرحلة الأولى

.2.IV 55نتائج المرحلة الثانیة

IV.1.2 . 61تحلیل نتائج المرحلة الثانیة

IV.2.2 .البقایاتحلیل)Residues(61نتائج المرحلة الثانیة

IV.3.2. 61لمرحلة الثانیةلمناقشة النتائج

68خاتمة عامة 

70المراجع

47الملاحق





مقدمة عامة
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مقدمة عامة
رفاھیةزیادةإلىیھدفالماضیةالعقودمدىعلىالسریعوالصناعيالتكنولوجيالتطورنإ

الكیمیائیةالموادبسبباذوھ.والبیئةالإنسانصحةعلىعواقبمنیخلولافإنھذلك،ومع. البشریة

.البیئةفيالسامةالموادتسربیسببوالذيللتطویرالمختلفة

معامل التوزیع الخاصیة الفیزیوكیمیائیة بدراسة في مجال الكیمیاءن یھتمام الباحثازاد یومنا ھذافي 

، والآخر عضويز مادة مذابة بین سائلین أحدھما مائي الذي ھو عبارة عن نسبة تركی)ماء-كتانولوأ(

طبیقات أخرى في ـمركبات العضویة ولھ عدة تـومن أھم تطبیقاتھ ھو استعمالھ في قیاس كراھیة الماء لل

صیدلیةـوالكروماتوغرافیاـالسائل،–سائلخلاصـستالافصل،ـالرقـطمنھا:مجالاتـالف ـمختل

.]21[ثلاـم

مامادة فة ـر ألیقدلتأساسي معیارعـن،وماءكتانول وأنمل التوزیع بیایعـبر لوغاریتم مع

.]13[للدھـون 

فيالمستخدمةالحسابیةوالتقنیاتالنظریةالأسالیبجمیعیشملھي مجالالجزیئیةالنمذجةإن 

تصمیمالحسابیة،الكیمیاءمجالاتفيالتقنیاتاستخدامیتم. الجزیئاتسلوكتتبعأونموذجتصمیم

كیمیائیةأنظمةبینتتراوحالتيالجزیئیةالنظملدراسةالموادوعلومالحسابيالأحیاءعلمالأدویة،

. المادیةوالتجمعاتالبیولوجیةالجزیئاتأنحاءجمیعإلىصغیرة

ھیئةعلىالكیمیائيالمركبتصویرالمساھمة في البرامجھمأمنالجزیئیةالنمذجةبرامجتعد

وھي مجموعة من البرمجیات استخدمنا، وفي ھذه الدراسة زیئاتخصائص الجوتعطیناالابعادثلاثي
ChemDraw(البرنامج Ultra(الـبرامجو،العضویةالمركباتلھذهالجزیئیةالبنیةلرسم

)HyperChem (و)Dragon(مج الریاضيناالبر، والمواصـفاتوحـسابالجزیئاتلنمذجة)Xlstat(

حصائي.للحساب الا

البیاناتقاعدة أساسعلى(معادلة ریاضیة) ریاضينموذجإنشاء ھوالعملھذامنالھدفإن

owLogK)ماء-كتانولوأالفیزیوكیمیائیة وھي معامل التوزیع (الخاصیةوتحدیدلدراسةوھذا المتاحة،

حسابھا إلىاللجوءدون،أخرى مجھولةكیمیائیةمركباتبأتنبأن ننستطیع ھذه الدراسة ومن خلال

مخبریا.
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خطة التالیة:الھذه الدراسة وفق أجریتوقد 
لى البرامج المستعملة في إأھمیة النمذجة الجزیئیة والتعرف مقدمة عامة حیث تحدثنا فیھا عن

لى أھمیة الخاصیة الفیزیوكیمیائیة المختارة. إالدراسة و

إلى فصلین:  ھذا الجزء حوصلة بیبلیوغرافیة وینقسم الجزء الأول

:ماء-كتانول وأ(ـتوزیع عامل الـیات حول مـمومـیھ إلى عـطرقنا فـتالفصل الأول(

owKLogخاصیة/فعالیة) –یمیائیة ـك(بنیةمیة ـعلاقات الكـالقنیة ـوت

)(QSPR/QSAR.

:تحدثنا في ھذا الفصل على طرق الحساب والبرامج المستعملة في ھذه الفصل الثاني

الدراسة.

 التي توصلنا إلیھا، تم في ھذا الجزء تحلیل ومناقشة النتائج حیث الحسابات والنتائج الجزء الثاني

: كذلكفصلین وھو ینقسم إلى 

:من حیث المركبات العضویة المكونة لقاعدة البیانات تطرقنا إلى الفصل الثالث

لقاعدةالمكونةالجزیئیةالواصفاتوحسابمعالجةوكیفیةتعریفھا، أھمیتھا، تصنیفھا، 

شرح خطوات العمل التجریبیة بالتفصیل.ثم البیانات

:عرض النتائج المتحصل علیھا ومناقشتھا.في ھذا الفصل تم الفصل الرابع

قتراحات. اوفي الأخیر خلاصة عامة متبوعة بتوصیات و





ولالأالفصل 
التوزیعمعاملحول
)ماء-كتانول(
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I. ماء):-كتانول و(أعمومیات حول معامل التوزیع

:مقدمة

الذي ھو عبارة عن ماء) -كتانول و(أباحثون في العقود الأخیرة بدراسة معامل التوزیع الاھتم

استعمالھ في قیاس ھو ھلا یمتزجان، ومن أھم تطبیقاتنسبة تركیز مادة مذابة بین سائلین مختلفین 

طرق كراھیة الماء للمركبات العضویة ولھ عدة تطبیقات أخرى في مختلف مجالات العلوم نذكر منھا:

الكیمیاء الحیویة والسموم وفي العلوم الصیدلیة.والكروماتوغرافیا،سائل–ستخلاص سائل الا، الفصل

الخلوي، حیث الامتصاصفعالیة الأدویة، ذوبانیة الدھون، ـذات الصلة بخصائص البیولوجیةـتقییم ال

مـمھیزوكیمیائیة ولھ دور ـفـمركب وخصائصھ الـبین بنیة الارابطاجیدایعتبر معامل التوزیع مؤشر

OWKLogبـیعوضOWKیمـقجال ـر مـصغـونظرا لR/QSA.(QSPR(لاقاتـعـالدراسة يـف
]12[.

.1.I ماء)- كتانولوأ(تعریف معامل التوزیعowK:

نسبةوھowK) ماء-كتانولوأ(معامل التوزیع

الطوروفيكتانولوأطورفيةالمذابالمادة تركیز

أومولاتالوزنحیثمناكیزترعنیعبر. المائي

.]7[السائلمنحجموحدةلكلالكیمیائیةالمواد

).I1(COCTANOL

CWATER
=owK

OCTANOLC:كتانول.والمذاب في الطور الأتركیز
WATERC:.تركیز المذاب في الطور المائي

رسم تخطیطي یوضح     ):I-1(الشكل
.)ماء-كتانولوأ(التوزیع معامل 

لتمییزلوتستخدمالمختبرفياقیاسھیمكنالتيالفیزیوكیمیائیةخاصیةالھوowKمعامل التوزیع

.العضویةوالموادالماءبینلفصللالأوليالمؤشرھوو. لماءلالكارھةةعضویالاتلمركبلكميال

معامل التوزیعلیفضل في حالة المواد العضویة استخدام قیم عالیة الجودة مستمدة من التجربة 

قیم سبق تقییمھا في الدراسات باعتبارھا "القیم الموصى بھا".، أو)ماء-كتانولوأ(

غراض التصنیف استخدام بیانات معتمدة مكن لأیفي حالة عدم توفر بیانات تجریبیة عالیة الجودة، 

.]owKLog]13لتقییم QSPR/QSAR)) (فعالیةخاصیة/–بنیة كیمیائیة (من قبیل العلاقات الكمیة 
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.I2. ماء- كتانولوأ(لوغاریتم معامل التوزیع(owKLog:

:تعاریف عامة

ما للدھـون وعلى ھـذا مادة كتانول والماء عـن مقدار ألفة والأنمل التوزیع بیالوغاریتم معیعـبر 
أساسیا في تـقدیر المصیر البـیئي للمواد. وتـشتق عملیات تـوزیع عدیدة معیاراOWLogKیمثل ،النحو

والتركیز في الكائنات ،متصاص في التربة والترسباتمثل الا،التوزیعستخدام لوغاریتم معامل اب

.]13[العضویة

كتانول والماء ھو شرط في مجموعة البیانات الأساسیة التي تقدم وتعـیین معامل التوزیع بین الأأما 

الأوروبي. ونظرا لأن التعیین العملي بالاتحادللمواد الجدیدة والمواد القائمة التي تـتمتع بأولیة في التبلیغ 

ماء) غیر ممكنة على الدوام، على سبیل المثال في حالة - كتانول ولقیمة لوغاریتم معامل التوزیع (أ

ستخدام قیمة لمعامل التوزیع االمواد الشدیدة الذوبان في الماء والمواد الشدیدة الألفة للدھون، فإنھ یمكن 

OWK 13[)خاصیةال-كیمیائیةالبنیةال(الكمیةالعلاقاتمشتقة من قیمة[.

).I2(=owK

إذا:

).I3(= logowlog K

.3.I علاقة معامل التوزیعOWKالخصائص الفیزیوكیمیائیة الأخرى:بعضمع

الخصائصحسابفيمشاركةالالخاصیةOWKLog)ماء-كتانولوأ(معامل التوزیعریعتب

)....والنباتاتوالرواسبالتربةفيالامتصاص،حیويالالتركزالماء،فيیةلذوبانا(مثلالأخرى

لأنواع معینة من المركبات العضویة، مثل المواد دا للتنبؤ بمعامل التركز الحیويمعیارا جیكذلكویعتبر 

.]13[العضویة اللاقطبیة
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.الخصائص الفیزیوكیمیائیة الأخرىبعضمعOWKعلاقة معامل التوزیع ):I-2(الشكل

في تشابھ عملیة التوزع بین الطور OWKLogوقیمة حیويیتمثل أساس العلاقة بین التركز ال

وینشأ سبب استخدام .)ماء-كتانولوأ(معامل التوزیعاللیبیدي في الأسماك والماء مع عملیة التوزع بین 

OWK 13[للیبیدات الموجود في أنسجة الأسماكمرضیامن قدرة الأوكتانول على أن یكون بدیلا[.

وذوبانیة المواد في زیت كبد الحوت OWLogKھناك علاقات واضحة بدرجة عالیة بین قیمة 

والتریولین، وھذا الأخیر ھو أحد أوفر مركبات ثلاثي أسیل غلیسرول التي توجد في لیبیدات أسماك

.]13[المیاه العذبة
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.4.Iماء-كتانولوأ(طرق التجریبیة لحساب لوغاریتم معامل التوزیع ال(:

طریقة ھما،)ماء-كتانولوأ(لتعیین العملي لقیم معامل التوزیعلتانمختلفتانقیوردت طر

. في توجیھات قیاسیة مثل:)HPLC(داءعالیة الأة وطریقة الكروماتوغرافیا السائلالقارورة الھزاز

OECD 107(1995)،OECD 117 (1983)،EEC A.8 (1992)،EPA-OTS (1982) ،

EPA-FIFRA (1982)،ASTM (1993). الناتجةولا تقتصر البیانات الموصى بھا على البیانات

من إستخدام طریقة القارورة الھزازة أو طریقة الكروماتوغرافیة وفقا للتوجیھات. إذ أنھ بالنسبة للمواد 

الشدیدة الألفة للدھون التي تذوب ببطء في الماء تعتبر البیانات الناتجة من استخدام طریقة التقلیب البطيء 

لطریقة التقلیب البطيء تمھیدا لوضع ختیار دائري اأكثر موثوقیة بصفة عامة. ویجري في وقت الحاضر 

.]13[التعاون والتنمیةلمنظمةتوجیھ نھائي 

.4.I1. :طریقة القارورة الھزازة

كتانول. ولتعیین والأالماء و،المبدأ الأساسي للطریقة ھو قیاس ذوبان المادة في طورین مختلفین

ومن ثم یعین تركیز ،المتفاعلة في النظاممعامل التوزع یجب بلوغ حالة الأتزان بین جمیع المكونات 

التوزیع معامللوغاریتمقیم ا تقع مبة في الطورین. تطبق طریقة القارورة الھزازة عندئالمواد الذا
طریقة إلا على المواد النقیة الذوابة في الماء ھذه . ولا تنطبق 4إلى 2في النطاق من )ماء-كتانولوأ(

.]C]13°25إلى 20ویجب إجراؤھا تحت درجة حرارة ثابتة في النطاق ،كتانولوالأو

.4.I2. :طریقة الكروماتوغرافیا السائل عالیة الأداء

في أعمدة تحلیلیة معبأة بطور صلب تجاري )HPLC(تجرى الكروماتوغرافیا السائل عالیة الأداء 

یحتوي سلاسل ھیدروكربون طویلة مربوطة كیمیائیا على السیلیكا. وتتحرك المواد الكیمیائیة المحقونة 

بطول العمود بمعدلات مختلفة بسبب اختلاف درجات التوزع بین الطور المائي المتحرك وطور 

المركبات رافیا على الأحماض والقلویات، أوروماتوغالھیدروكربون الثابت. ولا تنطبق الطریقة الك

الفلزیة المعقدة أوالمواد الخافضة للتوتر السطحي أوالمواد التي تتفاعل مع المذیب. وتنطبق الطریقة 
وھذه 2إلى 0في النطاق من )ماء- كتانول وأ(الكروماتوغرافیا عندما تقع قیمة لوغاریتم معامل التوزیع 

بطریقة القارورة الھزازةبالمقارنةالطریقة ذات حساسیة أقل لوجود الشوائب في المركب المختبر 
]13[.
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.4.I3.:طریقة التقلیب البطيء

-كتانول وطریقة التقلیب البطيء الحصول على تعیین دقیق وصحیح لقیمة معامل التوزیع (أیحتت
. وفي حالة المركبات 7,2ماء) إلى -كتانول وماء) للمركبات التي یصل فیھا لوغاریتم معامل التوزیع (أ

وفي الطریقة ،تكون طریقة القارورة الھزازة معرضة لحدوث أخطاء تجریبیة،الشدیدة الألفة للدھون

صول على حالیلزم عمل استكمال خارجي خارج حدود نطاق التدریج من أجل ،الكروماتوغرافیة

.OWKتقدیرات لقیمة 

ومن ثم ،بینھماتزان كتانول والمركب المختبر حتى یتحقق الاولتعیین معامل التوزیع یخلط الماء والأ

على البطيءیقاس تركیز المركب المختبر في كلا الطورین. ویمكن التغلب في طریقة التقلیب 

تزان بین الماء بتحقیق حالة الا،إلى حد ما،الدقیقةراتیالقطنیكوتبالصعوبات التجریبیة المرتبطة 

ویولد التقلیب تدفقا انسیابیا إلى حد ما .بطيءكتانول والمركب المختبر في مفاعل یعرض لتقلیب ووالأ

.]13[ویعجل التبادل بین الطورین بدون تكوین قطیرات دقیقة،كتانول والماءوبین الأ

.4.I4. :طریقة العمود المولد

ماء) ھي طریقة -كتانول وھناك طریقة أخرى متعددة المزایا لقیاس لوغاریتم معامل التوزیع (أ

المادة المختبرة بین طوري الأوكتانول لتوزیعیستخدم عمود مولد ،العمود المولد. وفي ھذه الطریقة

كتانول.وصلبة ویشبع بتركیز ثابت من المادة المختبرة في الأةمازوالماء. ویعبأ العمود بمادة 

المائيالماء. ویمثل المحلول باستخدامكتانول والمختبرة من العمود المولد المشبع بالأدةوتشطف الما

التي ھجرت طور الأكتانول إلى طور الماء. المختارةالذي یخرج من العمود تركیز اتزان المادة 

یزة الأساسیة لطریقة العمود المولد بالمقارنة بطریقة القارورة الھزازة ھي أن الأولى تتجنب والم

خاص لقیاس قیم لوغاریتم معامل ھفإن ھذه الطریقة مفیدة بوج،تماما تكوین المستحلبات الدقیقة. لذلك

. ویتمثل عیب طریقة العمود المولد في المولد في أنھا تتطلب 4,5ماء) الأقل من -كتانول والتوزیع (أ

.]13[معقدةأجھزة 
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.5.Iنمذجة:ـال

مقدمة:

تعرف النمذجة بأنھا عبارة عن خطوات متتالیة لبناء نموذج یتناول الواقع وتترجم أجزاءه في 

متغیرات ومعادلات تربط بینھا علاقات معینة.

أن النمذجة تتراوح بین النمذجة التحلیلیة (Rassyl Ray)ویرى الباحث الأمریكي راسل راي 

، توصل إلى نماذج جزئیة من النموذج الكليـیث یتم الـتحلیلیة حـنمذجة الـالبویقصد .والنمذجة التركیبیة

.رةـالمصغزئیة أوـنماذج الجـعدید من الـالنمذجة التركیبیة الوصول للنموذج الكلي باستخدام الأما 

الصعوبة التي یواجھھا صانع النموذج بأنھا تتمثل في تقبلھ (Klir)كما یصف العالم الأمریكي كلیر 

لذلك الھدف الحقیقي من النمذجة ھو تجرید .ریاضیا ومنطقیاءبنااادة بناؤھوإعللواقع المراد نمذجتھ

.]10[ھذا التجرید یساعد على حل مشكلة معینة،تبسیطي للواقع

استخدام النمذجة یرجع للأسباب الآتیة:

              .قلة التكلفة

.سھولة التنفیذ ودقة الأداء

         .وفرة الجھد والوقت
ةالمرون.

10[إمكانیة تطبیق النمذجة على مدى واسع من مجالات الحیاة المختلفة[.

.5.I1.؟الجزیئیةالنمذجةما ھي

بأنھ الجزیئات. ویعرف قاموس أوكسفورد النموذج مع التعاملح وعني بوضت"الجزیئیة" كلمة

"وصف مبسط أو مثالي لنظام أوعملیة، في المصطلحات الریاضیة كثیرا ما یستخدم لتسھیل العملیات 

.والجزیئاتالجزیئي . تھتم النمذجة الجزیئیة بتقلید سلوك أنظمة الحسابیة والتوقعات"

كما ترتبط ھذه النمذجة بشكل ثابت بالنمذجة الحاسوبیة. ومع ذلك، أحدثت التقنیات الحاسوبیة ثورة 

الحاسوب. ھذا لا استعمالفي النمذجة الجزیئیة إلى درجة أن غالبیة الحسابات لا یمكن أن تنجز بدون 

حد بسیط، ولكن أجھزة الكمبیوتر لدیھا بالتأكید ھو بالضرورة أفضل أي واأكثر تطوراایعني أن نموذج

.]01[یمكن تطبیقھاالتيمجموعة أوسع من النماذج التي یمكن النظر فیھا والنظم 
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.5.I2.النموذج الریاضي:
النموذج الریاضي عبارة عن مجموعة من المعادلات التي تصف سلوك النظام تحت الدراسة وھذه 

یكون عددھا مساویا لعدد المتغیرات فیھا وعامة ھذه المعادلات مبرمجة حیث تحل بواسطة المعادلات 

. ]01[الكمبیوتر وھذه ھي الطریقة الأنسب للتعامل مع المعادلات الریاضیة التي تتطلب حلا عددیا

.5.I3.مزایا استخدام النماذج الریاضیة:
ومنھا:توجد مزایا كثیرة لاستخدام النماذج الریاضیة 

تساعد الباحث على ترتیب المعتقدات النظریة والملاحظات المبدئیة عن النظام واستنباط

النتائج المنطقیة لھذا الترتیب.

.تصف النماذج الریاضیة المشكلة بطریقة مختصرة وھذا أفضل من الوصف الشفھي

 الدراسة المباشرة.تسمح النماذج الریاضیة بالتحكم في مصادر التغیر أكبر مما تسمح بھ

.أقل تكلفة من النظام

.تساعد النماذج الریاضیة على سرعة التحلیل

.تساعد النماذج الریاضیة على فھم النظام

10[الاھتمام بالوصف من خلال التفصیل والعرض[.

لنمذجة الجزیئیة.اخطوات ):I-3(الشكل
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.6.I(الخاصیة/الفعالیة)–كیمیائیة البنیة ال(الكمیةالعلاقات(QSPR/QSAR:

مقدمة:

. الفیزیوكیمیائیةالبیولوجي أوخصائصھنشاطھوبینالكیمیائیةالبنیةبینعلاقةيھالكمیةعلاقةال

البیولوجيالتأثیراستثارةعنةالمسؤولالكیمیائیةالزمربتحدیدالكمیة بالبنیةعلاقةتحلیلیسمح

تغییرطریقعن) دواءعادة(بیولوجیافعالمركبتأثیربتعدیلیسمحوھذاالحي،الكائنفيالمستھدف

. الكیمیائیةبنیتھ

جدیدةكیمیائیةزمردخاللإالكیمیائيالاصطناعطرائقالدوائیةالكیمیاءفيالمختصونیستخدم

.البیولوجیةتأثیراتھافيالتغیراتواختباربالمركفي

والخصائص البیولوجيوالنشاطالكیمیائیةالبنیةبینریاضیةنماذجبناءلالطریقةھذهتطویرجرى

.]13[الكیمیائیةوالبنیةفعالیة/الخاصیةالبینالكمیةبالعلاقةیسمىماوھذا،الفیزیوكیمیائیة

المعاییر.بتقییمQSPR/QSARعلاقة):I-4(الشكل
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.6.I1.عنتاریخیةنبذة)(QSPR/QSAR :

تفي علم السموم المائیة إلى الأعمال التي أنجز)QSPR/QSAR(العلاقاتیرجع تاریخ استخدام 

والتي ن (أوفرتون في زیورخ) و(مایر في ماربورغ) یالباحثقبلمن في أواخر القرن التاسع عشر

مباشرا اأن قدرة المواد على إحداث تخدیر في صغار الضفادع وصغار الأسماك ترتبط ارتباطتوضح 
إن ھذا فرضیة ب1901س بین زیت الزیتون والماء. طرح أوفرتون في درستھ عامبمعامل توزعھا المقا

معین جزیئيلإرتباط یعكس السمیة التي تحدث في تركیز أوفي حجم الجزیئي القیاسي، في نطاق موقع ا

في داخل الكائن العضوي.

كما خلص إلى أن ھذا یناظر التركیز أوالحجم نفسھ في مختلف الكائنات، بغض النظر عما إذا كان 

رتباط في علم التخدیر بإسم نظریة متصاص من الماء أوعن طریق استنشاق غازي. ویعرف ھذا الاالا

أوفرتون.-مایر

كنظام قیاسي owKالتوزیعاقترح كورفن ھانس ومعاونوه في كلیة بومونا استخدام نظام معامل

للتوزیع، ووجد أن معاملات التوزیع ھذه قیم جمعیة تركیبیة یمكن تقدیرھا مباشرة على أساس التركیب 

على أساس QSPR/QSAR)(ن كذلك أنھ یمكن تصمیم نماذج للعلاقاتیالكیمیائي. وذكر ھؤلاء الباحث

ما 1982طریق تطبیق ھذا المنھج في عام نحدار في النتائج. أعلن الباحثون عن تحلیل إحصائي للا

على شكل: QSPR/QSAR)(للعلاقاتنموذجا 138ةمجموع

)4.I(+ BowLog(1/C) = A log K

ow:K الماء).-كتانولالأ(ھو معامل التوزیع

:C      التركیز المولي للمادة الكیمیائیة الذي یسبب استجابة بیولوجیة قیاسیة لتأثیر المركبات العضویة

عضاء، أوخلایا، بل وأنزیمات نقیة.أغیر الإلكترولیتیة غیر المتفاعلة في حیوانات كاملة، أو

ه المعادلات التي وكانت الإنحدارات ومقاطع محاور الإحداثیات متطابقة تقریبا في خمس من ھذ

روكسیل لخمسة أنواع من الأسماك، وكانت في الواقع مطابقة یدبسمیة خمسة كحولات بسیطة أحادیة الھ

یكن على علم بأعمال ھانس السابقة.لم، الذي یبدو أنھ1971تقریبا لما توصل إلیھ كونمان في 

یتیة وغیر المتفاعلة تعمل من خلال وأثبت كونمان وآخرون أن كل ھذه المواد البسیطة غیر الإلكترول

.]13[آلیة تخدیر في اختبار السمیة الحادة في الأسماك، مما یؤدي إلى سمیة دنیا أوسمیة خط الأساس
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.6.I2. الخاصیة/الفعالیة):-كیمیائیة البنیة ال(الكمیةالعلاقاتمشكلة نمذجة

قا لسمیة مادة یعني أن یعطى النموذج تنبؤا موثوQSPR/QSARللعلاقاتمناسبةإن اختیار قیمة 

أولنشاطھا الحیوي. وبصفة عامة، تتناقص الموثوقیة مع تزاید تعقید التركیب كیمیائیة لم تختبر 
مشتقة لمجموعة ضیقة من المواد الكیمیائیة تشبھ QSPR/QSARلعلاقاتالكیمیائي، ما لم تكن قیمة ا

المادة المرشحة في التركیب.  
مشتقة لرتب ضیقة محدودة من المواد QSPR/QSAR)(في المعتاد، تستخدم نماذج لعلاقة 

.الكیمیائیة في تطویر المستحضرات الصیدلانیة متى تم تعیین مركب رائد جدید

ومتى كانت ھناك حاجة إلى إدخال تعدیلات تركیبیة طفیفة لزیادة نشاطھ وتقلیل سمیتھ والھدف 

.]13[الإجمالي ھو عمل تقدیرات عن طریق الاستیفاء الداخلي أكثر منھ عن طریق الاستكمال الخارجي

.I6.3.علاقاتاستخدام)(QSPR/QSARقیمة لتقدیرowKLog:

، وقد وضعت الاعتباریجب أخذ طریقة التقدیر في عین owKLogعند وجود قیمة مقدرة للمعامل 

. owLogKبغرض تقدیر قیمة المعامل QSPR/QSAR)(ولا تزال توضع قیم عدیدة للعلاقات 

لتقدیر (CLOGP, LOGKOW, AUTOLOGP):منھاوتستخدم أغلب الأحیان برامج حاسوبیة

تتوفر بیانات مشتقة من التجربة.المخاطر إذا لم 
على إضافة مساھمات المجموعات CLOGP, LOGKOW, AUTOLOGPوتقوم البرامج 

.التفاعلیة
لإغراض التصنیف بسبب موثوقیتھما وتوفرھما LOGKOWوCLOGPباستخدام برنامج ویوصى 

.]13[تجاریا، وسھولة استخدامھما

.]owKLog]13لإیجاد قیم QSPR/QSAR)(في علاقةالمستخدمةبرامج النمذجة ):I -1(الجدول

المواد المعنیةowLog Kمجال قیم برنامج النمذجة

CLOGP0>owKLog>9
التي للمركبات العضویة، owKogLالبرنامج قیمھذایحسب

,Si, P, Seالھالوجین C, H, N, O,تحتوي الذرات التالیة:
Li, Na, K و/أو.Hg

LOGKOW
(KOWWIN)

4>owKLog>8

للمواد العضویة التي owKogLالبرنامج قیم ایحسب ھذ
,Si, P, SeالھالوجینC, H, N, O,تحتوي الذرات التالیة:

Li, Na, K و/أو.Hgیمكن أیضا حساب قیمowKogL
للأملاح وللمركبات التي تحمل شحنات شكلیة (بإستثناء 

النتروجین).وأكسیدمركبات النترو

AUTOLOGP5<owKLog یحسب البرنامجowKogL للمواد الكیمیائیة العضویة التي
,H, N, Oذرات Cالھالوجین،Pو.S
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.6.I4. تعریفQSPR:

Quantitative Structure - Property Relationship:QSPR)(

QSPRمركبات لمجموعةةالجزیئیبنیةالبینالكمیةالعلاقاتتأسیسخلالھا یتممنالتيالعملیةھي

:وھيQSPR(حساب)نموذجلبناءالثلاثةالرئیسیةالمراحلبوذلك . الفیزیوكیمیائیةخاصیةالمع

الخاصیة.–الكیمیائیة بنیةإشكالیةمعمناسبةالالجزیئیة واصفاتالختیارا

المدروسةالخاصیةمعاربطھتالتيالعلاقةلتحدیدكمتغیراتالجزیئیة واصفاتالقیمستغلالا،

برامج خاصة.باستخداموذلك

للإشكالیة المطروحةالنماذجاختیار أفضلفيتساعدأنشأنھامنوالتحققالأداءمعاییروضع

.]9[التنبؤأخطاءوتقدیر

.6.I5. مبدأQSPR:
لكترونیةالإالجزیئاتخصائصالتي تربط كمیاالریاضیةھي إنشاء العلاقةQSPRةقیطرمبدأ

) وغیرھا،الفیزیوكیمیائیةوخصائصسمیة،البیولوجي،فعالیةال(تعرف بالواصفات الجزیئیةوالھندسیة،

:والشكل العام للنموذج كالتالي. المعطیاتتحلیلطرقباستخداممتشابھةكیمیائیةالالمركبات منسلسلةل

)5.I((الواصفات)f=الخاصیة

بذلك،للقیامو. قیاسھاخاصیةعواملعنللكشفالبنیویةالبیاناتتحلیلھوالطریقةھذهمنالھدف

: التالیةدواتالأاستخدامیمكن

الخطي.الانحدار

القرارأشجار.

العصبیةالشبكات.

الوراثیةالخوارزمیات.

مركباتللجدیدةالخصائصبأتنبأن نیمكنناصلاحیتھا،منوالتأكدالعلاقةھذهإنشاءبمجرد

.]9[تجریبیاھي غیر معروفةوالتي،مجھولة
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QSPR.مبدأ طریقة ):I-5(الشكل

.6.I6.النموذجفيالمستخدمةالریاضیةالطرقQSPR:

البسیطالخطيالانحدار)SRL(.

متعددالالانحدار الخطي)MRL(.

مكونات الرئیسیةالالانحدار)PCR(.

 الصغرىالمربعات الانحدار)PLS(]9[.



ثانيالالفصل 
برامج طرق الحساب وال
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II.والبرامج المستعملة:حسابطرق ال
II.1:الخطوات المتبعة في التنبؤ .

.الخطوات المتبعة في التنبؤ(II-1):الشكل
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.2.IIحسابطرق ال:

مقدمة:

الجزئي وبعض ھذابواسطة جھاز الحاسوب تعطي معلومات حول ھندسة وشكلةئییإن نمذجة جز

أیضا بتحدید بنیة الجزیئ، الإستقطابیة، الحجم والسطح الجزیئي...)، كما تسمحالشحنة(الخصائص

میدان الكیمیاء العضویة وھذا لتقدیر درجة فيالنمذجة الجزیئیةتستعمل كذلك طریقةو، استقرارهوطاقة 
تطورالأخیرةالسنواتوفي،)(QSPR)خاصیة -أوبنیة(QSAR)لیةعاف- المتعلقة بـ (بنیةالارتباط

.المتعددالخطيالانحدارباستخدامQSAR/QSPRماذجنحسابالنمذجة الجزیئیة فياستخدام

.1.2.IIالخطي المتعدد: الانحدار

المتغیربینعلاقةیربطالانحدار

الخاصیة الفیزیوكیمیائیةیمثلالذيالتابع

والتي المستقلة،المتغیراتمنوالعدید

.الجزیئیةواصفاتفي التتمثل

بقیمةللتنبؤالخطيالانحداریستخدمو

بینالعلاقةتمثیلخلالمنالتابع،المتغیر

.]17[المستقلةوالمتغیراتالتابعالمتغیر

.1]1[الانحدارخط ):II)-2الشكل

من أجل الاستدلالالخطي المتعدد من الأسالیب الإحصائیة المتقدمة والتي تضمن دقة الانحداریعد 

الأمثل للبیانات في إیجاد علاقات سببیة بین الظواھر موضوع الاستخدامتحسین نتائج البحث عن طریق 

. ]61[ثالبح
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.2.2.II الخطي المتعدد: الانحدارتعریف

الخطي المتعدد ھو عبارة عن إیجاد معادلة ریاضیة تعبر عن العلاقة بین متغیرین الانحدار
على )Y(للمتغیر التابع انحدارعن عبارة أیضاھو قیم مستقبلیة، وبلتنبؤ لوتستعمل لتقدیر قیم سابقة و

لذا فھو یستخدم في التنبؤ بتغیرات المتغیر التابع الذي K, ...X2, X1Xالعدید من المتغیرات المستقلة

ؤثر فیھ عدة متغیرات مستقلة أي تعتمد فكرتھ على العلاقات الدلالیة التي تستخدم ما یعرف بشكل ت

.]61[التشتت أوالانتشار

الخطي المتعدد لیس مجرد أسلوب واحد وإنما مجموعة من الأسالیب التي یمكن الانحدارإن 

ما تكون ةأستخدامھا لمعرفة العلاقة بین متغیر تابع مستمر وعدد من المتغیرات المستقلة التي عاد

.]61[مستمرة

.3.2.II الخطي المتعددالانحدارنموذج:

ربطانحدار تةالحصول على أفضل معادلالریاضیة التي تمكننا منیتمثل ھذا النموذج في المعادلة 

nبیانات من عینة حجمھا قاعدة ذا توافرت لدینا إوذلك ةالعلاقة بین المتغیر التابع والمتغیرات المستقل

بالشكل التالي:يالخطيالریاضالنموذجفیكون 

Yj = a + b1X1j + b2X2j + … + bk-1Xkj + Uj ،j=1, 2,…, n (1-II)

:حیث أن

jY:المتغیر التابع.

a:.ثابت الانحدار الخطي

1b: لانحدارامیلyعلى المتغیر المستقل الأول.

2b: لانحدارامیلyعلى المتغیر المستقل الثاني.

j1X:المتغیر المستقل الأول.

j2X:61[المتغیر المستقل الثاني[.

jU .المتغیر العشوائي :
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) ویكون نظام المعادلات nجملة معادلات یبلغ عددھا (في الواقع الأمر فإن ھذه المعادلة واحدة من 

:]61[كالأتي

1U+k1Xkb+ … +21X2b+11X1b= a +1Y

2U+k2Xkb+ … +22X2b+12X1b= a +2Y

(2-II)   ........    .    .     ..

nU+knXkb++ …2nX2b+1nX1b= a +nY

یمثل الحد aمعلومات المطلوب تقدیرھا علما بأن الحد الأول منھا المن )k+1(ھذه المعادلة تتضمن 

علیھ یمكن والثابت، الأمر الذي یتطلب اللجوء إلى المصفوفات والمتجھات لتقدیر تلك المعلومات. 

:]61[صیاغة ھذه المعادلات في صورة مصفوفات كالأتي

1

2.
n

= 11 21 ⋯ k1

12 22 ⋯ k2. . . ⋯ .
1n X2n ⋯ kn

1

2.
k

+ 1

2.
n

(3-II)

یمكن كتابتھا كالأتي:   وباختصار

(4-II)Y = XB + U

حیث أن:

Y: أبعاده متجھ عمودي)n+1(.ویحتوي على المتغیر التابع

X: مصفوفة أبعادھا)k+1×n(.وتحتوي على المتغیرات المستقلة

B: 11×(متجھ عمودي أبعاده+k( تقدیرھا.یحتوي على المعالم المطلوب

U: متجھ عمودي أبعاده)n×1(61[یحتوي على الأخطاء العشوائیة[.

الخطي المتعدد في حالة توافر الشروط التالیة: الانحداریمكن استخدام 

أن تكون العلاقة خطیة بین المتغیرات المستقلة والمتغیر التابع..1

للمتغیرات المستقلة والمتغیر التابع.طبیعیاأن تكون البیانات موزعة توزیعا .2

.]61[لیجب أن تكون قیم المتغیر التابع من المستوى الترتیبي على الأق.3
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ي:ھةتصبح أفضل معادلة لتقدیر قیمة المتغیر التابع بدلالة المتغیرات المستقلةباستخدام الفروض السابق

j = + 1X1j + 2X2j + … + k-1Xkj ،j=1, 2,… n (5-II)

حیث أن: 

j:لمتغیر التابعالتقدیریةالقیمة.

ثابت الانحدار الخطي.لالتقدیریةالقیمة:

1b: لانحدارامیلy لمتغیر المستقل الأولالتقدیریةالقیمةعلى.

2b: لانحدارامیلy الثانيلمتغیر المستقل التقدیریةالقیمةعلى.

j1:Xالمتغیر المستقل الأول.

j2X:61[المتغیر المستقل الثاني[.

ن ھذه المعاملات مقبولة من أن نبین ھل أبعد الحصول على نتائج معادلة الانحدار یجب علینا 

.حدهن المعنویة تكون لكل معامل على بأمع التنویھ اإحصائیمعنویة أي حصائیة لإالناحیة ا

الارتباط الخطي مقیاسا جیدا لدراسة العلاقة بین متغیرین والتي تأخذ الشكل الخطي یعتبر معامل

.]20[رتین) فقطـوسوف تقتصر دراستنا على الارتباط بین متغیرین (ظاھ

معاملجمالیة للنموذج ومنھالإحصائیات تستخدم لمعرفة المعنویة اإكما سیتم الحصول على

.)F(الإحصائي ختبارالا، )2R(التحدیدمعامل،)r(الخطيالارتباط

.4.2.IIالخطي:الارتباط

حد، وننتقل من التعامل مع أیمكن من خلالھا وصف شكل توزیع البیانات التي تم جمعھا من متغیر و

متغیرین، دراسة وتحلیل العلاقة بینه الوحدة أكثر، وسنتناول ھذحد إلى التعامل مع متغیرین أوأومتغیر

ین متغیرینـ، وذلك لدراسة العلاقة بثل تحلیل الارتباطـوذلك باستخدام بعض طرق التحلیل الإحصائي م

(X,Y)]26[ .

.5.2.II :تعریف الارتباط

حد المتغیرین یؤدى إلى أمتغیرین بمعنى أن التغیر في ظاھرتین أوالارتباط یعنى وجود علاقة بین 

ن إ، وإذا كان المتغیران یزیدان معا وینقصان معا فانالتغیر في المتغیر الأخر سواء بالزیادة أوالنقص

.)عكسیةن العلاقة بینھما (إف]26[العلاقة بینھما (طردیة)، أما إذا كان أحدھما ینقص بزیادة المتغیر الأخر
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.6.2.IIيمعامل الارتباط الخط)r(:

ویرمز لھ نوع وقوة العلاقة بین متغیرین، لتحدیدیستخدم يمعامل الارتباط ھو مقیاس كمي نسب

.]r(]26(بالرمز 

.6.2.II1.:نوع العلاقة

حسب إشارة معامل الارتباط كما یلي:صور مختلفةثلاث العلاقة بین المتغیرینتأخذ

 إذا كانت إشارة معامل الارتباط سالبة(r < توجد علاقة عكسیة بین المتغیرین، بمعنى أن (0
خر، والعكس. زیادة أحد المتغیرین یصاحبھ انخفاض في المتغیر الآ

 موجبةإذا كانت إشارة معامل الارتباط(r > علاقة طردیة بین المتغیرین، بمعنى أن توجد(0
خر، والعكس. زیادة أحد المتغیرین یصاحبھ زیادة في المتغیر الآ

 اصفرتساوىقیمتھ إذا كان معامل الارتباط(r = عدم وجود علاقة (أي علىدل ذلك(0
. ]26[) بین المتغیرینطارتبا

.6.2.II2 .:قوة العلاقة

حیث أن قیمة معامل الصفر،العلاقة من حیث درجة قربھا أو بعدھا عنیمكن الحكم على قوة 
)الارتباط تقع في المدى -1 ≤ r ≤ یمكن التيالعلاقة وقد صنف بعض الإحصائیین درجات لقوة ،(1

: ]26[التاليجدولتمثیلھا على ال

.]26[علاقة معامل الارتباطةدرجة قو):II)-1جدولال

المعنىالارتباطمعاملقیمة
تامطرديارتباط1+

جداقويطرديارتباط)0.99إلى0.90من(
قويطرديارتباط)0.89إلى0.70من(
متوسططرديارتباط)0.69إلى0.50من(
ضعیفطرديارتباط)0.49إلى0.30من(
جداضعیفطرديارتباط)0.29إلى0.01من(

ارتباطیوجدلا0
جداضعیفعكسيارتباط)0.29-إلى0.01-من(
ضعیفعكسيارتباط)0.49-إلى0.30-من(
متوسطعكسيارتباط)0.69-إلى0.50من(
قويعكسيارتباط)0.89-إلى0.70-من(
جداقويعكسيارتباط)0.99-إلى0.90-من(

تامعكسيارتباط1-
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.6.2.II3 .شكل الانتشار:

من النقاط بمجموعة(X, Y)ھو عبارة عن تمثیل أزواج قیم الظاھرتین المتغیرینشكل الانتشار

المحور الرأسي حیث نرصد علىYوالمتغیرالأفقي،على المحور Xفیتم تمثیل المتغیر .الرسمعلى

.]26[لكل زوج من قیم المتغیرین بنقطة على الرسم فنحصل على شكل الانتشار

.]5[الارتباط في الانحدار الخطي المتعددانتشارشكل ):II)-3الشكل

.6.2.II4.قیاس الارتباط:

بدلالة القراءات لبیانات المتغیرین الخطيالارتباطمعامل ب]23[یمكن قیاس الارتباط بین المتغیرین
=:]26[باستخدام الصیغة التالیة ∑ − ∑ ∑∑ − (∑ ) ∑ − (∑ ) ( − )

حیث:
n.عدد الأزواج قیم المتغیرین :∑ xy:حاصل ضرب مجموعY فيx.

:∑ x قیم مجموعX.

:∑ yمجموع قیمy           .

:∑ x قیممجموع مربعاتX. ∑ y: قیممجموع مربعاتy]26[.



والبرامج المستعملةالحسابطـرق الفصل الثاني:/يالنظرالجزء

26

.7.2.II2(معامل التحدیدR(:

المعادلة (یستخدم لمعرفة القوة التفسیریة للنموذج المقدر والذي معامل التحدید بیسمى فھو2Rما أ

متعدد.الخطي النحدارلاافي حالة )المقدرة

تعریف:
.]2r =2R]81حیث:2Rیعرف معامل التحدید بأنھ مربع معامل الارتباط ویرمز لھ بالرمز 

المقدر للمتغیر التابع على المتغیر الانحداروھو معامل یستخدم لمعرفة مدى جودة التوفیق لخط 

معامل الارتباط لذلك فقیمتھ تكون موجبة محصورة بین الصفر المستقل، وبما أنھ عبارة عن مربع 

.]2R≤0]81≥ 1والواحد، أي: 

مساھمةغیر المستقل، أي أنھ یوضح نسبة ھو یقیس نسبة التغیر في المتغیر التابع نتیجة تغیر المت

.]81[المتغیر المستقل في التغیر الحاصل في المتغیر التابع

 2قیمة یكون التقدیر جیدا كلما اقتربتRمن الواحد.

 2= 1كان: إذاR یعني أنھ یوجد علاقة خطیة تامة بین المتغیرین التابع والمستقل أي أن

في التغیر الحاصل في المتغیر التابع.%100المتغیر المستقل یساھم بنسبة 

 2كلما اقتربR من الصفر كلما دل ذلك على ضعف مساھمة المتغیر المستقل في تفسیر

.]81[التغیر الحاصل في المتغیر التابع

:]81[یليیمكن إیجاد معامل التحدید إما من خلال معامل الارتباط أو من خلال ما

= ∑ ( − )∑ ( − ) ( − )
حیث:

.لمتغیر التابعالتقدیریةالقیمة:

iy:المتغیر التابع.

y: متجھ البعدn]81[.
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.8.2.IIالإحصائیةختبارالا)F:(

.]61[للحكم على معنویة النموذج المقدر ككل عند مستوى معنویة معین )F(نستخدم أیضا إحصائیة

تعریف: 
لاختبار معنویة النموذج وذلك بتحدید ما إذا كانت )F(معنویة النموذج یتم استخدام اختبار لقیاس

تستخرجحیثK, ...X2, X1Xوالمتغیرات المفسرة )jY(ھناك علاقة معنویة بین المتغیر المعتمد 

=:]23[تيكالآ)F(قیمة ∑ ( − ) /∑ ( − ) /( − − ) ( − )
حیث: 

:yلمتغیر التابعالتقدیریةالقیمة.

iy:المتغیر التابع.

y: متجھ البعدn.

n:.العدد الإجمالي

k:23[عدد طبیعي متغیر[.

:یليماویتم حساب التشتت حول المتوسط الحسابي من خلال 

.9.2.IIمتوسط الانحرافات المطلقة)AAD:(

،نحراف القیم عن وسطھا الحسابي بغض النظر عن اشارة ذلك الانحراف حیث یتم حسابھاھو یقیس 

التالیة:المعادلةخلالمنالمطلقةالانحرافاتمتوسطحسابویمكن،ویرمز لھ بالرمز

( − )σ = ∑ | |
حیث أن:

.الوسط الحسابي:

.2/وھي تساوي (الحد الأعلى للفئة + الحد الأدنى للفئة) iمركز الفئة :

n:12[عدد الفئات[.
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.10.2.IIنحراف المعیاريالا)SD(:
مسحوبة من مجتمع ما بأنھ الجذر التربیعي لتباین ھذه nنعرف الانحراف المعیاري لعینة حجمھا 

ویرمز لھ ،والتي وسطھا الحسابي n, ... x2, x1xالبیانات وبالتالي فإن الانحراف المعیاري للبیانات 

التالیة:المعادلةخلالمنالانحراف المعیاري حسابویمكن2Sبالرمز 

= ∑ ( − )− ( − )
حیث أن: 

.الوسط الحسابي:

.2/وھي تساوي (الحد الأعلى للفئة + الحد الأدنى للفئة) iمركز الفئة :

n:12[عدد الفئات[.
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.3.II:البرامج المستعملة

مقدمة: 

الكیمیاء النظریة تھتم بتطبیق الأسس النظریة والریاضیة في حل المسائل الكیمیائیة، برمجیاتإن

شكل النمذجة الجزیئیة إحدى أھم ھذه التطبیقات فیمكن من خلال البعض منھا معرفة:برمجیاتوتعد 

في الجزیئة وتحدید الجانب الفعال، الألفة الإلكترونیة، الشحني، التوزیع الجزیئة، تعیین طاقة التنشیط

الخصائص الفیزیوكیمیائیة.

.1.3.IIالبنیة الكیمیائیة للجزیئات:تحددالتي طرق الم ـأھ

العدید من التقنیات الطیفیة التي تستعمل للحصول على معلومات حول البنیات المجھولة توجد 

ومنھا:للجزئیات الكیمیائیة

 بوجود أوغیاب المجموعات الوظیفیة إعلامناإن تفسیر طیف الأشعة تحت الحمراء یمكنھ

النشطة.

 طیف الرنین المغناطیسي النووي یمكنھ تحدید عدد وطـبیعة ومحیط ذرات الھیدروجین

لجزيء ما.

 طیف الكتلة یزودنا بمعلومات حول الكتلة المولیة والصیغة الجزیئیة ووضعیة المجموعات

فیة داخل الجزيء.الوظی

.الأطیاف الإلكترونیة تزودنا بمعلومات حول البنیة الإلكترونیة للجزیئات

بواسطة الأشعة السینیة وھي الأكثر الانعراجومن بین الطرق التجریبیة غیر الطیفیة ھي طریقة 

استعمالا لأنھا توفر جمیع المعطیات الھندسیة للجزيء.

وھناك طرق أخرى تسمي ،لكیمیائیون النظریون ھي الطرق الكمیةمن أھم الطرق التي وضعھا ا

أوحقل القوة، وتزودنا بمعلومات حول البنیة الثلاثیة الأبعاد والخصائص الفیزیائیة الجزیئیةبالمیكانیكا 

والكیمیائیة.

الاعتبارالتي تأخذ بعین )Huckel(ھناك بعض الطرق الكمیة الأكثر سھولة وھي طریقة ھیكل 

).π(الإلكترونات 

التي تأخذ بعین الإعتبار )MNDO, CNDO, PM3, RM1(الطرق النصف تجریبیة مثل

الكترونات التكافؤ وتھمل بعض التكاملات وتعوضھا ببرامترات موافقة لھا.
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التي تھتم بكل الإلكترونات وتعاني ھذه الطریقة من )ab-initio(الطرق الكمیة الأكثر تطورا ھي 

بعض العقبات، والتي یتطلب فیھا الحساب وقتا طویلا حتى بالنسبة للجزیئات المتوسطة الحجم. وعلى 

.]19[الرغم من ذلك فھي تستغرق أقل وقت مقارنة ببقیة الطرق، وھذا یفسر كثرة استعمالھا

.2.3.II برنامج)ChemOffice Ultra:(

تعریف:

یتمیزو.]2[والدارسینوالباحثینوالعلماءبالكیمیائیینخاص)Office(أوفیسعنعبارةھو

الشخصیةالإنتاجیةأدواتمنمتكاملةمجموعةھو أیضا عبارة على .]8[الاستخداموسھولةبالمرونة

المركبات،عنوالمعلوماتالبیاناتوتبادلواسترجاعوتخزینلتقاطامنوالباحثینالعلماءتمكنالتي

.]2[وخصائصھاوالموادالفعلوردود

ChemOffice Ultraتصورعملھم،مساركفاءةعلىحفاظالعلىوالبیولوجیینالكیمیائیینیساعد

.]2[الكیمیائیةالبنيمعالبیولوجيالنشاطوربطلنتائجھاأعمقفھمواكتساب

:التالیةالتطبیقاتعلىChemOffice Ultraیحتوي

یستخدمChemOffice Ultraالعالمأنحاءجمیعفيالعلماءمنالآلافمئاتقبلمن

الكمبیوترأجھزةفيلاستخدامھاالبیولوجیةوالتفاعلاتالجزیئاترسملوفعالیةبسرعة

الھیاكلمندقیقةلتولیدوأسماءالبیانات،قواعدفيالبحثإلى،الإلكترونیةمختبروثائقو

.والأطیافللتنبؤوخصائص
ChemDraw UltraلبرنامجExcelالبیاناتلجداولالكیمیائیةالاستخباراتیضیف

للتلاعبأدواتوتنظیموالفرزالتحلیلفيExcelالـ نالكیمیائیوستخدمیبحیثإكسل

.والنشاطالھیكلبینالعلاقاتواستكشافوالبیاناتالمركباتمنأخرىمجموعاتوإثراء
Chem3D UltraنماذجیولدD3ثلاثةفيمركباتھاعرضمن الكیمیائیینیمكنبحیث

.]2[خصوصیةأونشاطلزیادةوالخصائصالشكللتقییمأبعاد

ChemFinderخصائصالمعالشخصیةبیاناتقاعدةمركباتلتنظیمالعلماءیستخدمھ

.المركباتوالنشاطالھیكلبسھولةلتبینالفھمسھلةبیانیةرسومإلىالبیاناتوتحویل
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ChemOfficeلبرنامج ا(II-4):الشكل Ultra.

.3.3.II برنامج)HyperChem:(

تعریف:

ھو أحد البرامج المتقدمة في مجال النمذجة الجزیئیة ذو قدرات حسابیة عالیة تتعلق بالأنظمة 

خطیة وصولاأبعاد وبإحداثیات وثلاثةقادر على رسم الجزیئة ببعدین ھو و،الجزیئیة البسیطة والمعقدة

إلى أفضل شكل مستقر للجزیئة. 

في ھذا الجزء من العمل استعملنا وعبارة عن تقنیة لرسم الجزیئات،)HyperChem(برنامج

والطرق نصف MM+النمذجة الجزیئیة التي تتضمن طرق الحساب النظریة (المیكانیكا الجزیئیة 

) التي تمكننا من تحدید ھندسة الجزیئات وتقدیر الخصائص الفیزیوكیمیائیة1RMوPM3التجریبیة 
]22[.

.3.3.II1. طریقة+MM)Molecular mechanics(:
طریقة الأساسیة لحسابات التمثیل الجزیئي الخاص الوھوسمى أیضا حقل القوة یوالجزیئيالمیكانیك

سمح بتحدید شكل الجزیئات وخصائصھا الترمودینامیكیة، الفیزیوكیمیائیة یمطور لكي والجزیئات، وھب

. ]22[كنظام خبیر مؤلف من نموذج ریاضياعتبارهوأطیاف اھتزازھا، یمكن 

الجزیئیة لتنفیذ العملیات الحسابیة على الأنظمة التي تحتوي على أعداد كبیرة من المیكانیكاتستخدم دائما 

.1]0[الذرات 
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.3.3.II2. طریقةRM1)Recife Model 1(:

المعاییر دم تقفھي،ذات نطاق واسعAM1لطریقة تطورجدیدة وھيھي طریقة نصف تجریبیة

تشكیلمنمع ارتفاع درجات الحرارة:البارامتراتفي إجراءلخصائص المستخدمةلةالحدیثوالثوابت

.[4]والزوایالروابطاطولالھندسیةوالمتغیراتالتأینإمكانات، ثنائي القطبلحظات

.3.3.II3. طریقةPM3)Parameterized Model number 3(:
طریقة نصف تجریبیة وھي AM1ھي طریقة حساب كیمیائیة نصف تجریبیة وھي امتداد لطریقة 

MNDO)Modified Neglectتحسین لطریقة النصف تجریبیة  of Diatomic Overlop( إھمال

حساب الخصائص البنیویة، الطاقة الكلیة حرارة PM3تعدیل التداخل ثنائي الذرة ویمكننا بواسطة 

.HyperChem([4](التشكل وھي من أدق الطرق النصف تجریبیة التي یتضمنھا برنامج 

الھدف من ھذه الدراسة الكمیة والكیفیة لقاعدة البیانات ھو البحث على احتمالات تواجد ھذه المركبات 

لھذه المركبات الامتثالیةإن عرض الخصائص ، على أساس ھندسي وطاقوي.امتثالیةفي مستویات 

متثالي.   یسمى بالتحلیل الا

.HyperChemلبرنامج ا(II-5):الشكل
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.4.3.II برنامج(DRAGON):

تعریف:

عبارة عن تقنیة مطبقة لحساب الواصفات الجزیئیة، أنجز من طرف العالم (DRAGON)برنامج 

)Milano ومن مجموعة البحث ،()QSPR/QSAR.( النشاط) ھذه الواصفات تستعمل لتقییم الجزئي

.]91[البنیویة) بالإضافة إلى تحلیل التشابھ وفحص قواعد البیانات الجزیئیةالبنیوي أوالخصائص

تصمیمتموقد)(DRAGONإجراءیتولىالذيالاستعمالسھلبرنامجباعتباره

.بسیطمنطقيلتسلسلوفقالواصفلالحسابیةالعملیات

 الواصفات الجزیئیة الناتجة عن برنامج)DRAGON( تستعمل لحساب وتقدیر

.مثلاOWKالخصائص الفیزیوكیمیائیة كمعامل التوزیع 

 قدرة برنامج إن)DRAGON( جزیئة250251تمكنھ من حساب حتى.

 الإصدار الأول لبرنامج)DRAGON( وفي الوقت الراھن 1997یعود إلى سنة ،

.]1[أضیفت لھ عدة واصفات جزیئیة جدیدة

 صمم برنامج)DRAGON( للاستعمال في كلا النظامینWindowsوLinux حیث

)DRAGON Professional(یسمیان Windowsأن ھناك إصدارات في 

.)DRAGON X(ویدعى Linuxوإصدار واحد في )DRAGON PLUS(و

 یستطیع برنامج)DRAGON(ةحساب عدة أنواع من الواصفات الجزیئیة كنوع الذر ،

المجموعات الوظیفیة وكذلك الواصفات الطوبولوجیة والھندسیة وبعض خصائص 

، عدد اریةسالانك، الشحن الجزیئیة، المرونة، owLogKالجزیئات الفیزیوكیمیائیة مثل 

الروابط القابلة للتدویر، السطوح والحجوم الجزیئیة، وكذا الأبعاد بین مختلف ذرات 

الجزیئة.
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.]DRAGON]3لبرنامجا):II)-6الشكل

.4.3.II2.:تعریف الواصف الجزیئي

الواصف الجزیئي ھو النتیجة النھائیة لإجراء ریاضي لتحویل المعلومات الكیمیائیة إلى رموز 

في الكیمیاء، العلوم الصیدلیة، حمایة اأساسیایئیة دورزومعطیات عدیدة، حیث تلعب الواصفات الج

اقترح العدید من الواصفات بالاعتماد على النظریات المختلفة یھدف توقع .البیئة، الصحة ومراقبة الجودة

.]1[والخواص الفیزیوكیمیائیة للجزیئاتالفعالیة

یعتمد محتوى معلومات الواصفات الجزیئیة على نوع التمثیل الجزئي وعلى الخوارزمیة المعرفة 

لحسابھا:

ھناك واصفات جزیئیة بسیطة مشتقة لحساب بعض أنواع الذرات أوالأجزاء الھیكلیة في .1

الجزیئة.
مشتقة من خوارزمیات )D2(تسمى الواصفات ثنائیة البعدھناك واصفات طوبولوجیة أو.2

طوبولوجیة.

ة من التمثیل الھندسي.قمشت)D3(واصفات ھندسیة وتسمى الواصفات ثلاثیة الأبعاد.3
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الاستجاباتتمثیل كل تمثیل التعقید الجزئي لـجزيء ما، أوتستطیعإن أغلب الواصفات لا 

لكن یمكن اتخاذھا كنماذج لدراستھا.تقریباتمعظمھا تعتبرالفیزیوكیمیائیة كـنتیجة للـتفاعلات الحیویة، 

.4.3.II3. واصف الجزیئيالكتل:

تشمل العدید من الواصفات الجزیئیة منھا كتلة منطقیة22على(DRAGON)یحتوي برنامج

البیولوجیة والصیدلانیة.بالفاعلیةالطوبولوجیة، الھندسیة، الإلكترونیة، والواصفات المتعلقة 

الواصفات المھمة.معن أن تختار سویاالجزیئیة یمكإن كتل الواصفات 

.4.3.II1.:حساب الواصفات الجزیئیة

برنامجلحساب الواصفات الجزیئیة لمركبات العضویة المشكلة لقاعدة البیانات استعملنا 
)DRAGON( جدول كتلة منطقیة22واصفة مقسمة على 1664الذي یحوي)كل كتلة منطقیة )2 ،

مجموعة من الواصفات الخاصة (طوبولوجیة، ھندسة، إلكترونیة، خصائص تتضمن 

.]1[فیزیوكیمیائیة...الخ)

حساب الواصفات الجزیئیة.(II-7):الشكل
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.]1[]91[أھم كتل الواصفات الجزیئیة):II-2(جدولال

رقم البعد
عددھاالترجمة إلى العربیةإسم الكتلة بالإنجلیزیةالكتلة

D2

1Constitutional descriptors48الواصفات الأساسیة

2Topological descriptors119الواصفات الطوبولوجیة

3Walk and path counts47مسار وطرق العد

4Connectivity indices33مؤشرات الربط

5Information indices47مؤشرات المعلومة

62D autocorrelationsالذاتي الارتباطD296

7Edge adjacency indices107مؤشرات جوار الحافة

8
Burden Eigen value

descriptors
Burden64واصفات القیم الحرة لـ 

9Topological charge indices21مؤشرات الشحن الطوبولوجیة

10Eigen value-based indices44مؤشرات أساسھا قیم حرة

17Functional group counts154مجامیع المجموعات الوظیفیة

18Atom-centered fragments120أجزاء مراكز الذرة

20Molecular properties29الخصائص الجزیئیة

D3

11Randic molecular profiles المقاطع الجانبیة للجزیئاتRandic41

12Geometrical descriptors74الواصفات الھندسیة

13RDF descriptors واصفاتRDF150

14D-MoRSE descriptors3 واصفاتD-MoRSE3160

15WHIM descriptors واصفاتWHIM99

16GETAWAY descriptors واصفاتGETAWAY197

19Charge descriptors14الواصفات الشحنیة
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.5.3.II برنامج(XLSTAT):

XLSTATلبرنامجتابع وھوإحصائیا البیاناتبتحلیلیقوم برنامج ھوMicrosoft Excel .

عام منذالإنترنتشبكةعلىمتاحالبرنامج. Addinsoftمؤسس،Thierry Fahmyبفضلتطویر

1996]6[.

:المیزاتمنالعدیدعلىیحتوينھلأالبرنامجھذانختار
XLSTATجداومستقرجدابھموثوقبرنامجھو.

تحلیلھاوتسھیلقاعدة البیاناتھیكلتنظیمإعادةمن مكننای.
وفيXLSTATةالرئیسیالمكوناتنستطیع تحلیل)PCA(الانحداروذلك بطریقة

.)متعددأوبسیطة(الخطي
XLSTATتحسینعلىتساعدناحسابیةأخطاءویحددالبیانات،جودةتقییممنمكننای

.عملنا
یتضمنXLSTATالبیاناتمنالتصورتسھلالتيالأدواتبعض.

XLSTATختباربالناتسمحالتيالإحصائیةالاختباراتمنواسعةتشكیلةیقدم

.[6]الفرضیات

.XLSTATلبرنامج ا(II-8):الشكل
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III.:قاعدة البیانات

مقدمة:

وكذلك القیم التجریبیة من المركبات الكیمیائیة العضویة معتبرةموعةجقاعدة البیانات في متتمثل 

طرق خاصة منھا ستعمالابفي المخبرتم تحضیرھاھذه القیمولكل مركب.OWKLogمعامل التوزیع ل

التقلیبطریقة،)HPLC(الأداءالعالیةالسائلیةالكروماتوغرافیاطریقة،الھزازةالقارورةطریقة 

.المولدالعمودطریقةوالبطيء

.1.III البیاناتقاعدة مكونات:

الكیمیائیةمركب عضوي یمثل مختلف العائلات 2471علىتحتويقاعدة البیانات 

، ولكل مركب قـیمة مـعامل ...)، مركبات صیدلانیةحولاتـك، الأمیدات، الأمینات، الھیدروكربونات(

) D2(ثنائیة البعد (مجموعة)كتلة 13بالإضافة إلىخاصة بھ OWKLogالماء) -الـتوزیع (الأكتانول 

.Dragonبرمجیةاصفات الجزیئیة المحسوبة بواسطة لول

III.2 .(مركبات الكربون)؟العضویةبالمركباتاھتمامناسببما

:للأسباب التالیةلعضویةمركبات االیرجع اھتمامنا ب

ملیون 3لیوم ما یقارب الحدالمعروفةالعضویةمركبات الحیث یبلغ عدد ،مركباتالھذه كثرة .1

مكونةقویةبروابطالبعضببعضھاالارتباطعلىالكربونذراتقدرةویعود ذلك ل،]25[مركب

كالأكسجینأخرىبذراتالارتباطعلىتھا أیضاقدرووالأحجامالأشكالمختلفةجزئیةسلاسلل

.]24[وغیرھاوالھالوجیناتوالنیتروجین

فالغذاء ،مكانة مھمة في الحیاةتحتلي ھف،بالنسبة للإنسان(العضویة)أھمیة مركبات الكربون.2

معظمھا من مثلا التجمیل الحشریة وأدواتوالسكن والملابس والأدویة والمنظفات والمبیدات 

.]25[المركبات العضویة

مركباتالمنغیرھاعنھاتمیزخاصةوكیمیائیةفیزیائیةبخصائصالعضویةالمركباتتمیز.3

.الأخرى

جزءفيیحدثالعضويالجزيءفيالتفاعلأنلوحظحیثالعضویةالمركباتتفاعلاتتمیز.4

.]24[التفاعلعنبعیداالجزيءمعظمیبقىبینماالجزيءداخلمعین
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III.3.:عمومیات حول المركبات العضویة
III.1.3 العضویة. تعریف المركبات :

العناصرمنالعدیدھناكولكنأساسيكعنصرالكربونعنصرمنالعضویةالمركباتتتألف

وغیرھاوالفسفوروالكبریتوالنیتروجینوالأكسجینالھیدروجینمثلتركیبھافيتدخلالتيالأخرى

.]24[العناصرمن

قابلیتھ ،المركب العضوي في الوسط الطبیعي على عدة عوامل منھا تركیبھ الكیمیائيتتبع مسارن

فضلا بخار.لتحول إلى لوقابلیتھ ثابت تفككھ،الالتصاق بالسطوح الأخرىقدرتھ على،لذوبان في الماءل

والاختزال وتفاعلات الأكسدةالشمسي التفكك بالضوء،الماءفي عن عوامل أخرى لا تقل أھمیة كالتفكك 

كما أنھ لا یغرب عن البال تأثیرات خصائص الوسط البیئي العضوي.التحلل البیولوجي أي التحلل ثم

.]41[والمناخیةوالعوامل الجغرافیةحوشدة الریا،الأمطارومعدلات سقوط،نفسھ كدرجة الحرارة

بواسطةالمركباتھذهوعملیات تحللعموماالحیةالكائناتتأثیربفعلالعضویةالمركباتحولت

البیولوجيالاضمحلالطرقرأسعلىھيالمختلفةوالفطریاتكالبكتیریاالدقیقةالمجھریةالأحیاء

توجدبلغتھ.الذيأوالتحللودرجة التحولالمتحولةالمادةكمیةحیثمنالطبیعة،فيالمركباتلھذه

لكنالجويوفي الغلافوفي المیاهباالترأنواعكافةفينعة والمصالطبیعیةالعضویةالمركبات

بالعواملأوالكیمیائیةبالعواملماإعادةبیئیاالعضویةالمركباتوتتحول ھذهمتفاوتة.بدرجات

.]41[معابكلیھماأوآنفاالمذكورةالبیولوجیة

III.2.3.ھاتصنیف:
استوجب بعد اضمحلال نظریة القوة الحیویة أصبح بالإمكان تصنیع المركبات العضویة بكثرة مما 

تصنیفھا لتسھل عملیة دراستھا حیث أعتمد ھذا التصنیف على عدة أسس منھا:ضرورة

صنفت إلى مركبات حلقیة تصنیف یعتمد على بناء الھیكل الكربوني للمركبات (حیث .1

ومركبات غیر حلقیة).

تصنیف یعتمد على الخواص الفیزیائیة (صنفت إلى مركبات عطریة ومركبات دھنیة)..2

تصنیف یعتمد على الخواص الكیمیائیة (صنفت إلى مركبات مشبعة وغیر مشبعة)..3

تصنیف یعتمد على نوع المجموعة الوظیفیة في جزئ المركب العضوي (حیث أعتبر ھذا .4

التصنیف الأھم والأكثر فائدة وذلك لتشابھ المركبات التي لھا نفس المجموعة الوظیفیة في 

.]15[إلى سھولة تسمیتھا)بالإضافةوالكیمیائیة الفیزیائیةالخواص 
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من قاعدة البیانات.ایوضح الجدول التالي جزء:)III -1(الجدول

رقمال LogKow الإسم  SMILES
1 0.35 Formaldehyde O=C

2 -1.88 L-Ascorbic acid O1C(=O)C(O)=C(O)C1C(O)CO

3 0.61 Thiotepa S=P(N1CC1)(N2CC2)N3CC3

4 4.23 Indomethacin COc1ccc2n(C(=O)c3ccc(Cl)cc3)c(C)c(CC(=O)O)c2c1

5 1.94 Carbon disulfide C(=S)=S

6 0.29 Tabun CCOP(=O)(C≡N)N(C)C
7 3.43 Peroxide, dibenzoyl O=C(OOC(=O)c(cccc1)c1)c(cccc2)c2

8 3.67 Thioperoxydicarbonic diamide, tetraethyl- N(C(=S)SSC(N(CC)CC)=S)(CC)CC

9 0.91 Cyclohexanone, oxime N(O)=C(CCCC1)C1

10 1.22 Carbonic acid, diethyl ester O=C(OCC)OCC

11 0.08 1,3-Dioxolan-2-one, 4-methyl- O=C(OCC1C)O1

12 -0.6 Propanedinitrile N≡CCC≡N
13 1.57 Benzeneethanol, OCCc(cccc1)c1

14 -1.76 L-Tyrosine, O=C(O)C(N)Cc(ccc(O)c1)c1

15 1.05 Ethane, 1,1'-oxybis- O(CC)CC

16 -2.62 Hexanoic acid, 6-amino- O=C(O)CCCCCN

17 -1 Hydrazine, methyl- N(N)C

18 -1.16 Acetamide, O=C(N)C

19 0.28 Dimethoate, O=C(NC)CSP(OC)(OC)=S

20 4.49 Promethazine, c1ccc2Sc3ccccc3N(CC(C)N(C)C)c2c1

21 1.17 Niridazole, O=C1NCCN1c2ncc(s2)N(=O)=O

22 2.06 Zoxazolamine, c1c(Cl)cc2nc(N)oc2c1

23 -1.59 L-Leucine, O=C(O)C(N)CC(C)C

24 1.69 Benzoic acid, 4-nitro- O=C(O)c(ccc(N(=O)=O)c1)c1



البیانات: قاعدةثالثالفصل الالتطبیقي/زءالج

43

.4.III :كیفیة معالجة وحساب الواصفات الجزیئیة المكونة لقاعدة البیانات

ھذه ولحساب كتلة، 22واصفة جزیئیة مقسمة على 1664على)DRAGON(برنامج یحتوي

الخطوات التالیة:نتتبع)DRAGON(الجزیئیة بواسطة برنامج الواصفات

نجد ھناك جزیئات في قاعدة أن أنھ یمكنالثابتة بحیثالجزیئیةالواصفاتنحذف كل .1

البیانات لھا نفس القیم في نفس الواصفة.

الأخرى تسمى الجزیئیة التي تشكل دالة خطیة مع الواصفات الجزیئیة نحذف كل الواصفات .2

الخطیة.الارتباطاتبإزالةھذه الطریقة 
وذلك )Normalisation(نجري على قاعدة البیانات عملیة الضبط ضبط قاعدة البیانات: .3

)بین (الواصفات)بحصر البارامترات -1 ≤ 0 لتحقیق التجانس بین مختلف ھذا ،(1 ≥

، والطریقة ھذه تؤدي إلى الخطأ المحتمل.القیم

وھي موضح ]Paramètres(]19برا مترواصفة (929من592على ھذه الخطوات تحصلنا بعد 

یلي:كما

.Dragonباستعمال الواصفات الجزیئیة المكونة لقاعدة البیاناتحسابنتائج:)III -2الجدول(

عدد الواصفات بعد الحساب عدد الواصفات في الكتلة الكتل
4840الواصفات الأساسیة

11980الواصفات الطوبولوجیة

4715مسار وطرق العد

3319مؤشرات الربط

4730المعلومةمؤشرات 

D29674الإرتباط الذاتي 

10740مؤشرات جوار الحافة

Burden6429واصفات القیم الحرة لـ 

2121مؤشرات الشحن الطوبولوجیة

448مؤشرات أساسھا قیم حرة

154111مجامیع المجموعات الوظیفیة

12098أجزاء مراكز الذرة

2927الخصائص الجزیئیة

929592الإجماليالعدد 
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مركب عضوي2471قاعدة البیانات 
من مختلف العائلات

ChemOffice)برنامجعلىرسم المركبات Ultra)

HyperChem)برنامجالنمذجة الجزیئیة )

(Dragon)الواصفات الجزیئیة برنامج (حساب) تحدید

الإحصائيحساب وھذا بالQSPRتطبیق تقنیة 
)MLRبرنامج ) بال(Xlstat 2015)

على صفحاتالتجریبیة owLogKجدولة الواصفات الجزیئیة مع قیم 

)Microsoft Office Excel 2007برنامج (

III.5.للعملتجریبیةالخطوات ال:

.الخطوات التجریبیة للعمل(III-1):الشكل

النتائج

النتائجتحلیل 

خاتمة ال
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.1.5.III للعملالخطوات التجریبیةشرح:

من ھذا ضوقد تستعمال برمجیات مختلفة، اقمنا بعدة حسابات تجریبیة علمیة وھذا بالعملھذا نجاز لإ

:التسلسل التاليالعمل مجموعة من الخطوات والمتمثلة في 

المختارة الفیزیوكیمیائیةخاصیةللالقیم التجریبیة جمع قائمة من المركبات العضویة مع م ت.1
المراجع العلمیة وھي التي تمثل منOWKLogالماء) -معامل التوزیع (الأكتانول وھي 

مركب.2471من تكونتوقاعدة البیانات 

الملف حفظیوChemDraw Ultraعلى برنامج البنیة الجزیئیة لھذه المركبات رسم.2

.MDL Molfile (* .mol)شكلب

.)2008ChemDraw Ultra(برنامج بالرسموقد أجري-

ستقرار وذلك الاطاقاتلحـسابHyperChemالنمذجة الجزیئیة برنامج فتح الملف في.3

ویحفظ الملف ، )1RMوPM3والطرق نصف التجریبیة MM+(المیكانیكا الجزیئیة بطرق 

.(HIN.*)شكلب

.)HyperChem 8.0(برنامج بالنمذجةوقد أجریت-

كتلة (مجموعة) 13ختیار وذلك باDragonبرنامج ستعمال باحساب الواصفات الجزیئیة .4

).D2(ثنائیة الأبعاد 

.)Dragon(5.4برنامج بوقد أجریت الحسابات -

التي تم حسابھاالجزیئیة والواصفات owKLogختارة جمع بین الخاصیة المتجداول إنشاء.5

وبعد ذلك تم إنشاء جدول یجمع بین كل لكل كتلةوھذا Excelوذلك على صفحات برنامج 

.     owKLogالخاصیة المختارة الواصفات الجزیئیة للكتل و

.)Microsoft Office Excel 2007(وقد أجریت الجدولة على برنامج -

) MLR(نحدار الخطي المتعددوھذا للحساب الإحصائي بطریقة الاQSPRتطبیق تقنیة .6

معاملات وھذا لدراسة درجة الإرتباط وحساب قیمXlstatحصائيالبرامج الإباستخدام

والقیم المحسوبة owKLogلفة بین القیم التجریبیة التي تدلنا على درجة الأ)2R(التحدید

یأخذ التحدیدن معامل إ. بالإضافة إلى نوعیة وشكل معادلة النموذجowKLog(النظریة) لـ 

وجود علاقة جیدة بین ھذایعني1إلى التحدیدمعامل قترب اكلما حیث)1، 0(بین قیمال

أفصل.وذلك یؤدي إلى الوصول لنموذج، الخاصیة المختارة والواصف
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Xlstat(برنامج بوقد أجریت الحسابات - 2015(.

ـربط بین الخاصیة یوالذيعلى حد لكل كتلةریاضي الخاصالنموذجمعادلة التصمـیم تم .7

المرتبطة بھا، وكذلك معادلة خاصة بجمیع الكتل الجزیئیةالواصفاتومجموعةالمختارة 

معا.

التحدید یتم اخـتیار أفضل نموذج ریاضي للانحدار الخـطى على أساس أعلى قیمة لمعامل .8

)2R( المتشكلة لمعادلة النموذجأقل عدد من الواصفات الجزیئیة، وكذلك على.



رابعالفصل ال

نتائج والمناقشة ال 
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IV.:النتائج

مقدمة: 

)2D(ثنائیة البعدالجزئیةواصفاتالمن) (مجموعةكتلة13ةسادرلأجرینا مرحلتینفي ھذا العمل

وھذا للحساب الإحصائي بطریقة QSPRتطبیق تقنیة ب،مركب كیمیائي عضوي2471ستعمال اب

تم بناء .Xlstatالإحصائيامج نالبرفي )step Wise(خطوة خطوة)MLR(عددـالخطي المتالانحدار

Validationللتحقق الداخليمركب 600مركب و1851(حساب) النموذج باستعمال  ما أ،)(30%

عشوائي.ختیاراببامرك20استعملنا )test(لـالخارجيللتحقق بالنسبة

:حساب كل كتلة على حد.بقمنا المرحلة الأولى

:(مجمعة)الكتل معالقمنا بحساب كالمرحلة الثانیة.

.1.IV:التالي:الجدولعلىالنتائج تسجلنتائج المرحلة الأولى

.كل على حدوسةدرالمتلـالكنتائج):IV-1(الجدول

R²S2σالترجمة إلى العربیةاسم الكتلة بالإنجلیزیةالبعد

2D

Constitutional descriptors0.63110.980.00021الواصفات الأساسیة

Topological descriptors0.59191.070.00026الواصفات الطوبولوجیة

Walk and path counts0.21771.440.00031مسار وطرق العد

Connectivity indices 0.26611.390.00012الربطمؤشرات

Information indices0.42191.260.0002مؤشرات المعلومات

2D autocorrelations الارتباط الذاتيD20.43161.220.00073

Topological charge indices0.19751.490.00018مؤشرات الشحن الطوبولوجیة

Edge adjacency indices 0.33941.460.00026أساسھا قیم حرةمؤشرات

Functional group counts0.75410.790.00015مجامیع المجموعات الوظیفیة

Atom-centered fragments0.85560.630.00039أجزاء مراكز الذرة

Burden Eigen value
descriptors

Burden0.42471.250.00044واصفات القیم الحرة لـ 

Eigen value-based indices0.18721.320.00049مؤشرات جوار الحافة

Molecular properties0.78540.760.00053الخصائص الجزیئیة



النتائج والمناقشة : لتطبیقي/ الفصل الرابعاالجزء

49

أكثر لھا )Atom-centered fragments(الذرةمراكزأجزاءنلاحظ أن الكتلة الجدول السابق من

.2S=0.6286وأقل قیمة لـ R²=56,850التحدید قیمة لمعامل 

.1.1.IV الذرة (مراكزأجزاءالكتلةAtom-centered fragments(:

معادلة النموذج:
یھتم نموذج الانحدار الخطي المتعدد بتقدیر العلاقة بین متغیر كمي وھو المتغیر التابع وعدة 

ومجموعة متغیرات مستقلة تابعمتغیروھي المتغیرات المستقلة. بافتراض وجود متغیرات كمیة أخرى

:على النحو التاليلمعادلة النموذجالشكل العام یمكن صیاغةفإنھ 

)jx×jbΣ (+a=owLogk

حیث: 
a : ثابتالقیمة.

jb:معاملالقیمة.
jx :الواصفة.

LogKow = a – b1×C-001 – b2×C-003 – b3×C-006+ b4×C-011 + b5×C-013 + b6×C-014 +

b7×C-015 – b8×C-017 – b9×C-018 + b10×C-019 + b11×C-020 + b12×C-024 + b13×C-025 +

b14×C-026 + b15×C-027 + b16×C-028 + b17×C-029 + b18×C-032 + b19×C-034 + b20×C-035 –

b21×C-036 + b22×C-038 + b23×C-041 + b24×C-044 + b25×H-046 – b26×H-049 – b27×H-050 –

b28×H-051+ b29×H-052 + b30×H-053 + b31×H-054 – b32×O-056 – b33×O-058 – b34×O-059 +

b35×O-060 + b36×O-061+ b37×Se-064 – b38×N-066 – b39×N-067 – b40×N-068- b41×N-069 –

b42×N-072 + b43×N-073 – b44×N-075 – b45×N-076 – b46×N-077+ b47×N-078 – b48×N-079 +

b49×F-085 + b50×Cl-086 + b51×Cl-087 + b52×Cl-088 + b53×Cl-089 + b54×Br-091+ b55×Br-

093 + b56×Br-094 – b57×Br-095 + b58×I-096 + b59×I-099 – b60×I-100 + b61×S-106 + b62×S-
107 + b63×S-108 – b64×S-109

.)أجزاء مراكز الذرة(الخاصة بالكتلةالتعدیلمعاملات ):IV2-(جدول ال

MCER² ajustéR²DDLSomme des poidsObservations
0.3960.8500.8561627.0001693.0001693.000

PCSBCAICCpDWMAPERMCE
0.156-1143.088-1502.74999.1291.68174.5520.630



النتائج والمناقشة : لتطبیقي/ الفصل الرابعاالجزء

50

.)أجزاء مراكز الذرة(الكتلةنموذجمعاملاتضبط):IV3-(جدول ال

الخطأ النوعي القیمة المعامل الواصفالخطأ النوعي القیمة المعامل الواصف
a0.4600.050O-058b33-0.2570.022ثابتال

C-001b1-0.0920.030O-059b34-0.1320.039

C-003b2-0.1420.051O-060b350.1010.034

C-009b30.3160.107O-061b361.3090.156

C-011b4-0.2780.087Se-064b370.8460.368

C-013b50.6520.114N-066b38-1.1300.099

C-014b61.3030.251N-067b39-0.3750.066

C-015b70.8310.087N-068b40-0.1850.063

C-017b8-0.1980.087N-069b41-0.3070.061

C-018b9-0.1860.098N-072b42-0.3770.040

C-019b100.1250.059N-073b430.4350.112

C-020b111.0440.195N-075b44-0.2800.086

C-024b120.2420.009N-076b45-2.6460.291

C-025b130.3290.024N-077b46-2.3850.327

C-026b140.2370.026N-078b470.1590.052

C-027b150.1560.080N-079b48-1.1080.374

C-028b160.2810.070F-085b490.1820.077

C-029b170.5920.080Cl-086b501.0070.099

C-032b180.7880.119Cl-087b510.4670.086

C-034b190.3210.090Cl-088b520.3500.067

C-035b200.3880.140Cl-089b530.6400.036

C-036b21-0.3580.147Br-091b540.7840.141

C-038b220.3270.067Br-093b550.5640.215

C-041b230.4600.056Br-094b560.6590.067

C-044b240.5100.156Br-095b57-2.8650.171

H-046b250.1920.006I-096b580.9300.448

H-049b26-0.1600.071I-099b590.9840.156

H-050b27-0.2570.025I-100b60-2.6130.176

H-051b28-0.0270.016S-106b610.6590.289

H-052b290.1830.012S-107b620.6730.049

H-053b300.1130.042S-108b630.7770.082

H-054b310.2750.095S-109b64-0.4640.149

O-056b32-0.3360.041
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4(جدول ال -IV:(الخاصة بالكتلةقوتحلیل الفر)أجزاء مراكز الذرة(.

FPr > Fمتوسط المربعاتمجموع المربعاتDDLمصدر
0.0001 >653822.17958.803148.328النموذج

1627645.0030.396الخطأ

16924467.182تصحیحالمجموع 

الكتلةنموذجبالخاصةبیان یوضح أسماء معاملات الواصفات الجزیئیة):IV-1(الشكل
).أجزاء مراكز الذرة(
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كتلةبالخاصةOWLogK(Préd(بدلالة OWLogKبیان یوضح تغیرات ):IV-2الشكل(
).أجزاء مراكز الذرة(
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IV.2.1 .ىنتائج المرحلة الأولتحلیل :

متغیرات بالالمنمذج موضح المتغیر لتغیر مئویة النسبة الفكرة عن نایعطی)R²(تحدیدالمعامل 

.النموذج أفضلكان كلما ، 1إلىتحدیدالمعامل حیث كلما اقترب .التفسیریة

R²=0.849844601659179و R²= 0.855612982801114لدینا في ھذه الحالة ajusté
.85.56= %المنمذجالمتغیرتغیر النسبة المئویة لفإنوبالتالي

.الجزیئیةات واصفالبواسطةیفسرOWKogLتغیرمن85.56%النسبة المئویةنأیبین لناھذا

الاعتبار بعین تأخذلم التي الأخرىالمتغیرات التفسیریة تأثیرمن ھذه النسبة یرجع إلىالباقي و

.بشكل كاملةوصفیلیستمختارةالالجزیئیةأوالواصفات

IV.3.1 . ابقایالتحلیل)Residues(الأولىالمرحلةنتائج :

Residue = 1- R2 = 1 - 0.8556 = 0.1444 = 100 × 0.1444 =14.44%

خارج ھذا المجال غیر موثوق كل قیمة)2-،2(+من الباقي توجد في المجال95%ھذا یعني أن 

لبقایا وھي لالمئویةالنسبة تفسیرOWKogLمن تغیر85.56%المتغیرات التي تسمح بتفسیر فیھا.

عدة عوامل تفسیریة أخرى.من %14.44

IV.4.1 .لمرحلة الأولىلالنتائجمناقشة :

وذلك بالمقارنة بین أقصى شكل أزواجعلىدراسة إرتباط الواصفات الجزیئیة مع بعضھا البعض 

.لھاوأدنى قیمة 

 ارتباطاالأقلالواصفات الجزیئیة :

0.31-) =C-001, C-024(

0.28-) =H-046, C-024  (

0.27-) =C-002, C-024 (
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ارتباطاقللواصفات الجزیئیة الأالواصفة ورمزھا ل):IV-5(الجدول 
).أجزاء مراكز الذرة(

الواصفةرمز الواصفة
CH3R / CH4C-001

R--CH--RC-024

CH2R2C-002

Ha attached to C0(sp3) no X attached to next CH-046

(كل owlogkلا تعطي نفس المعلومة المتعلقة بالخاصیة المدروسة (قید المحاكاة) أنھایبینھذا

.)ىتختلف عن معلومة الواصفة الأخرواصفة لھا معلومة

 ارتباطاالواصفات الجزیئیة الأكثر  :

0.87) =O-061, N-076(

0.83) =C-014, F-085  (

0.80=)C-027, H-049 (

ارتباطالواصفات الجزیئیة الأكثر لالواصفة ورمزھا):IV-6(الجدول 
).أجزاء مراكز الذرة(

رمز الواصفةالواصفة
O--cO-061

Ar-NO2 / R--N(--R)--Of /RO-NON-076

CX4C-014

Fa attached to C2(sp2)-C4(sp2) / C1(sp) / C4(sp3) / XF-085

R--CH--XC-027

Ha attached to C3(sp3) / C2(sp2) / C3(sp2) / C3(sp)H-049

داخلالبیاناتقاعدةجزیئاتمن%95ھناكأنلنایبین)owlogk/)owpérd (logk(البیانيالرسم

مكن ـكتل یـ) ونتائج المقارنة بین الexpowlogk,predowlogk,ووفقا للتحلیل الإحصائي للقیم (.الثقةمجال

) ھذه القیم تمثل النقاط الشاذة (جزیئات غیر 2+،2- مجال (ـخارج الدة موجویم ـظة أن: یوجد قـملاح

مرتبطة).

التمثیل المناسب للبنیة الجزیئیة قاعدة البیانات تعطي تقریبا)الذرةمراكزأجزاء(متغیرات الكتلة 

المستخدمة.
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IV.2 . :جدول التاليوسجلت في النتائج المرحلة الثانیة:

.معاالمدروسةالكتلجمیعنتائج):IV-7(جدول ال

R²S2σالترجمة إلى العربیةاسم الكتلة بالإنجلیزیةالبعد
2DAll descriptors blokes together0.6890.970.00041كل الكتل معا

معادلة النموذج:

LogKow = a + b1×ATS1v + b2×ATS2e + b3×MATS1m + b4×MATS5m + b5×MATS1v +

b6×MATS5v + b7×MATS1e + b8×MATS2e + b9×MATS3e + b10×MATS8p + b11×GATS8m

+ b12×GATS1v + b13×GATS8v + b14×GATS1e + b15×GATS2e + b16×GATS5e+ b17×C-001-

b18×C-006+ b19×C-014+ b20×C-020+ b21×C-025+ b22×C-027 + b23×C-044 + b24×O-058 +

b25×N-067 – b26×Cl-087 – b27×Cl-090 – b28×Br-095 – b29×I-100 + b30×S-110 + b31×Si-111+

b32×BEHm1 – b33×BEHm3 – b34×BEHp1 – b35×X2A – b36×X3A + b37×X4Av + b38×Me +

b39×RBN – b40×nN + b41×nX – b42×nR08 + b43×nR09 + b44×Eig1Z + b45×nCconj +

b46×nArNCS + b47×nArCOOH – b48×nRCO + b49×nCONN + b50×nC(=N)N2 –

b51×nRNH2 + b52×nN=N + b53×nRNNOx – b54×nROH – b55×nOHs – b56×nSO2OH –

b57×nCXr= – b58×nOxiranes – b59×LAI – b60×Inflammat-50 – b61×GGI1 – b62×JGI3 +

b63×PW2 – b64×PJI2 – b65×D/Dr03 + b66×D/Dr10 + b67×T(S,,Cl) – b68×T(P,,Br) +

b69×T(Cl,,Cl)

.الخاصة بجمیع الكتل معامعاملات التعدیل):IV-8(جدول ال

MCER² ajustéR²DDLSomme des poidsObservations
0.8670.6750.6891519.0001589.0001589.000

PCSBCAICCpDWMAPERMCE
0.340217.495-158.465202.5722.037115.4230.931

ق الخاص بجمیع الكتل معا.وتحلیل الفر):IV-9(جدول ال

FPr > Fمتوسط المربعاتمجموع المربعاتDDLمصدر
0.0001 >692914.50442.23948.722النموذج
15191316.8900.867الخطأ

15884231.394تصحیحالمجموع 
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.جمیع الكتل معاالخاص بالنموذجمعاملات ضبط ):IV-10(جدول ال

الخطأ النوعي القیمة المعامل الواصفالخطأ النوعي القیمة المعامل الواصف
a-6.2581.720X2Ab35-2.3060.643ثابت

ATS1vb15.1870.208X3Ab36-2.1720.485

ATS2eb2-2.9910.173X4Avb371.0190.379

MATS1mb30.6650.164Meb388.1201.330

MATS5mb40.2410.084RBNb390.1140.025

MATS1vb52.6990.211nNb40-0.2150.027

MATS5vb6-0.2630.077nXb410.1490.050

MATS1eb7-2.5110.266nR08b42-0.9410.205

MATS2eb80.8530.190nR09b430.2800.106

MATS3eb9-0.3580.085Eig1Zb440.0070.002

MATS8pb10-0.1910.079nCconjb450.0680.029

GATS8mb110.1870.031nArNCSb461.3150.475

GATS1vb121.5220.210nArCOOHb470.2900.145

GATS8vb13-0.2870.053nRCOb48-0.3280.099

GATS1eb14-1.2510.195nCONNb490.2170.105

GATS2eb150.7050.198nC(=N)N2b500.8210.223

GATS5eb16-0.1110.049nRNH2b51-0.9380.128

C-001b170.2610.037nN=Nb521.3690.546

C-006b18-0.2060.038nRNNOxb530.3270.148

C-014b191.6720.270nROHb54-0.2420.068

C-020b200.5190.304nOHsb55-0.3270.118

C-025b210.1240.034nSO2OHb56-2.3980.555

C-027b22-0.3090.056nCXr =b57-0.5070.179

C-044b230.7080.269nOxiranesb58-2.9860.713

O-058b24-0.4210.047LAIb59-1.1720.543

N-067b25-0.6130.119Inflammat-50b60-0.3610.139

Cl-087b26-0.2860.133GGI1b61-0.1350.041

Cl-090b27-0.6930.122JGI3b62-5.0101.406

Br-095b28-1.6240.368PW2b634.7841.061

I-100b29-2.6030.303PJI2b64-0.3400.139

S-110b300.5480.133D/Dr03b65-0.0120.004

Si-111b311.7880.480D/Dr10b660.0050.001

BEHm1b320.0820.024T(S,,Cl)b670.0620.014

BEHm3b33-0.3040.103T(P,,Br)b68-0.3040.115

BEHp1b34-1.3270.229T(Cl,,Cl)b690.0160.005
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معا.الخاصة بنموذج جمیع الكتل بیان یوضح أسماء الواصفات الجزیئیة):IV-3(الشكل
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معا.بیان یوضح أسماء الواصفات الجزیئیة الخاصة بنموذج جمیع الكتل ):IV -1-3(الشكلتابع 
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معا.بیان یوضح أسماء الواصفات الجزیئیة الخاصة بنموذج جمیع الكتل ):IV-3-2(الشكلتابع 
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OWLogK(Préd(بدلالة OWLogKبیان یوضح تغیرات ):IV-4(الشكل
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IV.1.2ثانیةنتائج المرحلة ال. تحلیل :

متغیرات المنمذج موضح بالالمتغیر لتغیر مئویة النسبة الفكرة عن نایعطی)R²(تحدیدالمعامل 

.النموذج أفضلكلما كان ، 1إلىتحدیدالمعامل حیث كلما اقترب .التفسیریة

R²=0.67464398211092و R²= 0.688780987926لدینا في ھذه الحالة ajusté
.68.87= %المنمذجالمتغیرتغیر النسبة المئویة لوبالتالي فإن

IV.2.2 . ا بقایالتحلیل)Residues(ثانیةنتائج المرحلة ال :

Residues = 1- R2 = 1 - 0.6887 = 0.3113 = 100 × 0.3113 = 31.13 %
كل قیمة خارج ھذا المجال غیر موثوق )2- ،2(+من الباقي توجد في المجال95%ھذا یعني أن 

لبقایا وھي لتفسر النسبة المئویة OWKogLمن تغیر87.68%المتغیرات التي تسمح بتفسیر .فیھا

یة أخرى.عدة عوامل تفسیرمن%31.13

IV.3.2 .لمرحلة الثانیةلنتائجمناقشة :

وذلك بالمقارنة بین أقصى شكل أزواجعلىرتباط الواصفات الجزیئیة مع بعضھا البعض ادراسة 

.وأدنى قیمة لھا

 ارتباطاالواصفات الجزیئیة الأقل  :
0.93-=)BEHm5, VED2(

0.72-=)ATS1m, VED2(

0.69-) =GATS5e, MATS6m(

.)جمیع الكتل معا(ارتباطالواصفات الجزیئیة الأقل لالواصفة ورمزھا ):IV-11(الجدول

رمز الواصفةالواصفة
highest eigenvalue n. 5 of Burden matrix / weighted by atomic

masses
BEHm5

average eigenvector coefficient sum from distance matrixVED2

Broto-Moreau autocorrelation of a topological structure - lag 1
/ weighted by atomic masses

ATS1m

Geary autocorrelation - lag 5 / weighted by atomic Sanderson
electronegativities

GATS5e

Moran autocorrelation - lag 6 / weighted by atomic massesMATS6m
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(كل owlogkلا تعطي نفس المعلومة المتعلقة بالخاصیة المدروسة (قید المحاكاة) أنھایبینھذا

.)ىواصفة لھا معلومة تختلف عن معلومة الواصفة الأخر

 ارتباطاالواصفات الجزیئیة الأكثر  :

1.00) =ESpm02d, ESpm06d(

0.99=)EEig06x, EPS0(

0.95=)ATS2m, ATS1m(

.)جمیع الكتل معا(ارتباطالواصفات الجزیئیة الأكثر لالواصفة ورمزھا ):IV-12الجدول (

رمز الواصفةالواصفة 
Broto-Moreau autocorrelation of a topological structure - lag 1 /

weighted by atomic masses
ATS1m

Broto-Moreau autocorrelation of a topological structure - lag 2 /
weighted by atomic masses

ATS2m

edge connectivity index of order 0EPS0

Eigenvalue 06from edge adj. matrix weighted by edge degreesEEig06x

Spectral moment 02 from edge adj. matrix weighted by dipole
moments

ESpm02d

Spectral moment 06 from edge adj. matrix weighted by dipole
moments

ESpm06d

من جزیئات قاعدة البیانات داخل %95) یبین لنا أن ھناك ow)/logkowpérd (logkالرسم البیاني (

) ونتائج المقارنة بین ow, logkpérdowlogkمجال الثقة. ووفقا للتحلیل الإحصائي للقیم والمنحى البیاني (

) ھذه القیم تمثل النقاط الشاذة أي (جزیئات 2، +2-أنھ: یوجد قـیم خارج مجال الثقة (الكتل یمكن ملاحظة 

غیر مرتبطة).

جزيء غیر مرتبط أي خارج مجال الثقة لان لدیھا ھیاكل كیمیائیة غیر منتظمة. 42بالمقابل وجدنا 

البنزینیة والروابط الثلاثیة ) والحلقاتN, Cl, Sأما سبب عدم الانتظام یرجع لوجود الھالوجینات مثل (

). Na2NH ,أوالمجموعات القادرة على إعطاء زوج الإلكتروني مثل ( 

أما جودة النموذج المتحصل علیھ فتعتمد على عدد المتغیرات (الواصفات الجزیئیة) وقیمة معامل 

ل كتلة.وفقا لنوع الواصفات لكowlogk) لـ 2R. تتغیر درجة تقدیر (قیمة 2Rالتحدید 

مثلا المركبات التالیة:مرتبطةمن أجل تحسین النتائج یجب: استبعاد الجزیئات غیر ال
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Hydrochlorothiazide Sodium salicylate

a-Endosulfan Thioguanine

2(2-Butoxyethoxy)ethyl-Butyne2
Thiocyanate

Benzene, ethynyl
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خارج مجال الثقة.التي وجدتلمركباتلأمثلة ):IV-13(الجدول 

رقم LogKow الإسم  SMILES
82 4.05 Bis(tribuyl tin) ether CCCC[Sn](CCCC)(CCCC)O[Sn](CCCC)(CCCC)CCCC

263 1.7 Cyclopropane C(C1)C1

249 1.09 Methane, chloro ClC

141 -3.83 L-Glutamic acid O=C(O)C(N)CCC(=O)O

214 1.52 Methane, trichloro C(Cl)(Cl)Cl

717 0.39 Methylmercuric chloride Cl[Hg]C

1188 -3.09 Butylpyridinium bromide c1ccccn1(CCCC)Br

1151 -1.46 Benzene, iodyl O=I(=O)c1ccccc1

1128 7.22 Tetradecane C(CCCCCCCCCCCC)C

1643 1.72 3-Isopropyl-4-hydroxyacetanilide CC(=O)Nc1cc(C(C)C)c(O)cc1

1644 2.06 Enflurane FC(F)OC(F)(F)C(F)Cl

1442 0.75 Sulfamethomidine c1cc(N)ccc1S(=O)(=O)Nc2nc(C)nc(OC)c2

1750 -1.61 Streptozocin CN(N=O)C(=O)NC1C(O)OC(CO)C(O)C1O

1827 0.18 6-Nitrohydrothiazide NS(=O)(=O)c1c(N(=O)(=O))cc2NCNS(=O)(=O)c2c1

1984 4.2 Penbutolol C1CCCC1c2ccccc2OCC(O)CNC(C)(C)C
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: )test(لـللتحقق الخارجيأما بالنسبة 

)test(لـللتحقق الخارجيباستعمالھا وقمنا من قاعدة البیانات)15(الجدول امركب20أخذنا عشوائیا

وطبقنا .(مجمعة)في معادلة النموذج جمیع الكتل معاوذلك بتعویض قیم ومعاملات الواصفات الجزیئیة

وھما:مركب20من الـ فقط ھذا العمل على مركبین 

:المركب الأول-Diméthyl naphtalène1,8.

1:الثانيالمركب-Butène.

الثانيالمركبالمركب الأول

بعد التعویض والحسابات كانت النتائج كمایلي: 

).testنتائج عملیة التحقق الخارجي ():IV-14الجدول(

التجریبیةOWLogKقیمة بعد الحسابOWLogKقیمة 
4.184.26المركب الأول

1.932.17المركب الثاني

.68.87%:لقوة النموذج المحسوب وھيخاضعة ھذه النتائج 
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(test).للعملیة للتحقق الخارجي لـالمحددةامركب20أسماء الـ):IV-15(الجدول

الرقم LogKow الإسم  SMILES
4 4.23 Indomethacin COc1ccc2n(C(=O)c3ccc(Cl)cc3)c(C)c(CC(=O)O)c2c1

88 0.97 Cyclophosphamide C1CCNP(=O)(N(CCCl)CCCl)O1

151 2.42 Librium CNC2=Nc1ccc(Cl)cc1C(=N(=O)C2)c3ccccc3

203 -0.32 Thymine C1=C(C)C(=O)NC(=O)N1

323 0.58 Propanoic acid O=C(O)CC

440 2.98 Benzoic acid, 4-hydroxy-, propyl ester O=C(OCCC)c(ccc(O)c1)c1

514 2.14 Benzoic acid, 4-nitro-, ethyl ester O=C(OCC)c(ccc(N(=O)=O)c1)c1

630 2.09 2-Butene, C(=CC)C

914 4.73 111F3-22-di(p-MeOphenyl)ethane, C(F)(F)(F)C(c1ccc(OC)cc1)c2ccc(OC)cc2

971 2.26 Benzene, ethynyl C(c(cccc1)c1)≡C
1000 1.73 2,6-Dinitrophenol Oc1c(cccc1N(=O)=O)N(=O)=O

1080 1.43 2-Bromoacetanilide CC(=O)Nc1ccccc1Br

1143 0.02 1-(3-Carboxypropyl)benzotriazole c1ccc2nnn(CCCC(=O)O)c2c1

1313 1.79 9-Pentyladenine n1cnc2n(CCCCC)cnc2c1N

1516 1.7 1,4-Benzodiazp2-on,5(2NO2Ph)7NO2 c1c(N(=O)(=O))cc2C(c3ccccc3N(=O)(=O))=NCC(=O)Nc2c1

1660 -1.56 2-Methylpyridinium Iodide,n-hexyl Cc1ccccn1(CCCCCC)I

1703 1.53 p-Nitroformanilide c1cc(N(=O)(=O))ccc1NC=O

1913 0.35 2'-Nitrobenzoguanamine n1c(N)nc(N)nc1c2ccccc2N(=O)(=O)

2000 -0.16 p-Amido-amphenicol c1cc(C(=O)N)ccc1C(O)C(CO)NC(=O)C(Cl)Cl

2270 2.86 N(N""-Me-(4Me-Ph)Carbamylthio)methomyl CC(SC)=NOC(=O)N(C)SN(C)C(=O)c1ccc(C)cc1
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عامةاتمةخ
التالیة:تحقیق العلاقةىلإ) توصلنا 2و()1وإجراء الحسابات للمرحلتین (بعد الدراسة

فضل أحیث كان jx×jb= a + Σ (owLogk(:التاليبالشكلالخاصیة= ) fالواصفات الجزئیة(

والذي Atom-centered fragments)(أجزاء مراكز الذرة ) ھو الخاص بالكتلة 1(نموذج للمرحلة 

.)0.62862S,F = 148.3280.8558,=2R =(میز بـ ـت

.)0.96782S,0.6887=2R,48.72=F =(تمیزت بـ ـف)2(ة ـلـمرحـنتائج الـالنسبة لـبا ـأم
:یليستنتاج مااھذه النتائج یمكن نعوبناء 

الـتعتبر الدراسة بتقنیةQSAR/QSPR) باستعمال طریقةMLR حلا موثوقا لأنھا تسمح (

لمركبات مجھولة خاصة المركبات الكیمیائیة الخطیرة LogKowلـللكیمیائیین بإیجاد قیم

ذات السمیة العالیة التي یصعب التعامل معھا مخبریا.

 ماء) - كتانول ومعامل التوزیع (أ- أنھ یمكن دراسة العلاقة بنیة الكیمیائیةLogKow وذلك

.)MLR(نحدار الخطي المتعدد باستخدام طریقة الا

.أن القدرة التنبؤیة تعتمد على نوع وعدد المركبات الكیمیائیة لمكونة لقاعدة البیانات

: یليماقتراحاولتحسین النتائج یمكن 

المركبات غیر مرتبطة.أو حذفلغاءإ

.جمع أكثر عدد من الجزیئات لتوسیع قاعدة البیانات لإعطاء نتائج أفضل

یجب إجراء تحسینOptimisation).كامل للمركبات للوصول إلى أقصى درجة استقرار (
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حقالملا
بعض الواصفات الجزیئیةمفھوم

الواصفات الھندسیة: .1

تعرف البنیة ثلاثیة الأبعاد للجزیئة على وجھ العموم، ترتكز على الھندسة الجزیئیة، كما تمثل طرق 

الواصفات التموضع النسبي للذرات في الفضاء، استنادا على الإحداثیات الكیمیاء المعلوماتیة. تبین ھذه

الكارتیزیة، ووصف بنیات التشكل للجزیئات المتماثلة.

ASP :L'asphericity ثابت یصف كرویة الجزئیة یكون متباین القیاس، حیث یقیس انحراف الشكل

الكروي للجزیئة.

 یتغیرASP في الجزیئات الخطیة.1في الجزیئات عالیة الكرویة إلى 0من

ASP = 0.25.من أجل جزیئة على شكل سیجارة

ASP = 1.من أجل جزیئة على شكل قرص

مؤشرات الشحن الطوبولوجیة: .2
تعرف بالشكل التالي: CTھي واصفات مشتقة من مصفوفة غیر متناظرة 

= =− ≠
iδ:.ھي درجة القمة لكل ذرة، وبمعنى آخر عدد الذرات المرتبطة بالھیدروجین المتفرع

ijm: ھي عناصر المصفوفة، نحصل بضرب مصفوفة الجوار بمصفوفة المسافة المربعة

بادلة المقاطع القطریة.المت

ایكون متعلقGGLKطوبولوجي یوجد ثابت أو واصف Kالامتداد يلأجل كل مسار ذ

.10إلى0بنصف مجموع الشحن الطوبولوجیة، ویمثل عدد النھایات للحدود. ولھ رتبة من 
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مجامیع المجموعات الوظیفیة:.3

واصفات جزیئیة سھلة وبسیطة تعرف عدد المجموعات الوظیفیة الخاصة للكل جزیئة، تحسب ھي 

یلي: للمركبات والذرات نعرف منھا ماعدد الارتباطات الجزیئیة 
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: مؤشرات المعلومة.4

ھي واصفات تبرز محتوى المعلومات حول الجزئیة، لھا عدة معاییر مختلفة تستعمل لتعریف الفروع

المتكافئة في الجزیئة كتعریف كیمیائي لمجالات الالتصاق في الفضاء، وتبین طوبولوجیة الجزيء 

.nوتناظر كل العناصر ذات العدد 

= −
G:.عدد الأصناف المكافئة المختلفة

gn: عدد العناصر للصنفgTh.

لقیاس محتوى 2في القاعدة مأخوذ2logتكافؤ الصنف یعرف ببعض العلاقات في النظام، اللوغاریتم 

یلي: المعلومات الثنائیة، ومن مؤشرات المعلومات ما

nAT2. logISIZ = nAT

ICK-nAT2logCICK =

IVDE.محتوى المعلومات المتوسط على مساواة درجة القمة

Xindex الثابتx لـBalaban.

: )(RDERadial Distribution Functionواصفات .5

Rتعتمد أساسا على دالة التوزیع الشعاعي التي تبین احتمال التوزیع لتوجد ذرة في حجم كروي قطره 

الشكل العام لدالة التوزیع الشعاعي یكون: 
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f :.معامل القیاس

W: الخصائص الممیزة للذراتiوj.

ijr:.المسافة ما بین الذرات تعطى بالأنغسروم

nAT:.عدد الذرات في الجزئیة

b :مكن أن یفسر عامل درجة الحرارة الذي یمثل احتمال توزیع المسافات الفردیة، وی
ن حركة الجزیئات.ییب

: RDFھناك خمسة أنواع من الواصفات 

1.)u(.الحالة غیر المرجحة

2.)m(.الكتلة الذریة

3.)v(.حجم فاندرفالس

4.)e(.كھروسالبیة ساندرسن

5.)p(.قابلیة الاستقطاب الذري



الملخص:
، )2D(في ھذا العمل تحصلنا على علاقة ریاضیة تربط بین البنیة الكیمیائیة المعبر عنھا بالواصفات الجزیئیة 

شملت ھذه . لمركبات أخرىowLogK، وذلك للتنبؤ بقیم owLogKوالخاصیة الفیزیوكیمیائیة المتمثلة في معامل التوزیع 
أما الثانیة فھي ،وھذا وفق مرحلتین أولاھما ھي حساب الكتل كل على حد)2D(كتلة من الواصفات الجزیئیة 13الدراسة 

وبطریقة الانحدار QSPRمركب كیمیائي بتطبیق تقنیة 2274وتمت ھذه الدراسة على حساب كل الكتل معا (مجمعة). 
رحلة الاولي ھي ـمـنتائج النسـحأوكانت Xlstat.برمجیة الإحصائیة ـ) وھذا باستخدام الMLR(الخطي المتعدد

)0,8556 =2R(,)= 0.62862S(و)F = 148.328( للمرحلة الثانیة بالنسبةأما .كتلة أجزاء مراكز الذرةإلىبالنسبة
. )F = 48.722(و )2R(,)0.9678=2S= 0.6887(ھيالعام))(النموذج عا (كل الكتل م

.)MLR(نحدارالا، QSPR، تقنیة ، الواصفات الجزیئیةowLogKالنمذجة الجزیئیة، الكلمات المفتاحیة:

Résumé:
Dans ce travail, nous avons acquis un modèle mathématique reliant la structure chimique

qui est représenté par descripteurs moléculaires (2D), et de la propriété physico-chimique du
coefficient de partage LogKow, ce modèle nous permet de prédire les valeurs LogKow à
d'autres produits chimiques. Cette étude, qui contient deux étapes a été appliqué sur 13 blocs
de descripteurs moléculaires (2D). La première étape est le calcul de chaque bloc individuel,
la seconde est la charge de tous les blocs entre eux (regroupées). Cette étude a été appliquée à
2274 composés chimiques en utilisant la technique QSPR avec régression linéaire multiple
(MLR) par le logiciel XLSTAT. Le meilleur résultat de la première étape est (R2 = 0,8556),
(S2 = 0,6286) et (F = 148,328) pour (fragments d'atomes centré). Pour la deuxième étape
(tous les blocs ensemble (modèle général) est (R2 = 0,6887), (S2 = 0,9678) et (F = 48,722).

Mots-clés: La modélisation moléculaire, LogKow, descripteurs moléculaires, technique
QSPR, régression (MLR).

Abstract:
In this work we have acquired a mathematical model linking the chemical structure which

is represented by molecular descriptors (2D), and the physicochemical property the partition
coefficient LogKow, this model allows us to predict the LogKow values for other chemicals.
This study, which contains two stages, was applied to 13 molecular descriptors (2D) blocks.
The first stage is the calculation of each individual block, second is the expense of all the
blocks together (grouped). This study was applied to 2274 chemical compounds using QSPR
technique with   multiple linear regression (MLR) by xlstat software. The best result of the
first stage is (R2= 0.8556), (S2 = 0.6286) and (F = 148.328) for (atom-centred fragments). For
the second stage (all the blocks together (general model)   is (R2=0.6887), (S2 = 0.9678) and
(F = 48.722).

Key words: Molecular modeling, LogKow, molecular descriptors, QSPR technique,
regression (MLR).
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