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 داءـــــالإه

 ثم الحمد لله الذي ،و الصلاة و السلام على النبي المصطفى  ىبسم الله وكف

 بنعمته تتم الصالحات أما بعد:

 أهدي ثمرة جهدي إلى من أنارت دربي طول حياتي وضحت من أجلنا

 ،وكانت سندي في الشدائدحتى نصل إلى أعلى المراتب إلى التي رعتني حق الرعاية 

 وكانت دعواتها لي بالتوفيق تتبعني خطوة خطوة في عملي جزاها الله عني خير الجزاء

 في الدارين أمي الغالية.

 وذلل لنا الصعاب وحثنا على العلم والعمل وضحى ،بوجوده في حياتنا نعتزإلى من 

 من أجلنا إليك أبي الغالي أطال الله في عمره.

 إلى من شجعني على ،قلبي وينير دربي أختي وإخوتي كل باسمه إلى من حبهم في

 مواصلة مسيرتي العلمية رفيق دربي زوجي.

 إلى كل من علمونا حرفا من ذهب وكلمات من درر و صاغو لنا علمهم حروفا ومن

 فكرهم منارة تنير لنا سيرة العلم "أساتذتنا الكرام" حفظهم الله.
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 عـرفــــــانشكــــر و 

 ،وألهمنا من العلم والعمل ما يشد أزرنا في هذه الحياة ،الحمد لله الذي هدانا سبيل الرشاد

 يقول المولى تعالى في محكم تنزيله بعد بسم الله الرحمان الرحيم )وفوق كل ذي علم عليم(

 مين" والصلاة و السلام على الصادق الوعد الأ76صدق الله العظيم "سورة يوسف الأية 

 نبينا محمد خاتم الأنبياء والمرسلين.

 نتوجه بشكرنا الجزيل وبخالص الإحترام والتقدير إلى الأستاذة علاوي مسعودة و الأستاذة

 وأيضا على ،ر من أخطاء وتشجيعهما الدائم لنادزاوي منال على تأطيرهما وتحمل كل ما ب

 كما أن الشكر ،هذا العمل نارت لنا الدرب لإتمامالتي أ اوكذا إرشاداتهم امجهوداتهم

 موصول إلى الأستاذ مصطفى الطاهر سعيدات الذي بدوره ساهم في هذا العمل دون رد.

 كما نخص بأسمى عبارات الشكر تقديرا واحتراما للأساتذة ،نتشرف بحضور لجنة المناقشة

 الأفاضل.

 كر جميعنش ،شكرنا موصول إلى كل من ساهم من قريب أو من بعيد في إتمام هذا العمل

 جعله الله ،أصدقائنا الأعزاء وكل أساتذتنا الأفاضل على كل حرف أناروا به درب العلم

 في ميزان حسناتهم, كما نتقدم بأثمن عبارات الشكر والعرفان إلى كل القائمين على قسم

 وكل طلبة الكيمياء التطبيقية و المنتجات الطبيعية. ،الكيمياء

 أطال الله في أعمارهم. وختامنا شكرا لوالدينا الأعزاء
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 المقدمة

ريخ العرب تا و قةر العريالقدم، فهي تعد من الظواه للنباتات الطبية دوراً كبيراً ومهماً في حياة الإنسان منذ     

اتات النب ن في الموساعات، فيعد طب الأعشاب فرع من فروع الطب البديل، وذلك لأنيشهد على ذلك  ما دو  

يا قيمة ن حالتؤذي دورا مهما في حماية صحة الإنسان وتحسين مسار حياته وما زالت العديد من الثقافات تثم

 [.1النباتية وأهميتها الوقائية والعلاجية ومنافعها الاخرى ] الوصفات الطبية

زعت عالة توفوقد عرفت النباتات الطبية على أنها صيدلة كاملة لما تحويه من مئات بل آلاف من مواد      

لك التي من ت بنسب دقيقة تناسب الجسم البشري، فمن المعلوم أن لبعض العقاقير النباتية قدرة علاجية أكبر

يا، كولوجلكها الأدوية المصنعة في معالجة بعض الأمراض، ولهذا الغرض ظهر مؤخراً ميدان الانثوفرماتم

ناعة تطورة للصل الموهو ميدان جديد يهتم بتقييم النباتات الطبية المستعملة في الطب الشعبي، ودراستها بالوسائ

 .[2ة ]ية، الكيميائية، الاقتصاديالصيدلانية آخدا بعين الاعتبار المعطيات العلمية منها:البيولوج

 و يعد من همة فهم، لما يتميز به من خصائص علاجية وغذائية الكينواومواكبة لهذه التطورات اخترنا نبات      

شعبية  كتسبتأهم المحاصيل الزراعية المستقبلية الواعدة التي حظيت بأهمية كبيرة في السنوات الأخيرة وا

 رافيالية لكروماتوغدراسة التحليال[، وتطرقنا إلى نمذجة أهم المركبات المقترحة من 3متناميةفي الوقت الراهن ]

لتحديد مختلف  Hyperchm،ChemDraw،Gaussianالغازية المرفقة بمطيافية الكتلة بواسطة البرامج :

                                                                                                                   صلين:       فو الهندسية وعليه قسمت المذكرة إلى مقدمة وجزء نظري يحتوي على   الخصائص الفيزيوكيميائية

 الفصل الأول: يتضمن جزئين

 . الجزء الأول: الدراسة النظرية لنبات الكينوا

 الجزء الثاني: الدراسة النظرية حول النمذجة الجزيئية.

                 هم المركبات      لمستخلص الكلوروفورم و النمذجة الجزيئية لأ (GC/MS)الكروماتوغرافيا الفصل الثاني:  نتائج

 المقترحة.
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 مراجع المقدمة

 ذائية في الصفات)بستنة( تأثير التسميد والرش ببعض العناصر الغماجستير علوم زراعة  2000[ أحمد خالد يحيى الهدواني م1]

 لبعض المركبات الفعالة طبيا في بذور صنفين من الحلبة. (.Trigonellafoenum-graecum Lالكمية والنوعية )

 Convolvulusعالية المضادة للأكسدة للنبتة دراسة نواتج الأيض الثانوي الفلافونيدي والف -[ عباس بن مرعاش 2]

supinusCoss .kral.(Convolvulaceac) ,2012قسنطينة, –جامعة منتوري. 

 Chenopodium quinoa Willdراسة كيميائية لبذور نبات الكينواد -عطالي حليمة [ بوزيد مسعودة,3]

.2020الوادي-لخضرجامعة الشهيد حمه 
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1.1.Iتمهيد: 

هما  غذائيا منبات عشبي من العائلة الرمرامية، وهي نباتات غذائية أصلية كانت تعتبر محصولا الكينوا     

عود أصول ترو(، بالنسبة للإنكا، ولا زالت تمثل محصولا غذائيا مهما بالنسبة للكيشوا)جنوب كولومبيا و البي

روعة على حيرة تيتيكاكا مزبأمريكا الجنوبية حول ب ˮالأنديز جبالˮعام في  5000زراعتها إلى أكثر من 

يا، ، بوليفمتر من مستوى سطح البحر، ولقد تم توزيعها على نطاق واسع في الأكوادور، البيرو 400إرتفاع 

 و سببهتشيلي وشمال غرب الأرجنتين، نظرا لأهميتها الإقتصادية وتمتعها بجودة غذائية ممتازة وهذا 

 [.1]الإهتمام الكبير بها مؤخرا 

ها مرامية، حالشبيه بالحبوب، تعتبر من المحاصيل الصالحة للأكل كونها تنتمي إلى الفصيلة الرهي نوع      

غداء  وكوم العشب، كما أن أوراقها تؤكل كخضروات، ظلت كحال بعض النباتات  مثل: الشمندر، السبانخ

رى من أماكن أخ" وبدأت تنتشر في كيشواسنة، وتدعى باللهجة المحلية "  5000أساسيا لمدة لا تقل عن 

عتبر من لهذا تعلى جميع الأحماض الأمينية الضرورية وبالتالي تعد بروتينا كاملا،  و العالم، كونها تحتوي

شكلت  نكا لأنهال الاحبوب الطاقة الغنية بالمغذيات، ولفوائدها العديدة كانت تلقب بأم جميع الحبوب في لغة قبائ

ن ذين يعيشو" الاالايمارو  لكيشوامحصول الغذائي الأهم لأحفادهم " امصدرهم الغذائي الأساسي كما أنه يبقى ال

 [.2في المناطق الريفية،  كما يشير إليه الباحثون والشعوب الأصلية بأنها حبوب ذهبية ]

.2.1.Iبالعائلة الرمرامية التعريف(Chenopodiaceae) 

اسم البنجر أو بتعرف (Caryophillales) القرنفليةتابعة للرتبة (Chenopodiaceae)نباتات العائلة الرمرامية     

ة ذه العائلتات هالشمندر وتسمى علميا الملحية، لنموها في الصحاري المالحة وقرب المستنقعات، كما تعتبر نبا

ن شجيرات ا تكوممن أهم النباتات الصحراوية التي تتحمل الجفاف وملوحة التربة وتعطي إنتاجية جيدة، ونادرا 

ما نوع معظمها أعشاب حولية وبعضها ذو حولين والآخر معمر ك 1400جنس و 100تضم حوالي أو أشجار 

 [.3لوحة ]ا للمتنمو الأنواع التابعة للعائلة الرمرامية بالقرب من شواطئ البحار نظرا لمقاومة الكثير منه

.3.1.I الكينواتعريف نبات: 

اصة  مميزات الخنبات عشبي حولي، وذاتي التلقيح، ثنائي النتؤات ذو توزيع جغرافي واسع، من ال الكينوا     

الظروف وراثية شكله ولونه وسلوكه في مناطق زراعية بيئية مختلفة، وذلك بحسب نوع في تركيبتها الو للكينوا

لجفاف اية مثل : رة للغاالمعاكسة أو الضاتتحمل العوامل المناخية  الكينواالبيئية المحلية وخصوبة التربة، إلا أن 

 [.4الصقيع، ملوحة التربة وغيرها من العوامل التي تؤثر على المحصول ]
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 ومل في السنة  280إلى 200يوما وينمو مع هطول الأمطار من  240إلى  90يتراوح موسم النمو من 

يضا مع تات أية،  بحيث تختلف النبايتكيف مع التربة الحمضية، كما أنها تزدهر في التربة الرملية والطين

 البرتقاليصفر والأنماط الجينية والمراحل الفينولوجية،  من الأخضر إلى الأحمر إلى الأرجواني الداكن والأ

 [.4والرماني ونطاقات أخرى ممتميزة]

 

 الكينوا: صور فوتوغرافية لنبات (I-1)الشكل

  ها سم وهي متفرعة بشكل جيد وليفية مما يمنح180يكون الجذر محوري قوي يمكن أن يصل إلى عمق

 [.4مقاومة للجفاف والاستقرار]

 ثلثي أو ين، مالأوراق متناوبة وتتكون من السويقات والصفائح الورقية وأعناق طويلة ورقيقة لها شكل مع

ة قالور متقلب، يمكن أن تكون مسطحة أو متموجة أو سميكة، ذات ألوان حمراء، أرجوانية حيث أن لون

 [.4متغير للغاية من الأخضر إلى الأحمر بضلال مختلفة ]

  ة البذربالثمرة لها شكل أسطواني عدسي، يتسع قليلا نحو المركز، وهو يتألف من الحضيض الذي يحيط

 [.4تماما بحيث يحتوي على بذرة مفردة متغيرة الألوان ]

  حتوي على تها مرتبط بلون النبتة، مم مغطاة ولون 2البذورة تكون صغيرة مسطحة ودائرية الشكل قطرها

، الأساسية مينية، بالإضافة إلى أنها غنية بالأحماض الأللكينواطبقة من الصابونين الذي يمنح الطعم المر 

ميز هذه يي، ما عدة ألوان منها: الأصفر، الأحمر، البني، الأسود، البرتقالي و الورد الكينواتأخد بذور 

 [.5أنواع المناخ والتربة المختلفة ]البذور هو تأقلمها الشديد مع 
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.4.1.I الكينواالأسماء الشائعة لنبات: 

 الجدول(I-1)[.6: الأسماء الشائعة لنبات الكينوا ]

 الدول الإسم الشائع

Kiuna, quinua, Parca منطقة(الكيشوا( 

Supha, jopa, jupha, jauira, jiura, aara,ccallap, vocali منطقة(الأيمارا( 

Huatzontle منطقة(أزتيك( 

Suba, supha, pasca منطقة(تشيبشا( 

Quinua منطقة( مابوتشي( 

Quinua, quinoa, quingua, quiuna, kinoa, triguillo, trigo inca, arrocill, Dahui, 

juba, ubique, arrozdelPeru, ubate, juira, suba 

 اسبانيا

Bathu الهند 

Arrozmiu’do do peru’, espinafre do peru’ quinoa 

 

 البرتغال    البرتغال

Quinoa, quinua, kinoa, sweet quinoa, Peruvianrice, Inca rice, pettyrice انجلترا     انجلترا 

Ansérine quinoa, riz de Pérou, petit riz de Pérou, quinoa فرنسا 

Quinua, chinua ايطاليا 

Reisspinat, Peruanischerreisspina, reismelde, Reis-gerwacks, Inkaweizen ألمانيا 
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.5.1.I الكينواالتصنيف النظامي لنبات: 

 الجدول(I-2).[7]الكينوا: التصنيف النظامي لنبات 

 

 

 

 

 

 

 

 

.6.1.I الكينواالتوزيع الجغرافي لنبات: 

 وطنيا: -أ

في كل  ة الريفيةالتنميفي المحطات التجريبية التابعة لمعاهدة وزارة الفلاحة و الكينواتقوم الجزائر بزراعة نبات 

 [8ل]حاسي الرم –وادي( جامعة )ال –تيارت  –طيف س –من الولايات التالية: بسكرة 

 

 

 

 

 

 

 

Plantae المملكة 

Tracheobionta تحت المملكة 

Magnoliophyta الصنف 

Magnoliopsida القسم 

Caryophyllidae تحت القسم 

Caryophyllales التربة 

Amaranthaceae العائلة 

Chenopodium الجنس 

C.quinoa النوع 
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 اللون الأزرق يوضح الولايات التي تتواجد فيها نبتة الكينوا على المستوى الوطني

 وطنيا. الكينوا: التوزيع الجغرافي لنبات (I-2)الشكل

 دوليا: -ب

لانديز، لدان ابشكل طبيعي في جميع ب الكينوايختلف التوزيع الجغرافي للنبتة من منطقة إلى أخرى حيث تنمو 

 وى العالملى مستع للكينوامن كولومبيا مرورا بالأرجنتين إلى جنوب تشيلي،  وتعتبر الدول الرئيسية المنتجة  

 درجة 43درجات شمالا إلى خط عرض  5بوليفيا و بيرو وإكوادور، ويمتد إنتاجه من خط عرض هي:  

سطح  متر فوق مستوى 400جنوبا, وتمتد نطاقات توزيعه على خطوط الارتفاع من مستوى سطح البحر إلى 

 ،(3لوثيقة )ابيرو البحر, حيث يوجد أكبر تنوع وراثي له في منطقة الألتبلانو )الهضاب المرتفعة( في بوليفيا و

 راً كبيراً عب دووقدرة الأصناف المختلفة على النموا على إرتفاعات ومناطق مناخية مختلفة هي ما يمكنه أن يل

 [.9في تحسين الأمن الغذائي ]

ختلفة لدان مبعلى التكيف في مناطق متنوعة إلى إجراء تجارب في  للكينواوقد أدت قدرة الأصناف المختلفة  

الولايات  مثل: في إفريقيا، وآسيا، وأوروبا، وأمريكا الشمالية، وقد نجحت زراعته حتى الآن في بلدان عديدة

ى مستولى العينواالكالمتحدة، المغرب، كينيا و الهند. الوثيقة الموالية توضح مناطق التوزيع الجغرافي لنبتة 

 [.9الدولي ]
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 دوليا.لكينواخريطة التوزيع الجغرافي لنبات ا: (I-3)الشكل

.7.1.I الكينواأصناف نبات: 

ة قليدية لزراععديدة ويرجع ذلك إلى طبيعة منطقة هذا المحصول، حيث تمتد المنطقة الت الكينواأصناف       

درجة  40)الجنوب  فيدرجة شمالا( إلى التشيلي  2الشمال ) فيفي أمريكا الجنوبية من كولومبيا  الكينوا

 نوع من 100متر فوق سطح البحر، وينتج عن هذا أكثر من  4000شرقا(، ومن مستوى سطح البحر إلى

  [:10ويمكن تقسيم هذه الأنواع والأصناف إلى خمسة مجموعات موضحة في الجدول التالي] الكينوا

[. 10:أصناف نبات الكينوا ] (3-I)الجدول 

 الكينواأصناف نبات  المنطقة

 كينوا الوديان الجافة )جونين( والوديان الرطبة كاخاماركا

 الالتيبلانو)بيضاء( وملونة في منطقة سوني الزراعية البيئية حول بحيرة تيتيكاكا

 كينوا السهول المالحة جنوب بوليفيا

 كينوا مستوى سطح البحر شيلي

 يونغا الزراعية البيئية والمناطق شبه استوائيةكينوا منطقة  بوليفيا
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 .الكينواصور توضح البذور، الإزهار، حقول لأصناف من : (I-4)الشكل

.8.1.I الكينواالاستعمالات التقليدية و الطبية لنبات: 

 الإستعمال الطبي: -أ

ع م ومهدئ لوجوتقليل التور ض الطبية: التئام الجروحوالسيقان والحبوب للأغرا الكينواتستخدم أوراق      

 ،تللحشراتطارداوالأسنان وتطهير المسالك البولية كما أنها تستخدم في تجبير العظام وإيقاف النزيف الداخلي 

نت أن يث بيح ،للكينواحيث أجريت دراسة من قبل حول الإبتكار في القيمة الصحية وتطوير الأغذية الوظيفية 

 [.11هضمي]هاز اللها تأثير إيجابي كبير على التمثيل الغذائي والقلب والأوعية الدموية والج الكينوامكونات 

مراض أكما أن لديها خصائص مضادة للكوليسترول، مضادة للأكسدة، مضادة للسرطان وبدورها تعالج عدة 

 [.12وبشكل خاص مرض السكري وأمراض القلب]

 الاستعمال الغذائي: -ب

ا خالية من بخصائص جيدة تم استغلالها في صناعة الأغذية والأعلاف نظرا لكونه لكينوااتتمتع نبتت      

 [.13الغلوتين وذات قيمة غذائية عالية، إلى جانب أنها محصول ينمو في البيئات الهامشية ]

ماء و ال ان فيوقد تبين أنها جيدة الهضم ومعظم بروتيناتها تنتمي إلى مجموعة الألبيومينات القابلة للذوب

مناسبة وصحية الجلوبيولينات القابلة للذوبان في المحاليل الملحية المخففة وهي ذات قيمة غذائية عالية و

 روتينلمرضى السكر والأشخاص الدين يعانون من مرض الاضطرابات الهضمية )السيلياك( والحساسية من ب

 [14]الحليب الكازين,كما أنها خالية من الجلوتين و تعتبر سهلة الهضم 

 الاستخدام الصناعي: -ج

قدرة كبيرة على الثبات في ظروف التجمد والذوبان، ويمكن أن يوفر كبديلا لنشويات المعدلة  الكينوالنشاء       

في المجال الصناعي هو صغر حبوبه، فيمكن على  الكينوا[. من بين أهم أسباب استخدام نشاء 13كيميائيا ]
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لرذاذ)الايروسول(، وعجائن وورق النسخ والحلوى و السواغات في صناعة سبيل المثال: استخدامه في صنع ا

مع دقيق القمح أو  الكينوا[. كما يستخدم دقيق 15البلاستيك وأنواع التالك والمساحيق المستخدمة في الطباعة ]

ن أ الكينواويمكن لصبونينات المستخرجة من قشرة  ،الذرة فيصنع البسكويت والخبز و الأغذية المصنعة

 تستخدم بأشكال مختلفة مفيدة مثل استعمالها في المنظفات أو معجون.

 أعلاف الحيوانات: -د

ن والخيول تستخدم النبتة كلها كعلف اخضر كما يتم استخدام مخلفات الحصاد لتغذية الأبقار والضأ      

 [.11والطيور والدواجن]

.9.1.Iالقيمة الغذائية: 

حيت ياف والمعادن,غذائيا هاما لاحتوائها على نسبة عالية من البروتينات والألمصدرا  الكينواتعد بذور       

كافئة في جودتها مكبروتين الكازيين  الكينوا تيناتو( أن برFAOأكدت منظمة الأغذية والزراعة للأمم المتحدة )

يضا [.أ16إلى حد بعيد لتلك الموجودة في الحليب بفضل الأحماض الأمينية الأساسية التي تحتوي عليها ]

كون ما ت تحتوي الكينوا على وجه الخصوص على نسبة عالية من اللايسين حيت أن الأحماض الأمينية غالبا

 [.17مفقودة فيالحبوب ]

جه وت على ويعد هذا من أبرز أسباب الاهتمام بهذا النبا ،لا تحتوي علي الغلوتين الكينوا إلا أن بذور

 ،لحديداكما تعد مصدرا لأهم المعادن منها  الخصوص للأشخاص الدين يعانون من حساسية اتجاه الغلوتين

بحاث مقارنة أأجريت  [.حيث18الزنك بنسبة اكبر منها عند الذرة و الشعير ] ،المغنيزيوم، الفوسفور، النحاس

ساسية ذيات الأمن المغ الكينواحيث بينت أن محتوى  ،والقمح والأرز الكينوابين كل من  ،بين محتوى المغذيات

ض لأحماامحتوى الدهون بالأخص  ،فيما يتعلق بالبروتين ،يفوق ذلك الموجود في الحبوب الثلاثة الأخرى

 [.19ن المعادن ]الذهنية المشبعة وغير المشبعة وكذا المحتوى م
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.[20]الكينوا: القيمة الغذائية لبذور  (4-I)الجدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 المادة 100gالكمية الموجودة في كل 

13.28g الماء 

368Kcal الطاقة 

64.16g الكربوهيدرات الكلية 

7.0g ألياف غذائية 

6.07g الدهون الكلية 

14.12g البروتين 

0.167g Tryptophan 

0.421g Threonine 

0.504g Isoleucine 

0.840g Leucine 

0.766g Lysine 

185.2g الفيتامينات 

0.360mg Thiamine 

1520mg Niacin 

0.487mg Vitamin B6 

22.39mg (total ascorbikic acid ( 

vitamin c 

630.4mg Betaine 

1.3g المعادن 

47mg الكاسيوم 

4.57mg الحديد 

197mg الماغنيزيوم 
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.[21،20مقارنة مع بعض الأغذية الأخرى] للكينوا: القيمة الغذائية  (5-I)الجدول 

 
 فول الصويا

 
 لقمحا

 

 
 لشعيرا

 

 
 لأرزا

 
 لذرةا

 

 
 لكينواا

 

 
 (%)المادة

 البروتين 16.5    10.22  7.6      18.00  14.3       36.1     

 الدهون 6.3     4.7    2.2      1.9    2.3     18.1     

 الكربوهيدرات 64.16   81.1   80.4     80.7   78.4    34.1     

 الألياف 3.8     2.3   6.4      4.4    2.8     5.3      

 سعرات حرارية في كل  399    408       372     383   392    451     
100 g 

  

 

.10.1.Iالدراسات السابقة للنبتة: 

 [22مصدر غني بالمعادن مثلا: البوتاسيوم، الصوديوم، الكالسيوم، الحديد ] الكينوابذور  تعتبر

 Cو Bن يتاميأما أوراق أشجارها فهي غنية ب: البروتين، الكاروتين، حمض الأسكوربيك، الفيتامينات خاصة ف

ونينات لية، الصابفينو[. كما تتوفر على المواد الكيميائية كالفلافونويدات، الأحماض ال23والأحماض الأمينية ]

[24.] 
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1.2.Iقدمةم 

التي وصفت بنية المركبات  ،في فترة الستينات من القرن التاسع عشر، تم التأسيس لنظرية البنية الجزيئية     

كما وصفت التفاعل بين الذرات والعلاقة بين بنية  ،العضوية واعتبرتها نظام مكون من الذرات والروابط

فكان هذا التمثيل للبنى الكيميائية هو أول أشكال النمذجة الجزيئية،  ،مركب وخصائصه الفيزيائية والكيميائية

لأول للنمذجة الجزيئية المادية في الكيمياء العضوية من كان الاستخدام المادي ا 1865وفي عام 

، حيث استخدم كرات متصلة بعصي لوصف كل من الكلوروفورم ومركبات Wilhelm hofmannقبلهوفمان

 هوف تم التأسيس أكثر لمفهوم البنية الجزيئية ثلاثية الأبعاد عبر إقتراح 1874وفي عام  ،كربونية أخرى

VantHoff جوزيفJoseph Lebe  تم تنفيد بنية ال 1953حتى عام  ،بأن للكربون شكل هندسي رباعي السطوح 

 DNAمن قبلWatson  و كريك Crik  بتحديد أول بنية ذرية لبروتين  1962فيما بعد قام جون كيندرو عام

أول  بعد ثلاث سنوات من تحديد ،X-ray Crstallographyالميوغلوبين باستخدام علم البلورات والأشعة السينية

، وهي طريقة جزيئية ثلاثية الأبعاد حيث يتم تمثيل Space-Filing Modelبنية ذرية لبروتين، تم تطوير تقنية 

ويكون نصف قطر الكرات متناسب مع نصف قطر الذرات، كما تتناسب المسافات بين  ،الذرات بمجال كروي

ستخدام النمذجة لا 1970منذ عام ة فكانت أما الانطلاقة الفعلي ،مراكز الكرات مع المسافات بين نوى الذرات

 [.  1الجزيئية الحاسوبية ]

ة اسة النمذجفي الأغلب ما يرتبط البحث والتركيب للمركبات الكيميائي و البيوكيميائية الجديدة بدر     

جريبية تداة الجزيئية، بحيث أنها تعتبر منهجية شائعة الاستخدام لأكثر من ثلاثين سنة وأصبحت تدريجيا أ

 تحول لاكتشاف وتصميم الجزيئات النشطة الجديدة، حيث تساعد النمذجة الجزيئية على فهم ما يجري من

 سهل الفهمتنها لأومن الممكن أيضا تصور هذه التحولات  ،فيزيائي أو كيميائي أو بيولوجي للمركبات الكيميائية

يكية الجزيئ: هندسته، خصائصه الدينامو التنبؤ بشكل كبير ويمكن أيضا تصور الهياكل من خلال وصف 

 [.2،3الحرارية......(]

تتم  التي ومن سهولة طرق الكيمياء الحاسوبية يتم استخدامها للوصول إلى مكتسبات إضافية حول المركبات

على  تطرأ معالجتها في المختبر بطرق حسابية بدلا من الوسائل التجريبية من خلال تحديد التغيرات التي

 [. 4ركبات الكيميائية والوصول إلى نتائج جديدة أكثر دقة]مختلف الم

.2.2.Iتعريف النمذجة الجزيئية 

تعرف النمذجة الجزيئية بأنها محاكاة حاسوبية للعمليات والبنى الكيميائية من خلال برامج خاصة تعرض      

فهي تظهر المسافات و الزوايا الخاصة بالروابط الكيميائية والتعديلات التي  ،الجزيئية صور ثلاثية الأبعاد للبنى

تقنيات أجهزة  ىحدإتعد هذه التقنية  ،تنتج عند استبدال أو ادخال ذرات أو مجموعة من الذرات لهده البنية

أو التنبؤ  ،الحاسوب المعتمدة على الكيمياء النظرية والمعلومات التجريبية بهدف تحليل وتعديل الجزيئات
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حيث تسمح تلك التقنيات بدراسة طاقة وبنية الجزيئات اعتمادا على  ،بالخواص الكيميائية والحيوية للجزيئات

[. حيث تتضمن كل الأساليب النظرية والطرق الحسابية التي يتم استخدامها في النمذجة 5حركة ونوع النوى ]

بحيث تكون هذه الطرق بسيطة نسبيا وقابلة  ،لبنية الجزيئيةلحل المشكلات التي لها علاقة بالتفاعل الكيميائي وا

تستخدم هذه الطرق وسائل رسومية متطورة جداً تسهل إلى حدٍ كبير تحويل  ،للاستعمال بسرعة أو على العكس

 [. وتنقسم طرق النمذجة الجزيئية إلى ثلاثة أنواع2أعداد هائلة من الأرقام إلى بعض التماثلات البيانية بسهولة ]

 رئيسية وهي:

 .طرق ميكانيك الكم 

  الميكانيكا الجزيئيةطرق. 

 الجزيئية ديناميكيةال. 

.3.2.Iطرق النمذجة الجزيئية 

I.4.2. الميكانيكا الجزيئية+MM 

س يتم فيها حساب طاقات الذرات ولي حيث ،المستخدمة وأسرعها قمن أبسط الطر يقةتعتبر هذه الطر

 روتينات وثل البتكمن أهميتها في سرعتها و استخدامها للمركبات ذات البنية الكبيرة نسبيا م و ،الإلكترونات

ة مع لمتصلق يتم النظر إلى الجزيئات على أنها مجموعة من الكرات ايففي هذه الطر ،الستيرويدات وغيرها

 لطولات عند معرفة فيمكن حساب طاقة هذه المجموعة من النوابض والكرا ،بعضها البعض بواسطة النوابض

 ض(. بمعنىالناب)الطبيعي )المستقر(بين ذرتين وقيمة الزاوية و الطاقة اللازمة للشد أو الحني لهذه الرابطة 

ها ية وتحسينلفراغايتم تغيير البنية الفراغية للجزيء حتى الحصول على أقل طاقة ممكنة )أي تهيئة البنية  ،آخر

[6.] 

حيث تشكل  ،مثل طول الرابطة أو زاوية التكافؤ عن قيمته القياسية وتغيرأ انحراف كل الطاقة عند حسابيتم 

مجموعة هذه الشروط التي تهدف إلى وصف كل نوع من أنواع الذرة وتحسب الطاقة الفراغية الدنيا من 

ة طاق ، E(Ø)طاقة الفتل،E(θ)طاقة المرونة،E(L)مجموع الإسهامات المتمثلة على التوالي في: طاقة الإستطالة

 [:2،3الموضحة في المعادلة الكلية للطاقة ]،E(e)وطاقة الكهرباء الساكنة 𝐄ᵛᵈᵂ))فاندرفال

).I.2..(1……...……………………électro+ Evan der Waals + E torsion+ E bending+ E stetch= E stériqE 
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 MM+:أهم الأشكال و المعادلات الرئيسية للطاقة التي تأخذها )I-6الجدول )

 
 الأشكال

 
 المعادلات

 
 اسم الطاقة

 
 نوع الطاقة

 

 

[Kr(L-Lₒ)² ] E(L) = ½ 

 
طاقة 

 الإستطالة

E (L) 

 

 

E(Ɵ) =  ½ ]Kɵ (Ɵ - Ɵₒ)²[ 
 طاقة الإنحناء

 
E (Ɵ) 

 

E (Ø) = ∑Kø(1 + oscnø) طاقة الإلتواء E (Ø) 

 
𝐄ᵛᵈᵂ =

𝐴

𝐫¹²
−
B

𝐫⁶
 

طاقة فاندر 
 فالس

𝐄ᵛᵈᵂ 

 

 

𝐄𝐞𝐥𝐞𝐜𝐭𝐫𝐨𝐬 =∑
𝐪ᵢ𝐪ј

ƐіјΓіјі,ј
 

 
الطاقة 

 الكهروستاتيكية

 

𝐄𝐞𝐥𝐞𝐜𝐭𝐫𝐨𝐬 

 

  [7]استخدامات الميكانيكا الجزيئية 

  الطاقات بواسطة الصيغ المشتقة من الميكانيكا الكلاسيكية.تحسب 

  الذرة كروية الشكل صلبة ذات نصف قطر وشحنة محددتين.تعتبر 

 .بالتقريب كل ذرة تشكل جسيما 

  الجزيئيةتطبيقات الميكانيكا 

 ة.( يمكنها تحسين الجزيء وتغيير الإحداثيات الذرية إلى الحد الأدنى من الطاقMM+إن طريقة ) 

  [7]الطاقات في الميكانيكا الجزيئية 

 ترتبط الأشكال الرئيسية للطاقة التي تأخدها⁺MMبالظواهر الموالية: 

 .إهتزازات الارتباط 

 .)الدوران حول الرابطة )التقلبات 

  فاندر فالس.تفاعلات 

 .تفاعلات الكترو ستاتيكية 



 الجزيئيةالجزء الثاني : الكيمياء الحاسوبية و النمذجة 

 

22 
 

  [8]إمكانيات الميكانيكا الجزيئية 

 صف الطاقة كدالة للإحداثيات الذرية )المحتوى الحراري(.وت 

 .تسمح بالبحث عن الحد الأدنى لطاقة الجزيئات 

 الطاقة الحرارية(. ،صف الطاقة كدالة للوقت ودرجت الحرارة )الإنتروبياولا ت 

 حقول القوى 

اسية الأس عن نموذج رياضي يمثل اختلافات الطاقة المحتملة مع الهندسة الجزيئية، وتعتبر الأداة عبارة

كل لديكارتية يات اليمكن من خلالها التنبؤ بالحركات الاهتزازية أو القوى بين إحداث حيث ،للميكانيكا الجزيئية

ر على الحد لذا يتعين العثو ،ارتية(ديك ةإحداثي 3000ذرة =  1000روتين من فعلى سبيل المثال: )ب ،دالة

 الأدنى من الطاقة في مساحة بضعة آلاف من المتغيرات.

وضائف للطاقة المحتملة التي تستمد التفاعلات داخل الجزيئات بين الذرات  ةإن حقل الطاقة يتكون من عد

 المربوطة وغير المربوطة.

 

 

 

 

 المربوطة والغير مربوطة.(:تفاعلات داخل الجزيئات بين الذرات I)-5الشكل

 طاقة التفاعل بين الذرات المربوطة 

 ي الروابطهات فوتمثل هذه التشو ،طالة الروابط وتشوه زوايا التكافؤستيوصف التشوه الهيكلي فيها من خلال إ

مرتبطة ات الوالزوايا بواسطة مذبذب توافقي مع تجميع لكل الروابط التساهمية أو تجميع الزوايا بين الذر

 [.2،7بواسطة روابط تساهمية ]

 طاقة الاستطالة (Energie d΄élongation:) ب تخضع الروابط بين الذرات في بناء الجزيء في الأغل

 [.3دد والتقلص( ]للتشوه )التم

………………………………………………………(2.2.I) [²k1(L-Lₒ)]E(L) = 1/2 
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 (:إستطالة الروابط.I)-6الشكل                                  

 طاقة المرونة(Energie de flexion) :  توازن تموج الذرات حول موضع العن طاقة المرونة تنشأ

 [.9ويمكن تفسيرها من خلال العبارة التالية ] وينتج عن هذا تشوه في زوايا التكافؤ

……………..…………………………(3.2.I)[Kf (θ-θₒ)²]E(θ) = ½             [10] 

 

 

 

 

 (: تشوه زوايا التكافؤ.I)-7الشكل

  طاقة الفتل(Energie de Torsion): رة ربعة المتجاوتتعلق هذه الطاقة بالزاوية الزوجية المشكلة للذرات الأ

 [:9الطاقة يكون عن طريقة دالة مبسطة لسلسلة فورييه ]هذه حساب و 

………………(4.2.I)[2)+V3(1+ᴄᴏs3Ø)ᴄᴏsV2(1-(+ØV1(1+ᴄᴏs]E(Ø) = ½               [11] 

V3 ،V2,V1 : ثوابث إمكانات الطاقة الإلتوائيةهي 

  

 

 

 (: طاقات إلتوائية.I)-8الشكل
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 :الطاقات التالية:وتشمل طاقة التفاعل بين الذرات غير المربوطة 

 Van der Waalsطاقة فاندر فالس  -أ

احد و ،زئينجو تتركب من ، غير مرتبطة فيما بينها وغير مرتبطة بالذرة المشتركةالهي طاقة تتعلق بالذرات 

 [.3جاذب والأخر دافع ]

الكهرباء الساكنة في بعض الحالات تأخذ تداخلات :   Energie éléctrostatiqueطاقة الكهرباء الساكنة  -ب

أهمية معتبرة خصوصا في حالة الجزيئات التي تحتوي على ذرتين أو أكثر مختلفة عن الكربون 

(hétéroatomeواقترحت كذلك من أجل فهم الهيدروكربونات )،  ات نطلاقا من الشحناحيث يمكن وصفها

 الذرية التي يصفها قانون كولوم أو ثنائية القطب لكل رابطة.

 الكهرباء الساكنة معادلة طاقة 

E(e) = μ₁μ₂(ᴄᴏs X - 3ᴄᴏs a₁ . ᴄᴏs b₂) / D.r12ᶟ ………………………(5.2.I) [12] 

 

 

 

 

 (:عزم ثنائي القطب بين الذرات.I)-9الشكل

 جينيةطاقة الرابطة الهيدرو -ج

ن ذرة ( بي30%( و فاندرفالس )70%طاقة الروابط الهيدروجينية نتيجة للتفاعل الكهروستاتيكي )تتشكل 

ات القطبية ويمكن للكربوهيد ،Ấ 3كهروستاتيكية تحمل زوج الكتروني حر وذرة هيدروجين, البعد بين حوالي 

 [.2أن تشكل روابط هيدروجينية مع بعضها أو مع جزيئات الماء ]

 تختلف حقول القوة عن بعضها حسب شروط تحسين كل جزيء ومنه يعتمد اختيار حق القوة على خصائص

 النظام المراد دراسته: وتطبيق

 :معقد معدني.. ،كربوهيدراتنوع المركب 

 :محلول. ،الغازالبيئة 
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 :الرابطة الهيدروجينية. نوع التفاعل للدراسة 

 :مجالات القوة الأكثر شيوعا 

AMBER:ض )بناء نموذج بمساعدة تحسين الطاقة( هو مجال قوة يستخدم من أجل البروتينات و الأحما

 [.7أيضا للبوليميرات والجزيئات الصغيرة الأخرى ]النووية ويستخدم 

MM3،MM2  وMM4:  طور من قبلAllinger وهو حقل القوة الأكثر استخداما من قبل  1976عام

 [.2حيث يسمح بمعالجة الجزيئات العضوية أكثر وأكثر تعقيدا]،[13الكيميائيين العضويين ]

MM⁺: عبارة عن امتداد لحقل القوةMM2 [ 2مع إضافة بعض البارامترات إضافية.] 

 [.14وهو حقل قوة قوي ويمكن تطبيقه عن الجزيئات غير العضوية ]

OPLS:ية وبان)إمكانات محسنة لمحاكاة السوائل( مصمم لتحسين الإمكانات التي تسمح بوصف الخصائص الذ

[7.] 

GROMOS:لجزيئات الحيوية في )مجموعة البرامج المحاكية لجزيئات جرونينجن( مصمم خصيصا ل

 .[2الوسائط المائية لدراسة التفاعلات بين جزيئات الماء والمجموعات القطبية و البروتينات ]

CHARMM (Bio): كيمياء هارفارد الجزيئية الميكانيكية ( مشابهة لمفهوم دالة(AMBER  وتستخدم

 [.2كطاقة تجريبية للأنظمة الجزيئية والجزيئات البيولوجية]

MMFF94: [.15وقد تم تطويره من قبل توم هالغرين ] ،و أحد حقول القوة الميكانيكا الجزيئيةه 

SPASIBA:  وتن يرغف)الخوارزمية المحتملة الطيفية لمحاكاة القدرة على التكيف الجزيئي( وضعه جيرارد

 [.2لمجال الطيفي ]المعدل واUrey – Bradley – Shimanouchiفهو يجمع بين مزايا الحقل  1995عام 

Sybyl (Tripos):. للجزيئات العضوية 

BIOSYM (MSI):[ 7تم تصميمه في الأصل للبروتينات والجزيئات العضوية.] 

UFF: حقل القوة العالمي( حاول(A. K. RappéوC.J. Casewit [ 16والمتعاونون لتصميم حقل قوة عالمي ]

 [.2قادر على محاكاة الجزيئات التي تحتوي مجموعة من الذرات في الجدول الدوري ]
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.5.2.I  الديناميكا الحراريةDM : 

ر ع مروموفيها تطبق قوانين الحركة على الجزيئات، ومن ثم يمكن محاكاة حركة الجزيء حيث يتغير شكله 

 تفاعل بينعة الويمكن أيضا محاكاة حركة عددٍ من جزيئات الماء مثلاً حول الجزيء المذاب لمعرفة طبي ،الزمن

سيمة تخضع ج[. و لهذا فإن كل ذرة تعامل وكأنها 17أي أنها تدرس الجزيئات وهي تتحرك ] ،المذيب والمذاب

 لقانون فعل الكتلة لنيوتن.

  المبدأ الأساسي للديناميكا الجزيئيةDM : 

د منة ويعتمالكا وتحسب من الطاقة ،حقول القوة في الديناميكا الجزيئية هي نفسها المستعملة في الطرق الأخرى

مع  هي تتوافقو ،ريةمبدأ هذه الطريقة على تطبيق قوانين الميكانيكا الكلاسيكية النيوتونية لمحاكاة الحركة الذ

 من خلاله إلى أقل طاقة أخرى.الإهتزازات للوصول إلى الحد الأدنى للطاقة أو المرور 

ئية الجزي أكثر فعالية تسمح بتوسيع طرق الحساب في الديناميكا ،ظهرت إمكانيات معلوماتية 1990في سنة 

[2.] 

 : تطبيق حساب الديناميكا الجزيئية 

 ية.لفعلنية ان البقبل أن نبدأ في النمذجة بواسطة الديناميكا الجزيئية من المهم أن يكون نموذج البدء قريب م

  واسطة بلأمثل االتقليل إلى الحد الأدنى بواسطة الميكانيكا الجزيئية: حيث يبدأ بصفة عامة بالتشكيل

MM. 

  الديناميكا الجزيئية: بشكل عام قسيم حسابDM :إلى ثلاث مراحل 

 بشكل عام( 300 الحرارة: من أجل تسخين النظام لإحضاره إلى درجة الحرارة المرغوبةK ). 

  :نة ة الكامثم هناك تبادل بين الطاق ،هي مرحلة مهمة من أجل استقرار درجة حرارة النظامالإتزان

 والطاقة الحركية.

 .الديناميكية أو الإنتاج: وهي المرحلة القابلة الاستغلال 
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.6.2.I  ميكانيكا الكم(QM) : 

ئيسية كم الرومن بين طرق العتمد على حساب المدارات الجزيئية بحيث يزيد تعقيدها مع عدد الإلكترونات، ي

ط فهي تعتبر من أبسط الطرق جميعا حيث تأخد بعين الإعتبار الإلكترونات فق (HUCKEL)طريقة هوكل

 ئي.وعلى الرغم من ذلك فإنها تسمح بتفسير جزء كبير من التفاعل الكيميا ،وتستخدم تقريبا دقيقا

صف ومكن حيث ي ،لمحاولة حل معادلة شرودنغر يعتمد تطبيق تفاعل ميكانيكا الكم على الأنظمة والجزيئات

هذه  بشكل واقعي من ،كونها مسؤولة عن الخصائص الكيميائية ،السلوك الإلكتروني والنووي للجزيئات

               [ 2،7دا ]تعقي ومع التطور المتزايد لموارد الكمبيوتر تطورت هذه الأساليب حيث أصبحت سهلة وأقل ،المعادلة

 [.2طرق ] ونميز ثلاثة

وتهدف إلى حل المعادلة الإلكترونية لشرودنغر لتحديد الدالة الموجية : (ab – initio)طريقة الحل الشامل-أ

 وتستغرق هذه الطريقة وقتا طويلا للحساب. ،التقريبية للنظام المدروس

تبحث هده النظرية الأقرب كثافة الكترونية ممكنة بافتراض أن كثافة : (DFT)نظرية الكثافة الوظيفية  -ب

وماس ولة تالإلكترون في نظامه الإلكتروني تحدد جميع خصائص هذا النظام حيت تعتمد هده النظرية على مق

 علاقةوفيرمي على انه يمكن وصف خصائص الإلكترونية من حيث وظائف الكثافة الإلكترونية من خلال ال

س [ نظرية توما20،19] 1964[.تناول هوهنبرغ وكوهن في عام 18ام الكتروني متجانس ]ظنلة الملائم

مد هذه [ مما سمح بوضع أساس لنظرية الكثافة الوظيفية وتعتP(r)فيرمي وأظهر أن هناك طاقة وظيفية ]

للكثافة  [ التي تثبت أن طاقة النظام في حالته الأرضية هي دالة20كون ] ،الأخيرة على نظرية هوهنبرغ

تي مع أبعاد ال Ѱقدة لا تهتم نظرية الكثافة الوظيفية في البحث عن وظيفة موجة مع، p(r)الإلكترونية لهذا النظام

 [.21بل دالة ثلاثية الأبعاد بسيطة ] ،تصف النظام المراد دراسته

 rى الموضع هي دالة عل ،Pكدالة لكثافة الإلكترون  Eبيرا عن الطاقة الإلكترونيةتستخدم هذه النظرية تع 

 للإلكترون موضحة في معادلة الطاقة الوظيفية التالية:

[P(r)] G  =E [22] 

 حيث تحسب هذه الطريقة طاقة النظام من الكثافة وتتطلب حسابا أقل لنتائج مماثلة.

الطاقة الأكثر صعوبة في الحساب  يتم فيها تقدير شروط (:semi-empiriqueبية )الطريقة النصف التجري -ج

 ث تظم هذهدا حيجوتستغرق وقتا أقل للحساب وتستخدم أساسا للأنظمة الجزئية الكبيرة  ،من البيانات التجريبية

 الطريقة عدة حقول ومن بينها:
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PM3: نصف ق اللتشكل، وتعتبر من أدق الطريمكننا من حساب الخصائص البنيوية، الطاقة الكلية، حرارة ا

 Hyperchem [3.]التجريبية التي يتضمنها برنامج ال 

CNDO:  طورت من قبلPople بعين  في سبيل دراسة البنية الإلكترونية والفراغية للجزيء حيث لا تؤخذ

 [.3الاعتبار إلا الكترونات التكافؤ ]

MNDO:  [.2] تلفةإهمال الفارق بين المدارات الذرية المخيعتمد على إهمال الجزيئات ثنائية الذرة، أي 

AM1:  المقترح من قبلDewar حيث حاول من خلالها تصحيح عيوب  ،1985عامMNDO [2.] 

SAM1: أحدثت طريقة إقتراحهاDewar وهي تشمل الارتباط الإلكتروني 1933عام. 

 المبدأ الأساسي لميكانيكا الكم 

ند عجودها الأنوية الذرية حولها إلكترونات تدور حول نفسها واحتمال ويصف المادة على أنها مجموعة من 

للنظام  رونيةنقطة، ومن خلال تطبيق قوانين الميكانيكا فإن موجة الإلكترونات تسمح بتحديد الحالة الإلكت

ة: الطاق، والخصائص التي يمكن ملاحظتها في )الهيكلية: الهندسة و الزوايا و الأطوال... ،الذري

 ف....(.والمكروي ،IRوالأشعة فوق البنفسجية مرئية الأطياف  ،الطيفية: ترددات الإهتزاز،...،ارةالإث

ة ثم وضع اللمسات الأخير Jordanو Heisenbergمن قبل  1925تم وضع قواعد الحساب الكمومي في عام 

دة ية للماعة المجهرالتي تجعل من الممكن وصف الطبي ،بواسطة شرودنغر بمعادلته الشهيرة 1926عليها سنة 

 [.23بدقة ]

EѰ=ѰĤ [23] 

 .مماثلة حيث تحسب هذه الطريقة طاقة النظام من الكثافة وتتطلب حساباً أقل لنتائج

إلكترون بمجموع خمس  nنوية و Nيعرف إجمالي هاميلتون الذي يحتوي على جزيء يحتوي على 

 ،يةلأساسامدة النواة  ،نوبات إلكترون ،المصطلح الحركي للنواة ،للإلكترونات مصطلحات )المصطلح الحركي

تعددة مما تكون  الباوالتي غ ،نواة الجدب.(في الحالة العامة للأنظمة ذات الأهمية الكيميائية ،ومدة الإلكترونات

ً  ،الأبعاد ومتعددة الإلكترونات –رن يب بووبالتالي تم اقتراح تقر ،لا يمكن حل هذه المعادلة تحليليا

لنوى اتراض أن أن الفرق الكبير في الكتلة والسرعة بين النوى والإلكترونات في الجزيء باف ،[10أوبنهايمر]

 والنتيجة هي معادلة شرودنغر الإلكترونية: ،تحتل مواقع ثابتة في الفضاء

ĤᵉᴸᵉᶜѰᵉᴸᵉᶜ = EᵉᴸᵉᶜѰᵉᴸᵉᶜ 
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I.7.2. فاعلية -العلاقة بنيةQSAR 

ا تحديد على افتراض أن النشاط أو خاصية المركب الكيميائي مرتبطة بهيكله وبشكل أكثر QSARتعتمد طرق

إذا فإن  ،[24يؤكد أن هذا النهج أن نشاط وتركيب المركب الكيميائي مرتبطان بخوارزمية رياضية معينة ]

QSAR سمىئية تنموذج رياضي يربط بين النشاط البيولوجي ومجموعة من الخصائص الفيزيائية والكيميا 

ح العام ويمكن التعبير عن المصطل ،[25الوصفات لأنها تصف التركب الجزيئي للمركبات التي تم فحصها ]

QSAR  :على النحو التالي 

 = النشاط البيولوجي F)الواصفات(

  مبدأQSAR 

من  وعة( في إيجاد علاقة رياضية تربط نشاطاً بيولوجيا كميا بمجمI)-10الشكل  QSARيمثل مبدأ دراسة 

ن هده هدف مالواصفات الجزيئية التي تقاس لسلسلة من المركبات المتماثلة في نفس الظروف التجريبية، وال

يام روسة، للقالمد الدراسات هو تحليل البيانات الهيكلية من أجل الكشف عن العوامل المحددة للنشاط أو الخاصية

 ي الذي تملرياضويمكن بعد ذلك استخدام التعبير ا بذلك يمكن استخدام أنواع مختلفة من الأساليب الإحصائية،

 ة.ات تجريبيبيان الحصول عليه كوسيلة تنبؤ للنشاط المدروس للجزيئات أو الجزيئات الجديدة التي لا تتوفر لها

 

 (:نموذج دراسة العلاقة بين البنية و الفعالية.I)-10الشكل

 

 

 



 الجزيئيةالجزء الثاني : الكيمياء الحاسوبية و النمذجة 

 

30 
 

  خصائصQSAR 

مجموعة متنوعة من الخصائص حيث تشمل هذه الأخيرة خصائص فيزيائية و  QSARتتواجد في نمذجة

 كيميائية ومن بين هذه الخصائص نذكر ما يلي:

 (السطح الجزيئيSAG) 

، أي تقارب Ligand-Receptorهو غلاف يحيط بالذرات الموجودة في المحيط وهو ما يفسر سطح اتصال     

لتي ا( مهما كانت المساحة SAGبحساب سطح الشبكة ) HyperChem[حيث يسمح برنامج  26،27]L-Rربط 

 Van der Waals[27.]يمكن الوصول إليها من المذيب أو سطح 

 (الحجم الجزيئيV) 

يف ، يتم تعرحسابه مشابه جداً لحساب السطح ،هو حجم يشغله الجسم في درجة الحرارة و الضغط العاديين    

 [:7الحجم بالعلاقة التالية ]

V = w / d 

 ( معامل التجزئةlog:) 

ية، وهو إفراز أدوهي خاصية لها تأثير مهم على قابلية الذوبان و الامتصاص و التوزيع والتمثيل الغذائي و    

ون قد تكفعبارة عن بيانات تجريبية تصف المادة، وتقرب الوسط إلى جسم الكائن الحي ونشاطه البيولوجي 

الية في درجة عقدرة على تمرير الأغشية الذهنية و المواد التي تتراكم بالمواد منخفضة الدهون للغاية أقل 

بان على الذو لمركبالأنسجة الدهنية وبالتالي قد لا تحرر الاستجابة البيولوجية، إن أفضل طريقة لتقدير قدرة ا

ائي موسط  في الوسط المائي والوسط العضوي هو قياس قابلية الذوبان ويقدر ذلك بحساب توزيع الدواء بين

 [.26وعضوي مكون من مذيب الاكتانول]

𝐋𝐨𝐠𝐏 =
[𝐂]𝐨𝐜𝐭𝐚𝐧𝐨𝐥

[𝐂]𝐄𝐚𝐮
 

 ( الإنكسارية الموليةMR) 

وكذلك هي  وهي انكسارية مختزلة إلى كمية من المادة، ،الانكسارية هي حالة خاصة من الحجم الجزيئي    

 [.7وتستخدم في الكهرباء الإشعاعية، وفي علم الأحياء] ،نوعية انكسار الجسم

وهي مهمة في الحالة التي يكون  ،في الكيمياء تعتبر الانكسارية الجزيئية معياراً مهماً لقياس التعامل الفراغي

  الكترونات أو أزواج حرة.تعرف الانكسارية الجزيئية بالعلاقة التالية: πفيها البديل يحتوي على
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𝐌𝐑 = 𝐕
𝐧² − 𝟏

𝐧² + 𝟏
=
𝟒

𝟑
𝛑𝐍𝐀𝐏𝐨𝐥 

 :الاستقطاب 

ي, بائي خارجالاستقطاب في الجزيء هو السهولة التي تتشوه بها السحابة الإلكترونية من خلال حقل كهر    

 وراً مهمااصية دلجزئ ما إلى تحسين قابليته للذوبان في الماء تلعب هذه الخ يمكن أن تؤدي قابلية الإستقطاب

 [.28]من الخصائص الجزيئية يتم تعريف الاستقطاب الجزيئي بالعلاقة التالية جداً في نمذجة العديد

P₍ₑ₎₌ ɛ₀ α E 

 (الكتلة الجزيئيةW) 

( 12بون من كتلة ذرة الكر 1/12" )ما يعادل umaهي النسبة بين كتلة الجزيء ووحدة كتلة الذرات "    

بة في مضرو يتم الحصول عليها عن طريق إضافة الكتله الذرية لكل ذرة من الجزيء ،وبالتالي فهي بلا وحدة

 [.28مؤشرها العددي في الصيغة الخام أو تقاس تجريبيا بمطياف الكتلة ]

 (طاقة التمييهHE:) 

 م الوسائلالتمييه هو تكوين المحلول الذي يتضمن تفاعل المذاب مع جزيئات المذيبات، ويمكن استخدا    

ان لية الذوبإن عمفالمختلفة كمذيبات، لكن الماء هو المذيب الأكثر استخداما عندما يتم استخدام الماء كمذيب، 

ط ظهور رواب مما يتسبب في ،[.في الوسط لا تحيط الجزيئات القطبية نفسها بجزيئات الماء29تسمى التمييه ]

ون بل البروتمستق ذرة الأكسجين في الماء ومواقع هيدروجينية بينها، حيث تتفاعل المواقع المانحة للبروتون مع

يل في المحال [. تعتبر طاقة الإماهة عانلا يحدد ثبات التوافقات الجزيئية المختلفة30مع ذرة الهيدروجين]

زيئية وعات الج[. ويعتمد حساب طاقة الماء على المنطقة المكشوفة التي تعتمد على نوع ذرة المجم28المائية]

المستقبلة  ... أو  غيرها من المجموعاتPH ،NH،OHتكون مانحة لروابط هيدروجينية مثل: التي يمكن أن 

 ... O ،P ، S ،Nالتي تحمل أزواجا حرة مثل: 

 :الطاقة الكلية 

لمحسوبة جمالية ايمكن استخدام الطاقة الإ ،)الأكثر استقرارا( دنيابالنسبة للجزيء المعزول في الحالة ال    

الشكل  للوصول إلىتم حساب هذه الطاقة التقريبية  ،كواصف جزيئي كمي  eV والملحوظة و المقاسة بوحدة

 [.31] الأكثر استقراراً مع الحد الأدنى من بنية الطاقة يلهندسا
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.8.2.Iطاقة المدارات الجزيئية الحدوديةHOMO  وLUMO 

 ث يرمزمصطلح يستخدم للإشارة إلى وضع المدارات الجزيئية من حيث شغلها بالإلكترونات، حيعبارة عن 

 LUMOفي حين أن أدنى مدار جزيئي غير مشغول  يرمز له  ،HOMOلأعلى مدار  جزيئي مشغول باسم

 وتدعى هذه المدارات باسم المدارات الحدودية.

، ليةنتقاين في معرفة استقرارية معقدات الفلزات الايستخدم الفرق الطاقوي بين هذين المدارين الحدودي

 :دوديةوالشكل الموالي يوضح المدارات الجزيئية الح ،ضافة إلى الألوان التي تظهر في المحاليلبالإ

 

 . LUMOو HOMO(:رسم للمدارات الجزيئية الحدودية I)-11الشكل

ً  ،بالإضافة إلى ما ذكر  SOMO ز لهوالذي يرم ،فإن هناك مفهوم إضافي وهو المدار الجزيئي المشغول فرديا

لة ، ويستخدم للإشارة إلى المدارات الجزيئية نصف المشغولة  في حاHOMOوهو يمثل حالة خاصة من 

 [.32الجذور الحرة ]

.9.2.Iأنواع الحسابات 

ض وعاجلة لبع تعطي حلول سريعة التي من التقنيات الكيمياء الحسابية )النمذجة الجزيئية( هي مجموعة      

 القضايا التي تواجه الكيمياء بواسطة الحساب، وتتمثل في:

  الهندسة الجزيئية 

ادة ن خصائص الموتحدد العديد م ،الهندسة الجزيئية هي ترتيب ثلاثي الأبعاد للذرات التي تشكل الجزيء      

 والنشاط البيولوجي. ،المغناطيسية ،اللون ،طور المادة ،والاستقطاب ،ذلك التفاعلاتفي بما 

الأشعة تحت  ،يمكن تحديد الهندسة الجزيئية )بنية الجزيء( بواسطة مختلف وسائل وطرق الانعراج      

يمكن أن تعطي معلومات حول هندسة الجزيء حسب تفاصيل  ،والموجات الدقيقة و مطيافية رامان ،الحمراء

 ،دراسة البلورات بالأشعة السينية ،يمكن الكشف عنها بواسطة التقنيات ،والامتصاصيةالذبذبات و التناوب 

انعراج الإلكترونات يمكن أن تعطي التركيب الجزيئي للمواد الصلبة البلورية على أساس المسافة بين النوى 
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ومات التكميلية بما في إستخدام طرق الرنين النووي المغناطيسي لتحديد المعل وتركيز كثافة الإلكترونات.ويمكن

ومن الأفضل تحديد هندسته الجزيئية في  ،زاوية الالتواء و طول الزوايا و الروابط ،ذلك المسافات النسبية

 درجة حرارة منخفضة.

 )تحسين الهندسة )البنية 

نفس  ،جزيءهو معيار للحساب في الكيمياء الحسابية للعثور على أقل طاقة أو شكل أكثر استقرار لل      

 التي تنطوي على عملية تكرارية " الهزهزة ". ،الطريقة بالنسبة لجميع المستويات عند الحساب

يقوم  ،ةلسابقايتم تعديل الهندسة الجزيئية قليلا ومقارنة طاقة الجزيء مع طاقة جزيء الدورة  ،في كل خطوة

كون اقة فيطحتى يحد الجزيء أقل ويستمر على هذا الحال  ،الكمبيوتر بتحريك الجزيء قليلا مع حساب طاقته

 [.33بذلك الهندسة الأفضل لهذا الجزيء]

  واحدةالنقطة الحساب 

في  ،ة الفراغيةغالبا ما تستخدم في المزج مع التحسين الهندسي )تحسين البنية( وذلك للبحث عن الإعاق      

ة لحراريديناميك االلحساب طاقة الجزيء وتكون ثابتة في  واحدة هذه الحالة الطريقة تؤدي دورة حسابية

 [.33ر]ستقرااومراقبة اختلاف النشاط )طاقة( بين متشكلين والذي يكون أكثر  ،لمراقبة رد فعل )التفاعلات(

 )حسابات تحول الحالة)الحالة الانتقالية 

 [.33ة]يكون لديه أعلى طاقفي هذه الحالة يمكن البحث عن المركب الذي  ،وهي معاكسة لتحسين الهندسة

  حسابات  –الكثافة الإلكترونيةspin- نماذج رسومية وخرائط 

لأشكال ورموز وا spinكثافة ،الجهد الكهربائي، يمكن تخيل الخصائص الإلكترونية مثل كثافة الإلكترون      

اشة شعلى  حيث يتم عرض قيم معينة في كل نقطة في الفضاء ثلاثية الأبعاد حول جزيء ،المدارات الجزيئية

( التي تمكن من isosurfaceوغالبا ما يسمى ) ،الكمبيوتر ثنائية الأبعاد كسطح يمثل نقطة من قيمة عديدة ثابتة

 لكترونات(ة الا)مثل كثافو الاختلافات العديدة لخاصية معينة  ،تدوير الجزيء في أي اتجاه لدراسته بالتناوب

طحية تنفيذ المساحات الس ،على مسافة محددة من جزيء يمكن عرضها كخرائط باستخدام الألوان كمفتاح

يات لى آلوعرض البيانات الرسومية هي الأنشطة الرئيسية في الكيمياء الحسابية التي تمكن من التعرف ع

 [.33التفاعلات العضوية]
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 التفاعلات الكيميائية 

 فيلية وهيواقع نيكليومن المعروف كيميائيا بأن المواقع التي ترتكز بها الكثافة الالكترونية بكثرة تكون م      

الذي  لمناسبعن نوع الكاشف ائ وهذا ينب ،تهاجم المواقع الإلكتروفيلية التي تكون فقيرة من الالكترونات

 [.34سيهاجم جزيء]

 ة و أطياف الرنين النووي المغناطيسيالأشعة تحت الحمراء والأشعة فوق البنفسجي 

 [.35تمكن من البحث عنه ومعرفته] ،و إدا كان الجزيء غير معروف ،يمكن حسابها

.10.2.Iتطبيقات الكيمياء الحسابية 

طول  ل الجزيئات:تعتمد النمذجة الجزيئية على المعرفة الدقيقة للكيمياء الفراغية للروابط الذرية داخ      

وة سابات القوم بحكما أنه يق ،التساهمية وزوايا التكافؤ وزوايا ثنائية الأضلاع وأنصاف أقطار الذراتالروابط 

 والقوى الكهروستاتيكية. ،ويضع نماذج لتوزيع الإلكترونات والشحنات الجزئية ،على الذرات

د مكن تحديعلى ذرات الجزيء أو بين ذرات عدة جزيئات يجعل من الم المطبقةإن حساب القوى       

ممكن جعل من الذا يوه ،وهذا هو مجال الميكانيكا الجزيئية ،المركبات المستقرة المقابلة للحد الأدنى من الطاقة

زيئية نمذجة الجم الحيث تهت ،أيضا التنبؤ بالتفاعلات الإيجابية بين الجزيئات وتنفيد التصميم العقلاني للأدوية

 .[36] وهذا هو مجال الرسومات الجزيئية ،ة ثلاثية الأبعادأخيرا بالعرض المرئي للجزيئات والمحاكا

 البنية الجزيئية(Molecular Structure): 

مواد وطاقة ال قاليةيمكن إيجاد البنية الجزيئية الفراغية عند نقاط الاتزان ويمكن من خلال معرفة الحالة الانت

 الداخلة و الخارجة توقع سرعة التفاعل الحاصلة.

  الكيميائيةالفعالية(Chemical Reactivity): 

مكن يجزيء تكشف الكيمياء الحاسوبية عن فعالية التفاعل من خلال معرفة أماكن تموضع الإلكترونات في ال

حساب وفردة كما يمكن حساب شحنات الدرات من ،إيجاد المواقع المحبة للنوى والمواقع المحبة للإلكترونات

 .لانتالبيةابس و رية مثل طاقة جيبالإضافة إلى الخصائص الحرا ،د الأقطاب(العزم ثنائي القطب )أو العزم متعد
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 :المطيافيات 

يمكن توقع  وحساب مطيافيات مختلفة للمركبات المجهولة والجديدة NMR،UV ،IR، RAMAN،وخاصة

[37،38.] 

:LUMO وHOMO المدارات الجزيئية الحدودية:*   

 المدارات الجزيئية من حيث شغلها بالإلكترونات.عبارة عن مصطلح يستخدم للإشارة إلى وضع 

:البرامج الستعملة في النمذجة الجزيئية  .11.2.I 

:ChemDraw برنامج 

ChemDraw هياكل ى الهي أداة لتمكين العلماء المحترفين وطلاب العلوم والمؤلفين العلميين من التوصل إل

ر عاد والصوالأب الكيميائية, حيث  يستخدم هذا البرنامج لرسم المركبات الكيميائية في صورها ثنائية وثلاثية

لروابط ابين  لكيميائية والزواياالفراغية المختلفة، كما يشمل على خصائص أخرى مثل قياس أطوال الروابط ا

 .[39،40] والكثافة الإلكترونية

:Hypercham برنامج 

يطة يئية البسالجز هو أحد البرامج المتقدمة في مجال النمذجة الجزيئية ذو قدرات حسابية عالية تتعلق بالأنظمة

ستقر كل م إلى أفضل شوالمعقدة، وهو قادر على رسم الجزيء ببعدين وثلاثة أبعاد وبإحداثيات خطية وصولا

 .[3]للجزيء

:Gaussian 09W برنامج 

ويعتبر من  ،[41]هو برنامج كيميائي حسابي قوي يمكنه إجراء العديد من العمليات الحسابية على جزء معين 

 البرامج الشهيرة المستخدمة في الكيمياء الحسابية.

:GaussView برنامج 

)إنتاج نفس الشركة( من خلال هذا البرنامج نستطيع إدخال بيانات الحسابية من  Gaussianالتابع لبرنامج 

معلومات عن الشكل الفراغي والشحنة وطريقة العمل المتبعة ونوع العمل المراد تنفيده، ثم إختيار أي طريقة 

إظهار  من طرق الحساب لتحسين الجزيئات وحساب مواصفاتها، بالإضافة إلى ذلك فإن مهمة هذه البرامج

النتائج و الرسوم البيانية و الفراغية و حتى الحركية )في حالة الإهتزازات وآليات التفاعلات( وغيرها من 

 [.42]النتائج
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 الفصل الثاني:

لمستخلص  (GC/MS)نتائج الكروماتوغرافيا

الكلوروفورم و النمذجة الجزيئية لأهم 

 المقترحة. المركبات
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.1.II التحليل الكروماتوغرافي: 

.1.1.II:مدخل 

رسم نية أو الكتابة اللوتعتبر الكروماتوغرافيا طريقة وتقنية لفصل مكونات خليط ما ومعناها باللغة اللاتينية  ال     

 وراق، ليتسع و ذلك لفصل المواد الملونة للزهور والأ 1903سنة Twestاللوني، نشأت هذه الفكرة على يد العالم 

ا يمكن اعتبارها ، كم[1]مجال استعمالها ويمتد حتى إلى المواد غير الملونة سواء الصلبة أو السائلة أو الغازية 

لثابت الطور أحدهما ثابت والآخر متحرك فا ,وكيميائية تعتمد على توزيع مكونات العينة بين طورينيطريقة فيز

مائع  از أوغالطور المتحرك يمكن أن يكون سائلا أو  يمكن أن يكون صلب أو سائل محمول على دعامة ثابتة، أما

[2]. 

رافيا ومن أشهر الطرق الكروماتوغرافية المستعملة في فصل المواد الطبيعة أو المصنعة : كرماتوغ     

 (GC/MS). الغازية

ن دة ما يكوزا، عاغا هي تقنية تطبق على العينة الغازية  أو العينة القابلة للتبخير يكون  فيها الطور المتحرك    

ملة ة صلبة خادعام غازا خاملا مثل : الهليوم أو النيتروجين، أما الطور الثابت فهو طبقة رقيقة من سائل مثبت على

 ل مدةمرصوص  داخل عمود طويل ذو أبعاد معينة موضوع داخل فرن يسمح بمراقبة وبرمجة درجة الحرارة خلا

 صولة.المف ستخدم مطياف الكتلة الذي يسمح بتحديد بنية المركباتالتحليل، في أغلب الاحيان جهاز الكشف الم

.2.1.II الشروط العملية لتطبيق كروماتوغرافيا الغازية المرفقة بمطيافية الكتلة 

 :نوع العمودالكروماتوغرافيRYX-5ms 

 :الهيليوم. الغاز الناقل 

  :دقيقة.° / م 15معدل التدفق 

 :سبلاي.تقنية الحقن 

 م 280 الحقن: درجة الحرارة عند.° 

 :متر. 30 طول العمود 

 :ميكرو متر. 250 الكمية المحقونة 

  :مطيافية الكتلة.نوع الكاشف 
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 : صورة لجهاز كروماتوغرافيا الغاز المرفقة بمطيافية الكتلة.)II)-1الشكل

.3.1.II نتائج التحليل الكروماتوغرافي(GC/MS): 

 

 الكلوروفورم المحصل عليه بواسطة الفصل:كروماتوغرام مستخلص (II-2)الشكل

 (GC-MS)الكروماتوغرافي
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 الجدول (II-1)بعض اقتراحات نتائج الفصل الكروماتوغرافي :(GC-MS)لمستخلص الكلوروفورم. 

 

 الصيغة الكيميائية المفصلة          
 

 

 نسبة   

 الإحتمال 

    % 

 

الوزن               

 الجزيئي

g/mol 

 

     الصيغة    

 المجملة    

 

 

 الإسم العلمي للمركب        

 

 ثابت   

 الإحتجاز

    Rt 

    

 رقم   

 المركب

 
HO

O 

 
   63.3 

 
   256 

 

2O32H16C 
 

n –Hexadecanoic acid 
 

20.268 
 

 
   1  1 

O

O 

 
   60.8 

 
   284 

 

2O36H18C 
 

Ethyl hexadecanoate 
 

 
20.879 

 

    2 

O
H

O

OH

O

 

 
 

40.7 

 
 

             330 

 

 

4O38H19C 

2-hydroxy-1-(hydroxy 
 

methyl) ethyl   
 

hexadecanoate 
 

 
29.501 

 
    3 

O

O

O

O

 

 
 

59.2 

 
 

             370 

 

 

4O42H22C 

 
Bis (2-ethyl hexyl) 

 
hexadinoate 

 

 
27.804 

 
4 

H

H

O

O

 

 
9.6 

 
252.39 

 

2O28H16C 
(Z)- Oxacycloheptadec-8- 

 
en-2-one 

 

 
23.436 

 
    5 

OH

O H

H

 

 
23.6 

 
282.46 

 

2O34H18C 
 

(Z)-octadec-11-enoic acid 
                       

 

23.521 
 

    6 

6 

 

O

OH

OH

O

 

 
 
 

  13.8 

 
 
 

354.52 

 

 
 

4O38H21C 

(8E,11E)-1,3- 
 

dihydroxypropan-2-yl 
 

octadeca-8,11-       

 
dienoate 

 

 
32.173 

 

 

     

    7 

 

 

 
O

O 

 
 

    32.6 

 
 

              308 

 

 

2O36H20C 

 
Ethyl octadeca-9,12 

 
- dienoate 

 

 
23.911 

 

 

 

    8        
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44.2 

 
 

 
 

             410 
 

 

 

 

 
 

 

 

 

50H30C 

 
(6E,10E,14E,18E)- 

 
2,6,10,15,19,23 - 

 

Hexamethyltetrqcosa- 

 

2,6,10,14,18,22- hexaene              

 

 
 

 
34.149 

 
 

 

     9 

 

O

O

O

O

 

 
 

  27.00 
 

 

 

 
 

370.57 
 

 
 

 

4O42H22C 

 
 

 
 

Bis (6-methyl heptyl)  
 

hexadinoate 
 

 
29.501 

 
 

    10         

 

ت السابقة مركبا 10إلى  Hyperchemالنمذجة الجزيئية بواسطة برنامج الفي هذا الجزء من العمل استعملنا 

ق لمستخلص الكلوروفورم, والتي تتضمن طر(GC/MS)المحصل عليها من نتائج الفصل الكروماتوغرافي 

سمح بتحديد التي ت(PM3)الميكانيكا الكمية النصف التجريبية ، (⁺MM)الحساب النظرية: الميكانيكا الجزيئية

 الجزيء وتقدير الخصائص الفيزوكيميائية المرافقة لها.هندسة 

 عزم ، والخصائص الفيزيائية ثنائي الQSARحيث قمنا بحساب طول الروابط والزوايا،الطاقات، خصائص 

 لكل مركب. HOMOو LUMOالقطب 

.2.IIالنمذجة الجزيئية: 

.1.2.II:الوسائل والبرامج المستعملة 

 أ. الوسائل:

 يحمل الخصائص التالية: Toshibaجهاز كمبيوتر محمول

Intel (R) Core (TM) i3 CPU M 380 @ 2.53G
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  4.00GO :(RAM)الذاكرة المثبتة

 ب. البرامج المستعملة:

 :برنامجChemDraw Pro 8.0 

 :برنامجHyperChem Professionnelle 

 برنامج:Gaussian 09W 

 : برنامجGaussView 

.2.2.II:طريقة العمل 

 :Gaussian برنامج. أ

  نقوم برسم جميع المركبات على نافدة برنامج الChem Draw Pro  ونقوم بحفظها على شكل

log.:Gaussian Input File 

 نفتح برنامج GaussView  وننقر علىfile  ثمopen .وندرج المركب 

 :ولإدخال طريقة الحساب ونوعيتها نتبع الآتي 

  الروابط والزوايا:لحساب طول 

  نذهب إلىBuilder  ثمInquire نا القيمة ، ثم ننقر على الرابطة فتظهر لمركبفتظهر الصورة الخاصة بال

 . أسفل الشاشة

 : لحساب عزم ثنائي القطب والخصائص الفيزيائية 

  في البداية نذهب إلىCalculate  ونختارGaussian Calculation Setup ضغط ن لتظهر أيقونة من خلالها

ها في )من هنا قوم بتغيير طرق النمذجة المراد استخدام Method( ثم Opt+Freq)الأمر: Jop Typeعلى 

 تائج.و تظهر الن Submitتلقائيا بالحساب ثم نضغط على Gaussian 09, ثم يبدأ برنامج  PM3دراستنا, 
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 Gaussian09Wواجهة برنامج(: II- 3) الشكل

 Hyperchem. برنامج ب

  تم رسم جميع المركبات في برنامج الChem Draw Pro ثم قمنا بحفظها بصيغة(Mol Molfile mol). 

  ثم نفتحها في برنامجHyperchem  لإجراء الحسابات كحساب الطاقة وحساب واصفاتQSAR  وذلك

الحقل  ة ذووطريقة ميكانيك الكم )نصف التجريبي (⁺MM)باستعمال طريقة الميكانيكا الجزيئية حقل القوة

PM3.) 

  نختار تعليمةsetup  ونختارMolecularMechanicsأوSemi-empiricalحسب الطريقة المتبعة. على 

  نذهب إلى تعليمةcompute   المتواجدة في نفس الشريط, ثم ننقر علىGeometry optimization 

 إستقرار أي أقل طاقة والتي تظهر أسفل شاشة العرض. للحصول على مركب أكثر

 :بالنسبة لحساب الطاقة 

 ثم لحساب الطاقة (⁺MM)و الميكانيكا الجزيئية (PM3)فقد استعملنا الطريقتين نصف التجريبية 

 نقوم بالخطوات التالية :

  بعد فتح المركب في برنامج الHyperchem  نذهب إلىAdb H&Model 

  تحديد الطريقة أو الحقل المتبع وذلك بالذهاب إلىSetup  والنقر علىMolecule Mechanics  أوSemi-

empirical .على حسب الطريقة المتبعة 
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  الذهاب إلىcompute  ثمGeometry Optimization فيبدأ بحساب أدنى طاقة للمركب ثم يكتب في

 الشريط السفلي قيمة الطاقة.

 QSAR Propertiesثم إلى  computeنذهب إلى QSARلحساب خصائص 

 Semi-empiricalصالحة فقط في طريقة  Orbitalثم  compute أما بالنسبة للمدارات الجزيئية نختار تعليمة -

 

 . Hyperchem(: واجهة برنامج II- 4) الشكل
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II.3.2.النتائج والمناقشة: 

 :نتائج أطوال الروابطأ.

 :نتائج أطوال الروابط للمركبات المدروسة.)II-2 (الجدول

 المر

 المركبات

 

 الروابط

 

1 

 

2 

 

3 

 

4 

 

5 

 

6 

 

7 

 

8 

 

9 

 

 

10 

1 

C(1)-C(7)         1.4980  

O(1)-C(18) 1.3834    1.3671      

O(1)-C(19)  0.9999         

O(1)-C(20)      1.3564     

O(1)-C(21)   1.1652        

O(1)-C(23)    1.4957       

O(1)-C(25)          0.9999 

C(2)-C(6)         1.5266  

O(2)-C(20)   1.1202   1.2177     

O(2)-C(15)     2.4696      

O(2)-C(40)        1.6550   

O(2)-C(46)       0.9999    

O(3)-C(22)   1.1554        

C(3)-C(5) 1.5395 0.9999   1.5230 1.5200     

C(4)-C(3) 1.5394 0.9999   1.5218 1.5193   1.5241  

C(4)-C(10)         1.4866  

C(5)-C(7) 1.5394  1.1874  1.5201 1.5201    0.9999 

C(5)-C(1)         1.5243  
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C(5)-C(9)          0.9999 

O(5)-C(27)    1.4940       

C(6)-C(4) 1.5395 1.0000   1.5215 1.5211     

C(6)-C(5)   1.1905        

O(6)-C(26)    1.4812       

C(6)-C(16)         1.4861  

C(6)-C(10)        1.8844  0.9999 

C(7)-C(6)  0.9999         

C(7)-C(9) 1.5395 1.0000  1.9024 1.5197 1.5207   1.3386  

C(7)-C(10)   1.1939        

C(7)-C(17)    1.6546       

O(7)-C(49)       0.9999    

C(8)-C(2)         1.4979  

C(8)-C(6) 1.5394 0.9999 1.1923  1.5204 1.5222  1.8176  0.9999 

C(8)-C(14)    1.9009 1.5271      

C(8)-C(20)         1.4853  

C(9)-C(3)         1.4872  

C(9)-C(8)   1.1862        

C(9)-C(11) 1.5395 0.9999 1.1941 1.5543       

C(9)-C(13)          1.0000 

C(10)-C(8) 1.5393 0.9999  1.7913  1.5231   1.3403  

C(10)-C(11)     1.5203      

C(10)-C(14)        1.8208  1.0000 

C(10)-C(15)      1.4881     

C(11)-C(7)          1.0000 

C(11)-C(12)      1.5202 1.0000    
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C(11)-C(13) 1.5394 0.9999 1.1861  1.5216 1.5215   1.4947  

C(11)-C(21)         1.4873  

C(12)-C(8)        1.9008  0.9999 

C(12)-C(10) 1.5393 0.9999 1.1856 1.5512 1.5217      

C(12)-C(16)       0.9999 1.7990 1.3391 1.0000 

C(12)-C(22)         1.4847  

C(13)-C(15) 1.5398 0.9999 1.1918        

C(13)-C(17)     1.4819 1.4881   1.5238 0.9999 

C(14)-O(1)     1.4267      

C(14)-C(11)       0.9999    

C(14)-C(12) 1.5385 1.0000 1.1938   1.5197   1.4986  

C(14)-C(18)      1.5203 0.9999 1.8317 1.5255 0.9999 

C(14)-C(20)    1.5212       

C(15)-C(5)         1.4848  

C(15)-C(11)    1.5584     1.3401 0.9999 

C(15)-C(12)     1.5205      

C(15)-C(17) 1.5371 1.0000 1.1861   1.3345     

C(16)-C(9)     1.4867 1.5195     

C(16)-C(14) 1.5339 0.9999 1.1897        

C(16)-C(24)          0.9999 

C(17)-O(1)    1.4879      0.9999 

C(17)-O(3)    1.3747       

C(17)-(16)     1.3346      

C(18)-O(1)  1.0000         

C(18)-O(2) 1.2338 1.0000  1.5021 1.2145     0.9999 

C(18)-O(4)    1.3637       
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C(18)-C(8)    1.6504       

C(18)-C(16) 1.5052 0.9999 1.1845        

C(18)-C(19)      1.5120     

C(18)-C(20)   1.1819        

C(18)-C(24)         1.4867  

C(19)-C(17)   1.1631        

C(19)-C(20)  0.9999        0.9999 

C(20)-O(1)   1.1588        

C(20)-C(16)      1.5052 0.9999 1.7459   

C(20)-C(22)          0.9999 

C(20)-C(24)       0.9999 1.6044   

C(21)-C(15)    1.5274       

C(21)-C(19)          0.9999 

C(21)-C(22)   1.1554        

C(22)-O(2)         1.6736  

C(22)-O(4)         1.4167  

C(22)-C(18)       0.9999 1.7511   

C(22)-C(23)   1.1900        

C(23)-O(4)   1.1412        

C(23)-C(15)          0.9999 

C(23)-C(17)         1.4861  

C(23)-C(25)    1.5124     1.3396  

C(24)-O(2)    1.4969       

C(24)-C(28)       1.0000 1.7182   

C(25)-O(3)          1.0000 

C(25)-O(5)    1.4812       
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C(25)-C(21)          1.0000 

C(25)-C(28)         1.4877  

C(26)-O(2)          0.9999 

C(26)-O(4)          1.0000 

C(26)-C(22)       1.0000   1.0000 

C(26)-C(24)    1.5116     1.3396  

C(26)-C(29)         1.4852  

C(26)-C(32)        1.8599   

C(27)-C(28)    1.5109       

C(27)-C(25)         1.4858  

C(28)-O(6)    1.4921       

C(28)-C(32)       0.9999    

C(30)-C(26)        1.8599 1.4874  

C(32)-C(36)       0.9999    

C(32)-C(38)        1.7410   

C(34)-C(30)        1.8749   

C(36)-C(40)       0.9999    

C(36)-C(28)        1.7167   

C(38)-C(36)        1.6156   

C(40)-C(44)       1.0000 1.7038   

C(42)-C(30)        1.7611   

C(44)-O(4)       1.0000    

C(44)-O(2)       0.9999    

C(46)-C(49)       0.9999    

C(49)-C(50)       1.0000    

C(50)-O(8)       0.9999    
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 قارب في القيم المحسوبة( يمكننا ملاحظة وجود تII) -2النتائج التي تم الحصول عليها في الجدولمن خلال  -

 ( تحمل أكبر قيمة08الخاصة بالمركب رقم ) C12 – C8لأطوال الروابط، بحيث نلاحظ أن الرابطة 

 (1.908 A°  و بالتالي تعتبر أطول رابطة، أما بالنسبة لأقصر رابطة فهي )  من الشكلC - O  ذات القيمة

(A°0.9999 وذلك ناتج عن الفرق في الكهروسالبية بين الذرتين ). 

 :نتائج زوايا المركبات المدروسةب.

(: نتائج أقياس الزوايا للمركبات المدروسة.3- II(الجدول 

 

 المركبات                 

 الزوايا الثلاثية        

 

             1 

 

              2 

 

             3 

 

             4 5     

 

              6 

 

             7 

 

              8 

 

               9    10 
 
 

O(1)-C(18)-O(2) 121.75    119.21      

O(1)-C(18)-C(16) 111.38          

O(1)-C(19)-C(20)  119.99         

O(1)-C(20)-O(2)      115.20     

O(1)-C(21)-C (22)   118.77        

O(1)-C(23)-C (25)    118.98       

O(1)-C(25)-O(3)          120.00 

O(1)-C(20)-C(21)          120.00 

C(1)-C(7)-C(9)         120.80  

C(1)-C(7)-C(19)         115.45  

O(2)-C(15)-C(12)     92.17      

O(2)-C(18)-O(4)    118.78       

O(2)-C(18)-C(16) 126.86          

O(2)-C(18)-O(1)  119.99         

O(2)-C(18)-C(14)          119.99 

O(2)-C(20)-O(1)   120.33        

O(2)-C(20)-C(16)      130.38     

O(2)-C(40)-C(44)        105.00   

O(2)-C(46)-C(49)       119.99    

C(2)-C(6)-C(16)         112.11  
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C(3)-C(5)-C(7) 113.46          

C(3)-C(4)-C(6)  120.00   111.47 111.55     

C(3)-C(4)-C(10)         111.38  

O(3)-C(17)-O(1)    118.19       

O(3)-C(22)-C(23)   123.34        

C(5)-C(3)-C(4)  119.99         

C(4)-C(3)-C(5) 113.43          

C(4)-C(6)-C(8)  120.00   112.16 111.98     

C(4)-C(10)-C(8)         124.74  

O(4)-C(18)-C(8)    117.60       

O(4)-C(22)-O(22)        123.23   

O(4)-C(26)-O(2)          120.00 

O(4)-C(44)-O(2)       120.00    

C(5)-C(1)-C(7)         110.58  

C(5)-C(3)-C(4)     111.14 111.19     

C(5)-C(7)-C(9) 113.44          

C(5)-C(7)-C(10)   120.90        

C(5)-C(9)-C(13)          120.00 

O(5)-C(27)-C(28)    119.08       

C(6)-C(5)-C(7)   121.02        

C(6)-C(4)-C(3) 113.45          

C(6)-C(8)-C(10)  119.99    112.53     

C(6)-C(8)-C(12)          119.99 

C(6)-C(8)-C(14)     112.78      

C(6)-C(10)-C(14)        117.54   

C(6)-C(16)-C(12)         125.05  

O(6)-C(26)-C(24)    119.34       

C(7)-C(5)-C(3)  119.99   111.12 111.34     

C(7)-C(5)-C(9)          119.99 

C(7)-C(9)-C(3)         124.79  
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C(7)-C(9)-C(11) 113.46          

C(7)-C(10)-C(12)   120.96        

C(7)-C(13)-C(19)    156.86       

C(7)-C(17)-O(3)    123.71       

C(7)-C(17)-O(1)    118.09       

O(7)-C(49)-C(50)       119.99    

C(8)-C(2)-C(6)         112.03  

C(8)-C(6)-C(4) 113.41          

C(8)-C(6)-C(5)   120.83        

C(8)-C(6)-C(10)        115.14   

C(8)-C(10)-C(12)  119.99  153.81       

C(8)-C(10)-C(15)      112.19     

C(8)-C(12)-C(16)          120.00 

C(8)-C(14)-C(20)    154.87       

C(8)-C(14)-O(1)     111.11      

C(9)-C(3)-C(4)         111.86  

C(9)-C(8)-C(6)   121.01        

C(9)-C(7)-C(5)  120.00   111.93 110.99     

C(9)-C(7)-C(13)    163.11       

C(9)-C(11)-C(13) 113.45          

C(9)-C(7)-C(17)    104.90       

C(9)-C(13)-C(7)          120.00 

C(10)-C(6)-C(8)          119.99 

C(10)-C(8)-C(2)         120.35  

C(10)-C(8)-C(6) 113.40          

C(10)-C(8)-C(20)         123.59  

C(10)-C(11)-C(13)     112.72      

C(10)-C(12)-C(14)  120.00 121.00        

C(10)-C(12)-C(16)    124.20       

C(10)-C(14)-C(18)        115.15   
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C(10)-C(15)-C(17)      124.61     

C(11)-C(7)-C(5)          120.00 

C(11)-C(13)-C(15) 113.48          

C(11)-C(9)-C(7)  120.00  151.16       

C(11)-C(9)-C(8)   120.93        

C(11)-C(12)-C(14)      111.25     

C(11)-C(12)-C(16)       120.00    

C(11)-C(13)-C(17)     113.55      

C(11)-C(15)-C(5)         124.14  

C(12)-C(8)-C(6)        117.55   

C(12)-C(10)-C(11)     112.22      

C(12)-C(10)-C(18) 113.35          

C(12)-C(14)-C(16)  120.00 120.87        

C(12)-C(14)-C(18)      111.42   110.60  

C(12)-C(16)-C(20)       119.99    

C(12)-C(16)-C(22)    122.3       

C(12)-C(16)-C(24)          120.00 

C(13)-C(17)-O(1)          119.99 

C(13)-C(11)-C(9)  119.99 120.93        

C(13)-C(11)-C(12)      111.16     

C(13)-C(11)-C(21)         115.93  

C(13)-C(15)-C(17) 113.11          

C(13)-C(17)-C(16)     125.66      

C(14)-C(8)-C(10)    164.06       

C(14)-C(10)-C(6)          120.00 

C(14)-C(11)-C(12)       120.00    

C(14)-C(12)-C(10) 113.05          

C(14)-C(16)-C(18)  119.99 120.97        

C(14)-C(18)-C(19)      111.38     

C(14)-C(18)-C(22)        121.54   
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C(14)-C(18)-C(24)         111.03  

C(15)-C(5)-C(1)         111.81  

C(15)-C(11)-C(7)          120.00 

C(15)-C(11)-C(9)    124.16       

C(15)-C(12)-C(10)     113.12      

C(15)-C(13)-C(11)  119.99 121.00        

C(15)-C(17)-C(13)      124.60     

C(16)-C(9)-C(7)     111.51 110.86     

C(16)-C(12)-C(8)        115.45   

C(16)-C(12)-C(22)         123.82  

C(16)-C(14)-C(12) 112.42          

C(16)-C(18)-O(1)  120.00         

C(16)-C(18)-O(2)  120.00         

C(16)-C(18)-C(20)   121.42        

C(16)-C(20)-C(24)       119.99    

C(17)-C(13)-C(11)      110.77   111.24  

C(17)-C(16)-C(9)     124.82      

C(17)-C(15)-C(13)  120.00 120.93        

C(17)-O(1)-C(23)    143.75       

C(17)-O(1)-C(25)          119.99 

C(18)-C(8)-C(14)    105.69       

C(18)-C(14)-C(10)          120.00 

C(18)-C(14)-C(11)       119.99    

C(18)-C(16)-C(14) 113.31          

C(18)-O(1)-C(19)  120.00         

C(18)-O(2)-C(15)     28.14      

C(18)-C(20)-O(2)   120.72        

C(18)-C(20)-O(1)   118.93        

C(18)-C(22)-O(2)        108.45   

C(18)-C(20)-O(4)        128.30   
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C(18)-C(24)-C(26)         124.48  

C(19)-C(17)-C(15)   120.74        

C(19)-C(20)-C(22)          119.99 

C(20)-C(8)-C(2)         116.04  

C(20)-C(16)-C(9)      112.57     

C(20)-C(16)-C(12)        115.24   

C(20)-C(22)-C(26)          120.00 

C(20)-C(24)-C(28)       120.00    

C(21)-C(11)-C(15)         121.16  

C(21)-C(15)-C(11)    122.33       

C(21)-C(19)-C(20)          119.99 

C(21)-C(22)-O(3)   117.14        

C(22)-C(12)-C(14)         115.89  

C(22)-C(18)-C(14)           

C(22)-C(23)-O(4)   120.57        

C(22)-O(2)-C(40)        139.44   

C(22)-C(26)-O(2)          120.00 

C(22)-C(26)-O(4)          119.99 

C(23)-C(15)-C(11)          119.99 

C(23)-C(17)-C(13)         111.01  

C(23)-C(25)-O(5)    119.37       

C(24)-O(2)-C(18)    143.71       

C(24)-C(20)-C(16)        123.77   

C(24)-C(26)-C(29)         123.41  

C(24)-C(26)-C(30)         121.21  

C(24)-C(28)-C(3)2       120.00    

C(25)-O(3)-C(21)          30.00 

C(25)-O(5)-C(27)    141.11       

C(25)-C(21)-C(19)          120.00 

C(25)-C(23)-C(17)         124.46  
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C(26)-O(2)-C(18)          119.99 

C(26)-C(24)-O(2)    118.96       

C(26)-C(22)-C(18)       120.00    

C(26)-C(32)-C(38)        114.57   

C(27)-C(25)-C(28)         115.37  

C(27)-C(28)-O(6)    119.12       

C(28)-O(6)-C(26)    141.12       

C(28)-C(25)-C(23)        126.71 121.13  

C(28)-C(24)-C(20)           

C(28)-C(32)-C(36)       119.99    

C(29)-C(26)-C(30)         115.36  

C(30)-C(26)-C(22)       120.00    

C(30)-C(26)-C(32)        115.84   

C(32)-C(36)-C(40)       119.99    

C(32)-C(38)-C(36)       124.37    

C(34)-C(30)-C(26)       119.99 117.12   

C(36)-C(28)-C(24)        112.33   

C(36)-C(40)-C(44)       120.00    

C(38)-C(34)-C(30)       119.99    

C(38)-C(36)-C(28)        125.78   

C(40)-C(44)-O(4)       119.99    

C(40)-C(44)-O(2)       120.00    

C(42)-C(34)-C(30)        113.02   

C(42)-C(38)-C(34)       120.00    

C(44)-O(2)-C(46)       119.99    

C(46)-C(49)-O(7)       120.00    

C(46)-C(49)-C(50)       120.00    

C(49)-C(50)-O(8)       120.00    
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شكال من الزوايا الثلاثية مختلفة عن أخمسة نجد أن المركبات المدروسة لها  (II) -3من خلال نتائج الجدول -

 .جميع المركبات مع تقاربةبعضها البعض كما أن هذه الأقياس م

 والزوايا الثلاثية هي:

O-C-O 
 

C-C-C 
 

O-C-C 
 

C-C-O 
 

 C-O-C 
 

 يا الثلاتية وأكبر قيمة للزوا 28.14°بقيمة  C(18)-O(2)-C(15)حيث سجلت أقل قيمة عند الزاوايا الثلاتية 

C(7)-C(13)-C(19) 156.86 °بقيمة 

II..24 .نتائج عزم ثنائي القطب للمركبات المدروسة ببرنامج: 

 ⁺MMو PM3نتائج عزم ثنائي القطب بالطريقتين(:II-4)الجدول

 الحقل           
 المركبات  

PM3 MM⁺ 

1               1.7417 / 

2               1.6951 / 

3               3.4340 / 

4               0.2673 / 

5               1.9094 / 

6               1.9688 / 

7   

8               1.7691     / 

9               0.9931   / 

10   

 

 لم ⁺MM، حيث نلاحظ أنه في طريقة ⁺MMو PM3 نتائج عزم ثنائي القطب بالطريقتين( II-4)يوضح الجدول 

 كبر قيمة سجلت أ PM3يسجل أي قيمة لعزم ثنائي القطب باعتبارها طريقة ميكانيكية جزيئية، بينما في طريقة 

 ( 4بينما سجلت أقل قيمة عند المركب رقم ) 3.4340( بقيمة 3لعزم ثنائي القطب عند المركب رقم )
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 0.2673 بقيمة

II.2.5.الخصائص الفيزيائية للمركبات المدروسة: 

 : PM3يوضح أهم الخصائص الفيزيائية للمركبات المدروسة بطريقة(:II-5الجدول)

 الخصائص       
 

 المركبات        
 

 

HOMO 

 

 
LUMO 

 

 

∆ E 

 
Electronic 

Energy(EE) 

1   0.4120- 0.3046 0.7166 -0.2816 

2 0.4058- 0.0389 0.4447 -0.2777 

3 0.4043- 0.0362 0.4405 -0.4100 

4 0.4046- 0.0365 0.4411 -0.4158 

5 0.3620- 0.3881 0.3971 -0.1994 

6 0.3556- 0.0351 0.3907 -2.2564 

7     

8 0.3440- 0.0374 0.3814 -0.2085 

9 0.3417- 0.0328 0.3745 -0.0646 

10     

 

 (،9لخاصة بالمركب رقم )ا -0.3417هيHOMO( نلاحظ أن أكبر قيمة لطاقة ال II-5)من خلال الجدول 

 فقد سجلت أكبر LUMOلطاقة  أما بالنسبة ، -0.4120( بقيمة 1بينما أقل قيمة للطاقة سجلت عند المركب رقم )

 أما  ،0.0328( بقيمة9، بينما أقل قيمة سجلت عند المركب رقم )0.3881( بقيمة5قيمة عند المركب رقم )

 أكبر قيمة فقد ، بينما0.3745( بقيمة 9بالنسبة للفرق في الطاقة فقد سجلت أقل فرق في الطاقة عند المركب رقم)

 صعوبة لكيميائي ضعيفة نظرا  على أنه مركب ذو فعالية ،مما يدل0.7166 ( بقيمة1سجلت عند المركب رقم )

 .LUMOوHOMO إنتقال الإلكترونات بين المدارين

 



 الفصل الثاني 

 

62 
 

II.2.6نتائج ومناقشة طاقة المركبات المدروسة.: 

 Kcal / mol(: نتائج الطاقة بالنسبة للطريقتين ب II-6الجدول)

 

 الطريقة             

 

  المركبات           

 

PM3 

 

MM⁺ 

 طاقة الاستقرار

(Kcal / mol) 

 طاقة الاستقرار

)/ mol Kcal( 

1 4698.0313- 3.659547 

2 5245.0222- 10.118882 

3 5721.7058- 10.771640 

4 6445.9815- 17.639829 

5 4713.4555- 19.385445 

6 5128.0433- 6.888796 

7 6020.6223- 10.749641 

8 5543.9459- 16.177724 

9 7753.6756- 44.700069 

10 6450.4657- 12.953109 

 

 ،⁺MMتينلتي تم حسابها بواسطة طريق( على نتائج قيم الطاقة للبنية الأكثر استقراراً واII-6يحتوي الجدول ) -

PM3 ،حيث نلاحظ  حيث سجلت في كل من الطريقتين قيم الطاقة للبنية الأكثر استقراراً للمركبات المدروسة

 من

  خاصة بالمركب44.700069Kcal / mol هي القيمة ⁺MMخلال الجدول أن أكبر قيمة طاقة في طريقة 

 Kcal / mol3.659547( سجل أقل قيمة وهي 01(، أما المركب )09)

-4698.0313 Kcal/mol( 01سجلت أكبر قيمة عند المركب) هي وPM3  أما بالنسبة للطريقة 

 وأقل قيمة هيKcal/mol(09للمركب ) -7753.6756
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 ارا.( هو الأكثر استقر9و منه أكثر مركب مستقر هو الذي يملك أقل طاقة استقرارا مما يعني أن المركب )

 II.7.2. نتائج ومناقشة العلاقة بنية فاعلية (QSAR)للمركبات المدروسة: 

PM3 بطريقة   QSAR نتائج العلاقة بنية فاعلية :( -7 II)الجدول 

 الكتلة   

   Amu 

 الإستقطاب 

     A°³ 

 الإنكسار  

 المولي  

   A°³ 

 معامل    

  التجزئة

  Log P 

 طاقة التميه

Kcal/mol 

 الحجم    

   المولي

       A°³ 

 المساحة  

  السطحية

     A°² 

 الخصائص           

 

 المركبات      

224.17 20.45 66.83 3.42 2.66- 510.96 327.56         1  

248.20 21.80 70.19 2.11 1.65- 571.97 362.98         2 

292.21 25.58 78.04 5.27 2.95- 598.42 372.61         3 

328.24 25.78 71.88 1.80 1.56- 654.42 395.62         4     

238.20 24.00 76.23 2.49 0.86- 402.36 243.85         5    

250.21 23.93 77.15 3.95 2.84- 559.03 353.77         6    

316.23 28.14 86.60 5.57 1.84- 505.34 290.34         7  

272.22 24.37 78.75 2.41 1.65- 620.36 388.89         8 

360.33 28.64 92.14 1.05 0.01- 777.46 451.39        9   

328.24 25.78 71.88 1.80 2.32- 683.67 424.36        10  
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MM⁺بطريقةQSAR نتائج العلاقة بنية فاعلية :( -8 II)الجدول 

 الكتلة   

Amu               

 الإستقطاب

    A°³ 

 الإنكسار  

 المولي   

    A°³ 

 معامل   

 التجزئة  

   Log P 

 طاقة التميه

Kcal/mol 

 الحجم   

 المولي   

    A°³ 

 المساحة  

 السطحية  

    A°²  

 الخصائص   

 

    المركبات

224.17 20.45 66.83 3.42 2.66- 510.96 327.56         1    

248.20 21.80 70.19 2.11 1.65- 571.97 362.98         2 

292.21 25.58 78.04 5.27 2.95- 598.42 372.61         3 

328.24 25.78 71.88 1.80 1.56- 654.42 395.62         4 

238.20 24.00 76.23 2.49 0.86- 402.36 243.85         5  

250.21 23.93 77.15 3.95 2.84- 559.03 353.77         6 

316.23 28.14 86.60 5.57 1.84- 505.34 290.34         7 

272.22 24.37 78.75 2.41 1.65- 620.36 388.89         8 

360.33 28.64 92.14 1.05 0.01- 777.46 451.39         9  

328.24 25.78 71.88 1.80 2.32- 683.67 424.36        10 

 

 الجداول  (7II-) (8II-)اعلية ف -توضح العلاقة بنية  QSARفي الطريقتين  ⁺MMو PM3بحيث نلاحظ  

 ي:أن كل من الطريقتين أعطت نفس القيم بالنسبة للخصائص المدروسة، أما بالنسبة للقيم فهي كالتال

  قيمةب (9أكبر قيمة للمساحة السطحية كانت للمركب رقم ) 451.39A°²  قيمة هيو أقل  A°²للمركب  243.85

 (.5رقم )

 ة هي وكذلك الأمر بالنسبة لخاصية الحجم المولي أكبر قيمA°² ( وأقل قيمة هي 9للمركب رقم ) 777.46 

 A°²    (. 5للمركب رقم ) 402.36

0.01- Kcal/mol( 9أما خاصية التميه للمركبات فسجلت أكبر قيمة للطاقة عند المركب)  بقيمة 

 ( بقيمة 3وأقل قيمة للطاقة سجلت عند المركب رقم )Kcal/mol( يملك أحسن   3رقم ) ومنه المركب -2.95

 ذوبانية في الماء مقارنة بالمركبات المدروسة الأخرى,

 ( يملك أشح ذوبانية .9بينما المركب رقم )
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 أقل قيمة سجلت بينما 5.57( بقيمة 7فسجلت أكبر قيمةعند المركب رقم )LogPأما بالنسبة لقيم معامل التجزئة 

  1.05( بقيمة 9عند المركب رقم ) 

 ي على الترتيب ( وه9أما بالنسبة لقيم الانكسارية المولية، الإستقطاب، الكتلة فسجلت أكبر القيم عند المركب رقم )

 360.33Amu ،28.64A°³ ،92.14 A°³( وهي على الترتيب  1عند المركب رقم ) وأقل القيم سجلت 

224.17 Amu ،20.45A°³ ،66.83 A°³ 

II.2.8 . نتائج طاقةHOMO وLUMOو الفرق بينهما للمركبات المدروسة: 

 PM3و  ⁺MMوالفرق بينهما بالطريقتين  LUMOو  HOMO: نتائج طاقة )II-9الجدول)

 ⁺PM3                       MM                                     الحقل          

 الخصائص       

 المركبات

 

     HOMO 

 

      LUMO 

         

         ∆ E 

 

      HOMO 

 

       LUMO 

           1 8.933- 2.627- 6.306 / / 

           2 9.546- 3.443- 6.103 / / 

           3 8.253- 3.438- 4.815 / / 

           4 9.427- 2.176- 7.251 / / 

           5 8.594- 2.773- 6.821 / / 

           6 8.918- 2.083- 6.835 / / 

           7 9.540- 3.139- 6.401 / / 

           8 9.351- 2.713- 6.638 / / 

           9 7.978- 3.054- 4.924 / / 

          10 9.811- 2.872- 6.939 / / 
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 II-2-9. صور LUMO و HOMO للمركبات المدروسة: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

HOMO 

     

     (1المركب )

  

 (2المركب )                

 

 (3المركب )                  

 

 (4المركب )                 

   

 (5المركب )                  

LUMO        

 

 (1المركب )              

 

 (2المركب )              

 

 (3المركب )               

 

 (4المركب )                

 

 (5المركب )                 
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 ،PM3 وMM⁺ والفرق بينهما بالطريقتين  HOMO وLUMO نتائج طاقة   (9 -II( يوضح الجدول 

 

 

 (6المركب )                 

 

(7المركب )  

 

 (8المركب )                

 

(9المركب )  

 

 (10المركب )             

 

 

 (6المركب )

 

(7المركب )  

 

 (8المركب )                  

 

 (9المركب )

 

 (10المركب )                  

 



 الفصل الثاني 

 

68 
 

 باعتبارها طريقة LUMOوHOMOلم يسجل أي قيمة لطاقة ال ⁺MMبحيث نلاحظ أنه بالنسبة للطريقة 

( 9ركب رقم )الخاصة بالم -7.978عند القيمة HOMOفقد سجلت أكبر طاقة  PM3ميكانيكا جزيئية، بينما 

 (.10لخاصة بالمركب رقم )ا -9.811وأقل قيمة طاقة له كانت

 أما بالنسبة لطاقة LUMO( وأقل قيمة له هي  6الخاصة بالمركب رقم ) و -2.083فقد سجل أكبر قيمة لها عند 

 ( أما أكبر فرق في الطاقة بينهما كانت قيمته 2مركب رقم )والخاصة بال -7.3413.443بالمركب  والخاصة 

 ( وأقل فرق في الطاقة قيمته 4رقم )4.815(.3والخاصة بالمركب رقم ) 

 في طاقة إن قلة قيمة الفارق -  LUMO و HOMOلمركب ما يدل على القابلية الشديدة للتفاعل، ومنه فإنه  

 حسب حسابات طريقة PM3( هو الأكثر فعالية.3فإنه المركب رقم ) 

 فمن خلال صور ال  LUMOو HOMO( وجود فرق في 3للمركبات المدروسة نلاحظ في صورة المركب ) 

 دار الالتوزع الإلكتروني للمدارين، ففي مHOMOالتوزع شمل تقريبا كل ذرات المركب باستثناء أحد درات 

 ل االاكسجين والكربون, بينما في مدار LUMOفقد شمل عددا أقل من ذرات الكربون، وهذا ما يذل على  

  وجود حركة انتقال للإلكترونات داخل المركب.
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 :خلاصة عامة

 ، حيث (Chenopodiaceae)تم في هذا العمل دراسة نظرية لنبات الكينوا التي تنتمي إلى العائلة الرمرامية 

 ها.لابقة تطرقنا إلى دراسة التصنيف النظامي للنبات والتوزيع الجغرافي لها واستعمالاتها والدراسات الس

 مستخدمة مج المجالات تطبيقها وكذالك البرا تم كذلك ذكر معلومات تخص النمذجة الجزيئية، من تعريفها، طرقها،

 . Gaussianو  Hypercham وChemDrawفيها، وقد تم في هذا العمل استعمال ثلاثة برامج 

 غرافيوماتوتم في هذا العمل التطبيقي دراسة تفصيلية لعشرة مركبات التي تم اقتراحها من نتائج الفصل الكر

(GC/MS) ا ك قمنم، والمتمثلة في الطاقة وأطوال الروابط والزوايا، وكذلالمطبق على مستخلص الكلوروفور 

 قطاب، كالمساحة السطحية والحجم المولي، طاقة التمييه، الإنكسارية المولية، الإست  QSARبحساب خصائص

 ، وذلك باستعمال طريقتي  الميكانيكا LUMOو  HOMOحساب مستويات الطاقة  و  Log Pمعامل التجزئة

 Hypercham. وهذا في برنامج ال (PM3)والميكانيكا الكمية النصف التجريبية  (+MM)الجزيئية

 المدروسة، أفضل في حساب الخصائص الهيكلية للمركبات PM3فاستنتجنا أن طريقة الميكانيكا النصف التجريبية 

 ( هو9ب )أن الرك فقد أعطت أفضل النتائج في حساب الطاقة الدنيا لاستقرار المركبات المدروسة، حيث لوحظ 

 فقد QSARاعلية ف-بة لدراسة العلاقة بنية، أما بالنس -Kcal/mol7753.6756الأكثر استقرار بطاقة قدرة ب 

 أعطت جميع الطرق المدروسة نفس النتائج من حيث:  

 ( أقل قيمة.5المساحة السطحية والحجم المولي سجل المركب )

 بالمقارنة مع  ( أكبر قيمة أي أن المركب أشح ذوبانية في الماء9أما بالنسبة لطاقة التميه فقد سجل المركب ) 

 المركبات الأخرى.

 لعضوي.( قابل للذوبان في الطور ا7( أكبر قيمة وهذا يعني أن المركب )7و معامل التجزئة سجل المركب )

  ( أقل قيمة في فارق الطاقة مما يدل على3فقد سجل المركب ) LUMOو HOMOأما بالنسبة لنتائج طاقة 

 ة.( هو الأكثر فعالية مقارنة مع المركبات المدروس3القابلية الشديدة للتفاعل ومنه فإن المركب )

 أهم   ولحساب عزم ثنائي القطب  PM3فقد استعملنا طريقة الميكانيكية النصف التجريبية  Gaussianأما في 

  ( أكبر قيمة مما يدل على أنه مركب ذو فعالية1فقد سجل المركب ) LUMOو HOMOيزيائية الخصائص الف

 .LUMOو  HOMOكيميائية ضعيفة لصعوبة انتقال الالكترونات بين المدارين 

 أما فيما يخص الطاقة الالكترونية فقد أعطت نتائج سالبة بالنسبة للمركبات المدروسة.
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 الملخص

 لعديد اي مداواة بير فكراسة النظرية لنبات الكينوا التي تمتلك قيمة غدائية كبيرة ولها رواج يهدف هذا العمل إلى الد

 مح ( المطبق على مستخلص الكلوروفورم سGC/MSمن الأمراض المختلفة، حيث أن الفصل الكروماتوغرافي )

 ......وية..رات، أحماض عضباقتراح عشرة صيغ لمركبات مختلفة منها: كحولات أليفاتية، مركبات أروماتية، أست

 وذلك  غرافيفقمنا بتحديد بعض الخصائص الفيزيوكيميائية لأهم المركبات المقترحة من نتائج الفصل الكروماتو

 حيث  Hypercham, ففي برنامج Gaussianو Hyperchamعن طريق نمذجتها الجزيئية بواسطة برنامج 

 صف التجريبية، والميكانيكا الكمية الن(+MM)انيكا الجزيئيةاستعملنا طرق حساب مختلفة لنمذجتها منها: الميك

(PM3)  التي تسمح بتحديد هندسة الجزيء، فتمكنا عن طريق هذا البرنامج من التعرف على واصفاتQSAR 

 نصف التجريبية فاستعملنا طريقة الميكانيك الكمية ال Gaussianوبعض الخصائص الفيزيائية، أما بالنسبة لبرنامج 

PM3 .من أجل الحسابات النظرية لعزم ثنائي القطب وخصائص الجزيئات المكونة للمركب 

 الكلمات المفتاحية: كينوا، مستخلص الكلوروفورم، الخصائص الفيزيوكيميائية، النمذجة الجزيئية

Gaussian،Hypercham. 

This work aims at the theoretical study of the quinoa plant, which has a great nutritional value and 

is very popular in the treatment of many of different diseases, as chromatographic separation 

(GC/MS) applied to chloroform extract allowed Proposing ten formulas for different compounds, 

including: aliphatic alcohols, aromatic compounds, esters, organic acids....... 

We determined some of the physicochemical properties of the most important proposed compounds 

from the results of chromatographic separation, and that is By molecular modeling by Hypercham 

and Gaussian software, in Hypercham where We used different calculation methods to model it, 

including: molecular mechanics (MM+), and semi-empirical quantum mechanics. 

(PM3) that allows determining the geometry of the molecule, so we were able, through this 

program, to identify the QSAR descriptors and some physical properties. As for the Gaussian 

program, we used the semi-empirical quantum mechanics method PM3 for theoretical calculations 

of dipole moments and properties of compound molecules. 

Keywords: quinoa, chloroform extract, physicochemical properties, molecular modeling 

Gaussian, Hype 



 

 
 

 

 

 

 


