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وعرف ان شكر  

َ مِنْ عِباَدِهِ الْعلُمََاءُ  إِنَّمَا يخَْشَى ( :قال تعالى   " 88فاطر " )اللََّّ

الصلاة والسلام على نبينا وحبيبنا محمد صلى الله عليه وسلم الحمد لله الذي ىدانا و وفقنا لإتمام  
 ىذا العمل ولا توفيق إلا بو.

نتقدم بجزيل الشكر والتقدير لأستاذتنا الف اضلة رحيم أم الخير على حرصيا  
مدادنا بمختلف نصائح وإرشادات فيي لم تبخل علينا بصغيرة  وتوجيييا لنا وإ

فقد كنتي خير أستاذة مجتيدة في عملكي و حسن الخلق والتعامل مع طلبتك  
والكل يشيد على ذلك ونحن نعتز ونفتخر أنيا كانت مؤطرتنا دمتي قدوة  

 طيبة لطلبتكي نرجو من الله دوام الصحة والعافية والتوفيق في حياتك .

ن ق ال فييم نبينا الشريف "العلماء ورثة الأنبياء" إلى كل من علمونا  كذلك م
وارنا الدراسي لكم  حرف ا لنصنع بو مجدا إلى كل معلمينا وأساتذتنا طيلة مش

 حترام على ما أنرتم بو بصيرتنا.كل الثناء والإ 

 المرة و كما لا ننسى شكر  جميع الزملاء ورف اق الدرب الذين شاركونا الحلوة و
وقتيم ومجيودىم    االذين مدو يد العون لنا في أوق اتنا الصعبة وكرسو   خاصة

 .لنا  خلال ىذه المسيرة لقد كنا خير سند لبعضنا البعض

 ونتقدم بالشكر الدائم إلى كل من ساعدنا من قريب أو من بعيد.
 .يرضاه نسأل الله أن يحيينا بالصحة والعافية ويوفقنا لطلب العلم لما يحبو و
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الإختصارات ائمةق  

 الترظمت ئلى الهشبُت االإهجى الؤخخطاس

CNDO Complete Neglect of Differential Overlap اٗمل لُشّ الخذاخل  ئهماٛ 

MNDO Modified Neglect of Diatomic Overlop ئهماٛ مهذلت الخذاخل زناتي الزسة 

INDO Intermediate Neglect of Differential Overlap  ب الؤ  هماٛ االإخوظـ للخذاخت ث الخُاغلُتجٓشٍ

PM3 Parameterized Model number 3  م  3مهُاس نمورط  سْ

AM1 Austin Model 1  وسظت ل  1نمورط 

CHARMM Chemistry Harvard Macromolecular Mechanic 
ئاث اسد مُُ٘انٙي الجضٍ  ُٖمُاء هاسَ

OPLS Optimised Potentials for Liquide Simulation اٗة العواةل  الؤمٙاناث المخعنت لمخا

    Molecular mechanics ئُت  مُٙانُٙا الجضٍ

QSAR Quantitative structure - activity relationships الُهالُت ( -الهت ْت ال٘مُت)البنُت الُ٘مُاةُت 

LogP Octanol-Water Partition Coefficient  ٛخانو  ماء(-لوياسیخم مهامل الخوصیو )أوٖس

SAG Molecular surface االإعاخت العؿدُت 

MV Molecular volume الدجم االإولي 

HE Hydratation Energy ؾاْت الخمُه 

MR Molar Refractivity ت االإولُت  الؤن٘عاسٍ

POL Polarizability ُتالؤظخٓؿاب 

MW Molecular weight ال٘خلت االإولُت 

DFT Density Functional Theory ت ال٘شاَت الوقُُُتن  كشٍ
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لرموزقائمة ا  

 ششخها الشمض

H1 أٖشٍت مُذ 

H2 زناتي مُصُل َوسمامُذ 

E جمشل ؾاْت النكام 

Ψ دالت االإوظه 

Ĥ نامل هاملخوني 

ُت ( )     الؿاْت الخشٖ

 نواة-ئل٘تروس , نواة-مطؿلر ٌشمل جُانت ث نواة ( )  

 سجباؽ الؤل٘تروس معاهماث الخبادٛ وسالؤ  ( )   

 أل٘تروس -جناَش ئل٘تروس  ( )  

   .  هو زابذ الخمذد أوس زابذ هوٕ

 ؾوٛ الشابؿت االإشظعي   

 ؾوٛ الشابؿت  

K زابذ االإشوسنت 

ت الشابؿت االإشظهُت     صاوٍس

 ت الشابؿت  صاوٍس

 زابذ الٓوة   

ت   :    (           )دوسسٍ

 ذ َانذس َالضهي زواب  وس   

 االإعاَت بح  الزسجح  يحر االإشجبؿخح .  

 الصخناث التي جدملها الزساث.   ،   

 : زابذ الهضٛ ال٘هشباتي في وسغو الخواص      

 االإعاَت بح  الزسجح . :   

 هو مهامل جٓعُم االإشخٔ    

ب الأضلي     : هو مهامل جٓعُم االإشٖ

 هما الخذ الأدنى لنطاٍ أْؿاس َا  دًش َالغ للبذًل وسالهُذسوسظح ، نلى الخوالي   وس   

γ هو الخوجش العؿحي للعاةل: 

M ئي  : الوص  الجضٍ

ت, نلى الخوالي    وس    ٖشاَت الخالت العاةلت وس البخاسٍ

 HA الٓانذة االإترآَت لخمؼ    

 البروسجو .   
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PH م  الهُذسوسظُجي خُض الشْ

خمي العالب لًو      حز اللوياسٍ  هو الترٖ

π اٗسهت للماء  مهلماث 

 مهلماث ئل٘تروسنُت   

 مهلماث َشايُت  

ئُت     ال٘خلت الجضٍ

 ال٘شاَت  

 حجم الهضم زناتي الٓؿب االإعخدض  

 .Avogadroهو زابذ    

n .مهامل الؤن٘عاس 

(    )

(    )
 

 مهامل الخصخُذ

 الدجم     

حز االإادة االإزابت في الؿوس الهػوي       ٛ )جشٖ خانو  (أوٖس

حز االإادة االإزابت في الؿوس االإاتي      جشٖ
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  قائمة الأشكال

 الصفدت  الةىىان  زكم الشكل

 5 (1951)ظنت  Pausonوس  Kealyجُانل  (1.1) الشكل 

 Wilkinsonظا  االإهذلت من ؾشٍ ضًُت الُحروس  (2.1) الشكل

Geoffery  وسErnest Fisher 

6 

 6 مدشاٖت ث الُحروسظح  (3.1) الشكل 

 8 بهؼ معاساث جُانل الُحروسظا  (4.1)  الشكل

 15 ؾاْاث الُخل (2.1)  الشكل

 15 حشوه صوساًا الخٙاَإ (2.2)  الشكل

 15 ؾاْاث ئلخواةُت (2.3)  الشكل

 16 هشوسظخاجُٙي بح  رسجح الخُانل ال٘ (2.4)  الشكل

انلُت بُولوظُت (1.3) الشكل  28 نمورط دساظت نت ْت بنُت وَس

 Log P 31ًمشل ؾشّ خعاب مهامل الخٓعُم  (2.3) الشكل

 33 الدشُ٘ل زت سي الأبهاد للبنُت الجضاةُت (3.3) الشكل

ب الُحروسظُنُل   (4.3) الشكل  40 بنُت مشٖ

ب  الطًُت االإٙاَئت للم (5.3) الشكل  SM 40شٖ

باث (1.4الشكل  )  40 االإُخاح اللوني للزساث االإعاهمت َاالإشٖ

ب الُحروسظا  (2.4الشكل  )  40 البنُت الأٖثر ئظخٓشاس الإشٖ

ب (3.4الشكل  )  SM 40االإشٖ

ب  (4.4الشكل  )  Z 40االإشٖ

ب            (5.4الشكل  )  X1 40االإشٖ

ب  (6.4الشكل  )  X2 40االإشٖ

ب  االإ (7.4الشكل  )  X3 41شٖ

ب  (8.4الشكل  )  Y1 41االإشٖ

ب  (9.4الشكل  )  Y2 42االإشٖ

ب  (10.4الشكل  )  Y3 42االإشٖ

ب  (11.4الشكل  )  A1 44االإشٖ

ب  (12.4الشكل  )  A2 44االإشٖ

ب  (13.4الشكل )  A3 44االإشٖ

ب  (14.4الشكل  )  B1 45االإشٖ

ب  (15.4الشكل   )  B2 45االإشٖ
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ب  (16.4الشكل  )  B3 45االإشٖ

ب  (17.4الشكل )  C1 46االإشٖ

ب  (18.4الشكل   )  C2 41االإشٖ

ب  (19.4الشكل  )  C3 41االإشٖ

ب  (20.4الشكل  )  C4 41االإشٖ

ب  (21.4الشكل  )  C5 41االإشٖ

ب  (22.4الشكل  )  C6 41االإشٖ

ب  (23.4الشكل  )  D1 48االإشٖ

ب  (24.4الشكل  )  D2 48االإشٖ

ب (25.4الشكل  )  D3 48االإشٖ

ب (26.4الشكل  )  D4 48االإشٖ

ب (27.4الشكل  )  D5 48االإشٖ

ب (28.4الشكل   )  D6 48االإشٖ

ب  (29.4الشكل  )  E1 49االإشٖ

ب  (30.4الشكل  )  E2 49االإشٖ

ب  (31.4الشكل )  E3 49االإشٖ

ب  (32.4الشكل  )  G1 51االإشٖ

ب (33.4الشكل  )  G2 51االإشٖ

ب (34.4الشكل  )  G3 51االإشٖ

ب (35.4)الشكل    H1 52االإشٖ

ب (36.4الشكل  )  H2 52االإشٖ
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 قائمة الجداول

 الصفدت عىىان الجدول  السكم

( في يُاب الهُذسوسظح  )بذوس  حهذًل QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.1) جدول ال

 النُتروس(

38 

 38 نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس (2.1)جدول ال

( في وسظود الهُذسوسظح  )ننذ نضم الهُذسوسظح  QSARَانلُت )-ت بنُتنخاةج الهت ْ (1.2)جدول ال

 الؤغافي في النُتروس(

39 

 39 نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس (2.2)الجدول 

 39 ( في يُاب الهُذسوسظح  )ننذ حهذًل النُتروس(QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.3)الجدول 

 39 الأٖثر ئظخٓشاسنخاةج الؿاْت للبنُت  (2.3)الجدول 

 40 ( في وسظود الهُذسوسظح  )ننذ حهذًل النُتروس(QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.4)الجدول 

 40 نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس (2.4)الجدول 

و وس ؾاْت الؤظخٓشاس بشت ر ؾشّ مخخلُت (5)الجدول   42 نخاةج مهامل الخوصَ

باث الشةِعُتQSARَانلُت )-بنُتنخاةج الهت ْت  (1.5)الجدول   43 ( للمشٖ

باث الشةِعُت (2.5)الجدول   44 نخاةج الؿاْت لبنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمشٖ

 A 44( للمجمونت QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.6)الجدول 

 A 44نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمجمونت  (2.6)الجدول 

 B 45( للمجمونت QSARَانلُت ) -ت ْت بنُتنخاةج اله (1.7)الجدول 

 B 45نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمجمونت  (2.7) ل الجدو 

 C 46( للمجمونت QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.8)الجدول 

 46 نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس (2.8)الجدول 

 D 48( للمجمونت QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.9)الجدول 

 D 49نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمجمونت  (2.9)الجدول 

 E 50( للمجمونت QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.10)الجدول 

 E 50نخاةج ؾاْت البنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمجمونت  (2.10)الجدول 

 G 51لمجمونت ( لQSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.11)الجدول 

 G 52نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمجمونت  (2.11)الجدول 

 H 52( للمجمونت QSARَانلُت )-نخاةج الهت ْت بنُت (1.12)الجدول 

 H 52نخاةج الؿاْت للبنُت الأٖثر ئظخٓشاس للمجمونت  (2.12)الجدول 

باث الشةِعُت وسا (13)الجدول   53 لُحروسظا نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للمشٖ

 A 54نخاةج أؾواٛ الشوسابـ  للجضء الأمُذي للمجمونت  (14)الجدول 

 B 55نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للجضء الأمُذي للمجمونت  (15 )الجدول 

 C 56نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للجضء الأمُذي للمجمونت  (16 )الجدول 

 D 57نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للجضء الأمُذي للمجمونت  (17)الجدول 

 E 58نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للجضء الأمُذي للمجمونت  (18)الجدول 
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 G 59نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للجضء الأمُذي للمجمونت  ( 19)الجدول 

 61 نخاةج أُْاط الضوساًا للبجى الأظاظُت (20 )الجدول 

 A 64نخاةج أُْاط صوساًا الُخل للمجمونت  (21 )الجدول 

 B 66ًا للمجمونت نخاةج أُْاط الضوسا (22 )الجدول 

 C 68نخاةج أُْاط الضوساًا للمجمونت  (23)الجدول 

 D 70نخاةج أُْاط الضوساًا للمجمونت  (24)الجدول 

 E 72نخاةج أُْاط الضوساًا للمجمونت  (25 )الجدول 

 G 73نخاةج أُْاط الضوساًا للمجمونت  (26الجدول 

ب (27)الجدول  ب الُحروسظا نخاةج صوساًا الُخل لجضء الُحروسظا  للمشٖ  75 اث الشةِعُت وسمشٖ

 A 78نخاةج صوساًا الُخل للمجمونت  ( 28الجدول)

 B 80صوساًا الُخل للمجمونت  (29 )الجدول 

 C 82صوساًا الُخل للمجمونت  (30)الجدول 

 D 85نخاةج صوساًا الُخل للمجمونت  (31)الجدول 

 E 89نخاةج أُْاط صوساًا الُخل للمجمونت  (32 )الجدول 

 G 90نخاةج أُْاط صوساًا الُخل للمجمونت  (33 )ل الجدو 
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 قائمة المعادلات

 الصفدت المةادلت السكم

 11 مهادلت ششوسدنجش ( )

 11 الؿاْت الؤل٘تروسنُت ٖذالت لل٘شاَت ال٘هشباةُت ( )

 13 مهادلت الؿاْت الُشايُت ( )

 14 مهادلت ؾاْت الؤظخؿالت (   )

 14 شوسنتمهادلت ؾاْت االإ (   )

 14 ؾاْت الُخل (   )

 15 مهادلت ؾاْت َانذسوسلض (   )

 15 مهادلت الؿاْت ال٘هشباةُت العاٖنت (   )

 25 مهامل الخٓعُم (   )

اٗسه للماء (   )  25 مهالت زابذ بذًل 

 25        مهادلت  (   )

 26 مهادلت باساٗوس  (   )

 26 الخمط يزابذ الخُ٘ٚ  (   )

 HendersonHasselbalch 26باظخخذام مهادلت  (   )

م الهُذسوسظُجي (   )  26 مهادلت الشْ

 27 نت ْت زابذ هامُذ (   )

 30 مهادلت الدجم االإولي (   )

 30 الؤظخٓؿابُت (    )

ت االإولُت (11.3)  31 الؤن٘عاسٍ

 32 مهامل الخٓعُم (12.3)
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 :قائمة المحتويات

 الطُدت الهنوا 

ا ش٘ش وس    نشَ

 I ْاةمت الؤخخطاساث

 II ْاةمت الشموص 

 IX ْاةمت الأشٙاٛ

 ٛ  VII ْاةمت الجذاوس

 IX ْاةمت االإهادلاث

 X الُهشط

 2 االإٓذمت الهامت

 الفصل الأول: عمىمياث خىل الفيروطان ومظخلاجه

I-1- 5 ُذتهم 

I-2-  ٍ5 الامُذ ئٖدشا 

I-3-   6 جدػحر الُحروسظح 

I-4-   اةُت تالخطاةظ الُحزً  8 وسالبنُوٍ

I-5-   8 الامُذ جُانت ث 

I-6- 9 وسمشخٓاجه  الاميد جؿبُٓاث 

 Molecular Modellingالىمرحت الجصيئيت الفصل الشاوي:

II-1-11 جمهبذ 

II-2- ئُت  11 حهشٍِ النمزظت الجضٍ

II-3- ئُتا  11 لؿشّ الخعابُت االإعخخذمت في خعاب الخطاةظ الجضٍ

II-4-:ئُت  Molecular mechanics 14     االإُٙانُٙا الجضٍ
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ئُت ئلى الخذ الزي وسضلذ ئلُه مهكم  خعاباث لا ًم٘ن الُٓام به دوس  الأخذزذ أظهضة ال٘مبُوجش زوسة في النمزظت الجضٍ

 (1)خذام ال٘مبُوجش.ظخئ

و الكهوس           ظشَ
ا

ئُت مجالا اٗة النكم احهذ الُ٘مُاء الخاظوبُت وسالنمزظت الجضٍ لُ٘مُاةُت وسالبُولوظُت وس حعخخذم لنمزظت وسمدا

هم وسالخنبإ به  الطًحرة  ئي. لذيهامن أظل َهم ظلوٖ  من الخؿبُٓاث في مخخلِ جخططاث وساظهت مجمونت نلى االإعخوى الجضٍ

توسالهنذظت الُ٘مُاةُت، الهلوم الهنذظُت، مشل نلم االإواد  َتراغُتَت الُ٘مُاء الؤ وسما ئلى رلٚ. مهش  ،، وسالهنذظت الؿبُت الخُوٍ

ٔ أوس بوابت ئلى جخطظ نلوم النا ، َشبمات لُهم ظلوٕ النكمغشوسسٍ و النمو وسج٘نولوظُا النانوًٙو  أظهل ؾشٍ  ، وسالتينو ظشَ

و أ  جدذر زوسة في الطنانت  حًؿي الهذًذ من مجالاث البدض التي جخهامل مو الأشُاء التي جٓاط بالنانومتر وسالتي من االإخوْ

 (2).بالنكش ئلى أهمُت هزا الخخطظ, الهٓود الٓادمت الٓؿام في

ش جٓنُاث النمزظت الجذًذ ) الهت ْاث ال٘مُت بح  البنُت وسالنشاؽ( َهي حعدنذ  QSARة لخنُُز الهذًذ من ؾشّ لٓذ أجاح جؿوٍ

ئُت ئلى "البدض نن نت ْت  (3)، وس النشاؽ الزي نٓوم به للخنبإ".بح  مجمونت من الأنذاد الخُُٓٓت، حعمى الواضُاث الجضٍ

عخخذم في رلٚ  مجمونت من البرامج  نزٖش منها )  دسظدنا هزه  في( وسلٓذ ْمنا DRAGON ; Hyperchem ;Gaussien…….etcوَس

 Hyperchem ظخخذام بشنامج  اب

ا منز أ  وسظذ نمورط الهت ْت ال٘مُت بح  البنُت وسالنشاؽ  40 ننلٓذ مش ما ًٓشب  ٓه لوٛس مشة ئلى  (QSAR)ناما ؾشٍ

هضى ْ .في النهاًت مهكم ظوانب الُ٘مُاء وس، نُت، نلم العموم، الُ٘مُاء الطُذلا الُ٘مُاء الضسانُت تاالإماسظ
ُ
وتها في ًم٘ن أ  ح

اٗ  دالت نلى الهُٙل ٖئئلى ْوة  البٓاء  ت للماءسهاالٙ ،ما هو موضوٍ بالعماث الؤل٘تروسنُتَتراغها الأوسلي بأ  النشاؽ 

و وسالشامل في االإنهجُاث وسالخٓنُاث الخعابُت الت الُشايُت وسالخطاةظ ي جلذ رلٚ لخدذًذ وسضٓل بالإغاَت ئلى الخؿوس العشَ

ض نلى الٓذسة بجوهشها الأضلي وسجكل ج QSAR التي جدذد النمورط. جدخُل الأهذاٍ الهامت لـوسالأظالُب الهذًذة  االإخًحراث شٖ

ت للنهج وس   .(4)ظخجابخه للخُعحر الآليإالخنبإٍ

اء في َهم ُُُٖت  ؿبُح  وس( مُُذة في معانذة الُ٘مُاةُح  الQSARاٗنذ الهت ْت ال٘مُت بح  البنُت وسالنشاؽ ) نلماء الُحزً

ئي نلى النشاؽ البُولوجي االإشضود ُب الجضٍ اةُت الُ٘مُاةُت وس جأزحر حهذًل البذاةل في مواْو مخخلُت نلى الترٖ  الخطاةظ الُحزً

ت، وسبالخالي جم جوظُه الجهود ندو الخطوٛ نلى نمبا QSARنلى الخوالي. خكي  اث أداء جنبإ ارط رهخمام ٖبحر بعبب ْذسجه الخنبإٍ

ئُت مُُذة QSAR، لٙي جٙو  نمارط نالي. وسمو رلٚ ابلت للخُعحر خُض ًخم ال٘شِ نن العماث الجضٍ ، ًجب أ  جٙو  مُُذة وْس

ادة أوس نٓطا  النشاؽ الب ، َا  الهذٍ من هزه الذساظت هو ُولوجي بواظؿت النمورط. وسبالخاليالأظاظُت التي حعاهم في صٍ

وسجؿوسها وسمناْشاث خوٛ الٓػاًا الشةِعُت التي جإزش نلى وسحعاهم في جُعحر نمارط  QSARزظت مشاظهت االإُاهُم الهامت لنم

QSAR.(5) 

ت االإهذنُت الجذً ظذا ٌشمل ختى له مجاٛ جؿبُٔ وساظو QSARنمورط   باث الهػوٍ ُت وسالؿبُت ذة وسجأزحراتها البُولوظاالإشٖ

ا. لهذة ظنواث، مشل العشؾغذ بهؼ أنوام الأمشاع اٗ  ئا  وساالإت سٍ ت ،  ت الهػوٍ ظخخذام الُحروسظح  في الُ٘مُاء الخُوٍ

ب معخٓش وسيحر ظام وسله خطاةظ ًنمو بعشنتاالإهذنُت  ا ل  الُحروسظح  مشٖ ش الهذًذ من الخؿبُٓاث الوانذة نكشا ذ جم جؿوٍ ، وْس

 (6)ة ظُذة.أٖعذ
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ت االإهذنُت وسمشخٓاجه ئ ظزب الُحروسظح  ،1951منز ئٖدشاَه في نام   ندباه الهذًذ من الباخشح  في مجاٛ الُ٘مُاء الهػوٍ

ُبخه الشاتهت نلى شٙل شؿحرة. ا ئلى ظنب موهخمام بمشخٓاث الُحروسظح ، نما الؤ الهٓود الٓلُلت االإاغُتفي وس بعبب جشٖ  ، ظنبا

ت  ظخخذام مشخٓاثئ، بولُمش نشـ الأٖعذة. جم بت للمًناؾِعُت وسالمخُضاثاالإعخجُ، االإواد جؿبُٓاتها ٖمعدشهشاث خُوٍ

اث يحر الخؿُتالُحروسظ ا في البطشٍ ت الُ٘مُاءالخُض يحر االإخمازل، ُٔ الهػوي،،  الخخلح  أًػا ت وسالُلضٍ ت الهػوٍ   الخُوٍ

 (7)وسالؿب. 

اث ئٖما ظزبذ مشخٓاث الُحروسظح   ا وسالُؿشٍ ت مششخت مػادة للعشؾا  وسالب٘خحرً أٗدوٍس ا  ا ٖبحرا هخماما

 (9).قدرة مضادة لألكسدة ديها المشتقات الفيروسينية ل أغلب الدراسات السابقة أن وسأٖذث (8)وسالؿُُلُاث

ب الُحروسظا ِ الذساظاث ننذ مشٖ وسنملنا   ت نالُت في الهذًذ من المجالاث.بذث َهالُأ  َٓـ بل حهذث ئلى مشخٓاجه التي لم جخوْ

نت من و لمجم QSARبهنوا  دساظت خطاةظ  ،االإشخٓاث الُحروسظُنُت الأمُذًتالأظاظُت نلى خذى الذساظاث ئزا ًمشل ه

ئُت ُٛض ْمنا بخالمخػشة الُحروسظُنُت الأمُذاث  ب  26نمزظت ظضٍ وسمعاخت العؿذ  V)الدجم ا له QSARجدذًذ وساضُاث مشٖ

SAG  وسؾاْت الخمُهHE وسمهامل الخٓعُمlogP  ت الخطاةظ الُشايُت  وسدساظت (  MWوسال٘خلت Polوسالؤظخٓؿابُت MR وسالؤن٘عاسٍ

باث   .لهزه االإشٖ

 الُحروسظُنُت. ثللأمُذا QSARوسمن هزا االإنؿلٔ ظاء هزا الهمل االإخمشل في دساظت خطاةظ 

:الزي ٌشخمل   الجضء النكشي نلى زت ر َطوٛ

: نمومُاث خوٛ الُحروسظا  وسمشخٓاجه.  الُطل الاوٛس

ئُتًخػمن نمومُاث خوٛ  :الشاوي الفصل  .النمزظت الجضٍ

وسحعاهم في  ٛ الٓػاًا الشةِعُت التي جإزشوسجؿوسها وسمناْشاث خو  QSARمشاظهت االإُاهُم الهامت لنمزظت  :الثالفصل الش

 .QSARُعحر نمارط ج

 وسالجضء الهملي: 

( جليها QSARخطاةظ )وس ظخٓشاس ْمنا بدعاب ؾاْاث الؤ مناْشتها خُض وس االإخدطل نليها  نخاةجًخػمن ال: ابعس الفصل ال

باث االإشاد دساظتها وسالضوساًا الشت زُت الأؾواٛ  .وسالشبانُت  للمشٖ
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I-1-جمهيد 

ت الُل ت. جم دمج الُ٘مُاء الهػوٍ ت الهػوٍ ت في الهٓذًن االإاغُح  في مجاٛ ظذًذ: الُ٘مُاء الخُوٍ ت وسالُ٘مُاء الخُوٍ ضٍ

ت االإهذنُت الجذًذة وسجأزحراتها البُولوظ باث الهػوٍ ُت وسالؿبُت غذ بهؼ جم جخطُظ هزا المجاٛ البدثي الجذًذ لخخلُٔ االإشٖ

ا. لهذة ظنواث، مشل العشؾا  وساالإت  أنوام الأمشاع اٗ  ئسٍ ت االإهذنُت ًنمو الُحروسظح  في الُ٘مُاء الخُظخخذام ،  ت الهػوٍ وٍ

ب معخٓش وسيحر ظام وسله خطاةظ أٖعذة بعشنت ا ل  الُحروسظح  مشٖ ش الهذًذ من الخؿبُٓاث الوانذة نكشا ، وسجم جؿوٍ

 (10)ظُذة.

I-2- :إكدشاف الفيروطين 

ٔ ٖدشاٍ نلمي ظذًذ وسمهم ئأ  ًدذر  يحر االإهخاد لِغ من  أهذاٍ مخخلُت لخدُٓٔ  الطذَت في الععينن ؾشٍ

اٗ   ا.   مشله ، ام من خُٓٓت أنههخملل  أٖثر ئزاسةٖدشاٍ الُحروسظح  ئَشضت أضبدذ هزا خالت الُحروسظح . جماما

 Le لا ظُما الخهشٍ نلى رسة ال٘شبو  سبانُت العؿوح من ْبل ٖدشاَاث وسالخؿوساث الُ٘مُاةُت الأخشى ،مشل الؤ

Bel  ش الجذوٛس الذوسسي بواظؿت منذلُِ وس انذ هوٍ وسجؿوٍ  . Lothar Meyer وَس

ذ وساخذ وسبشٙل معخٓل من ْبل مجمونخح  من الُ٘مُاةُح ئخذر    Kealy  ٖدشاٍ الُحروسظح  في وْس

 (11)(1952).وسمُلش وسآخشوس   Pauson (1951)وس

ندُجت ب  dihydrofulvaleneلمخاوسلت جطنُو  اٗ  رلٚ وسلُذا للطذَت وٖس االإخمشل   griniardوسرلٚ بأٖعذة الإشٖ

ب بشجٓالي معخٓش ُٖمُاةُا          في  ذ الخذًذ الشناتي في وسظود الؤًثر جدطت  نلى مشٖ  .مو ٗلوسٍ

 

 

 1951طىت  Pausonو  Kealy جفاعل :(1.1) الشكل  .

اتي   Wilkinson Geofferyي الؤنجلحزي هب الُ٘مُاتل دوسسا مهما في جصخُذ الطًُت االإٓترخت من   Ernest Fisherوسالُحزً

ت االإهذنُت Pausonوس  Kealyؾشٍ  خ الُ٘مُاء وسأدى ئلى وسلاد الُ٘مُاء الهػوٍ اٗ  جوغُو بنُت الُحروسظح  ئٖدشاَا باسصا في جاسٍ  ,

ب زناتي  (12)الخذًشت. )خلٓي بنخادًنُل ( الخذًذ الزي أؾلٓا نلُه اظم وس ئنؿاء ؾبُهت الشابؿت بح  الخذًذ وسال٘شبو  في مشٖ

ت من نوم ظُٓما  δالُحروسظا , َخوضلو ئلى أ  ظمُو رساث ال٘شبو  الهششة في الجضيء مشجبؿت بزسة الخذًذ بواظؿت سابؿت جٙاَإٍ

ونخا  ئخذاهما َوّ الاخشى وس  رسة الخذًذ مخواظذة بُنهما, مما أنؿى للُحروسظا  . ٖما بِنا أًػا ا  خلُتي البنخادًنُل موغ

دش  َأؾلٓا هزا الاظم نلى مشل هزا النوم من االإهٓذاث  , وسرلٚ لا  خلٓخا البنخادًنُل   πبنُت َشايُت حشبه العنذوٍس

دش.االإوغونخا  بالخواصي ئخذاهما َوّ الاخشى  ًٙونا  سخابت ئل٘تروسنُت حًلٔ مذاساث   (13)رسة الخذًذ نلى شٙل ظنذوٍس



 الفصل الأول                                                                    عمىمياث خىل الفيروطان ومشخلاجه

 

6 

 

 

  

 

 

 

 Ernest Fisherو  Wilkinson Geoffery يروطان المةدلت مً ػسفصيغت الف :(2.1) الشكل

خح  1956في نام   C5H5.، أقهش خُود الأشهت العُنُت أ  الهُٙل ًخٙو  من رسة خذًذ مدطوسة بح  خلٓخح  مخواصٍ

اٗنذ في شٙل مخذسط )جناقش  خُود الؤل٘تروس  ، أقهشث دساظاث (. من ناخُت أخشى    أشاسث الذساظت الأوسلُت ئلى أ  الخلٓاث 

 (14) .(   للُحروسظح  في الؿوس الًاصي أ  الخلٓاث خعُذ )

 

 

 

 

 

 : مدشاكلاث الفيروطين(3.1) الشكل 

I-3-  ومشخلاجه الفيروطان جدظير  : 

 :طانو جدظير الفير

 (15)لخلٓتي بنخادًنُل  Grignardباظخخذم ٗواشِ وسرلٚ  Pausonوس  Kealyًوضر الخدػحر الأضلي للُحروسظح  ٖما وسضُه 

                 (    )                

ا لخدػحر الُحروسظح  وساالإُخالوظِناث الأخشى هي االإضط االإباشش الإلر الطودًوم في  ئ  أبعـ الؿشّ وسأٖثرها ْابلُت للخؿبُٔ نموما

ذ الخذًذوسص في لُ٘ن خلٓي البنخادًن مو ٗلوسٍ  (11)(.1956،عو  سباعي هُذسوس الُوسا  )وٍس
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  الخُانل الخالي :       جُانل مباشش لخٓلت البنخادنُل مو ٔ  (16)بوظود أمح  وَس

 

 

 

 

  :) (17)جدظير مشخلاث الفيروطان ) الأميداث الفيروطيييت 

 : ئنؿت ْا من جُانل ملر ئًودًذ َحروسظُنُل مشُل زت سي مشُل أمنُوم مو  الأنُلح  ٖما ًلي 

 

 

 

 

 

     ئنؿت ْا من أظُلت أمحN- : َحروسظُنُل مشُل أنُلح  ٖما هو موضر في االإهادلت 

 

 

 

 

 

I-7-  (17) الخالي المخؼؽ في مىضحت:  جفاعلاجه  
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I-4-  ائيت  : والبييىيتالخصائص الفيزً

ت بشجٓالُتَح ت. جم ُْاط غًـ بخاس 174 -173، جزوسب ننذ روسظح  مادة ضلبت بلوسٍ ب خت دسظت مئوٍ  400 ى هزا االإشٖ

ت ئي البالٌ ، وسجم خعاب دسظت مئوٍ ، مما ٌشحر ئلى أنه يحر منُطل وسمونومشي نلى مذى دسظت الخشاسة التي للبخاس 186الوص  الجضٍ

ت. الُحروسظح  ْابل للزوسبا  بعهولت في  249، جم خعاب نٓؿت الًلُا  الهادًت لخٙو  . من هزه الُٓاظاثا جم َدطه دسظت مئوٍ

. ئنه ْابل ن وسالؤًثر وسالؤًشانوٛ ت الشاتهت مشل البجزً عُذ ، مدلللزوسبا  في االإاء وسيحر مهاظم به االإزًباث الهػوٍ وٛ هُذسوٖس

ض في الًلُا  ، وسختى خمؼ الهُذسوٗس%10الطودًوم بنعبت 
ّ
ٚ االإشٖ  (15)لوسٍ

I-5-  جفاعلاث الفيروطين:  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 بةع مظازاث جفاعل الفيروطان : (4.1)  الشكل
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I-6- ن ومشخلاجهيجؼبيلاث الفيروط: 

 ض ئنخباس هزا اأخذ أهم الخؿبُٓاث التي جم ئ ذ من نونه هو ئظخخذامه ٖمادة مػاَت لخهضٍ ختراّ الإهذ  الهػوي الُشٍ

ود بذوس  دخا .  الوْ

 حزاث منخُػت من ن ال ferrocene جشٖ وث الخذَئت االإجزلُت وس٘وسمشخٓاجه لها جأزحر ملخوف في الخذ من جٙوٍ ود شبو  في صٍ في وْس

اٗث الؤ  ferrocene، أقهش الؿاةشاث. نت وسة نلى رلٚ ود لمخش ا مهمت مػادة للنُجاس في الوْ  شخهاٛ الششاسي خواضا

  ظخخذاماث المخخملت الأخشى حهخمذ الؤferrocene ها ٖهواملوسمشخٓاجه نلى ظل مواد خاملت ئ وٖ ختزاٛ وسمػاداث للأٖعذة وٖس

ت ممخاصة للخذ . في غوء آزاس الؤختراّ الخدُحزي نػوٍ ٍٛ حز نا ت مخخلُت. ْتراح الُحروسظح  ٖمدُض لخُانت  جم ئ، ًذ بترٖ ث نػوٍ

ٖمجُُاث ملت خ، راث أهمُت مدferroceneبما في رلٚ ، cvcloventadiene، حهخبر االإشخٓاث االإهذنُت لـ في ضنانت الؿت ء

ت للمواد من ظخخذاماث اللأظؿذ االإهذنُت. َُما ًخهلٔ بالإ ظخخذام في حشُ٘ل االإهاؾِ الأوسلُت لل  ، وسؾت ء، وسأضباى لخجاسٍ

ا أنه لم ًخم بزٛ ظوى ظهود ؾُُُت ختى الآ النوم الخذًذي  . جم جدُٓٔ بذاًت ضًحرة َٓـ في ، ًجب أ  ًٙو  وساضخا

بذظخ٘شاٍ ُٖمُاء الُحروسظح ئ  (15).وس أ  االإعخٓبل يحر المخذوسد ًنخكشنا، وٍس

 : باث التي حهخمذ نلى الُحروسظح  وسالتي أقهشث نشاؾا مكادا للعشؾا , وسالتي حشمل  (12)أمشلت نلى االإشٖ

 .عُنُوم  أمت ح الُشَ

 .ئاث نشؿت بُولوظُا  الُحروسظح  االإشجبـ بجضٍ

  جبؿت بالُحروسظح .الخمؼ النووسي الزي ٌعتهذٍ الأظضاء االإش 

 .مشخٓاث الُحروسظُنُل من مهذلاث الأظتروسظح  لإنخٓاةُت 

  نذسوسظُناث الخذًذًت وسمػاداث الأنذسوسظُناث.الأ 

  باث الُحروسظُنُل االإنعٓت مو مهاد  اخشى  .مشٖ

 

 

 



     

1 

 

 

  

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 الفصل الثاني:
 Molecular Modellingالنمذجة الجزيئية 
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  -1-IIتهيد 

ا في الهلوم ئُت هي وساخذة من أظشم المجالاث نموا ئاث بعُؿت في زت زت أبهاد النمزظت الجضٍ . ْذ ًخخلِ من بناء وسجطوس ظضٍ

اٗة خاظوبُت مهٓذة نلى البروسجِناث ال٘بحرة وس لآداء)زت زُت الأبهاد(  ت مدا باثيحرها  وس البجى النانوٍ نباسة نن هي  .ٖم االإشٖ

، وسجلٚ الخطاةظ التي ٍئاثجُانت ث الجض  مهالجت هُاٗل وس جمشُل وس مجمونت من الخٓنُاث االإهخمذة نلى ال٘مبُوجش لُٓادة وس

جطمُم ، وس اًا من بُنها الُ٘مُاء الخاظوبُتالهذًذ من الٓػ MM. حًؿي الخٓنُاث في 3Dحهخمذ نلى هزه الهُاٗل زت زُت الأبهاد

ت   (18)الخاظوبُتالبُولوظُا  ، وسالأدوٍس

ئُت أداة ُْمت وس ت وسأظاظُت للُ٘مُاةُح   أضبدذ النمزظت الجضٍ ئُت الُ٘مُاةُح  الؿبُح  في جطمُم الأدوٍس . جطِ النمزظت الجضٍ

اةُت وسالُ٘مُاةُت االإشجبؿت بها. ًخػمن مجمونت من  ئاث وسالخواص الُحزً جولُذ أوس مهالجت أوس جمشُل الهُاٗل زت زُت الأبهاد للجضٍ

بُت للخنبإ الخٓنُاث المخوظبت نلى أ ت وسالبُاناث الخجشٍ ئُت وسالبُولوظُت. ئظاط ؾشّ الُ٘مُاء النكشٍ ا بالخطاةظ الجضٍ نخمادا

ئُت" أوس "الُ٘مُاء الخاظوبُت" الذْت نلى العُاّ وس ئُت" أوس "الخطوساث الجضٍ شاس ئلى االإوغوم باظم "الشظوماث الجضٍ ٌُ ا ما  ، يالبا

شخٔ جٓنُاث ال
ُ
ئُت لـ أوس "ُٖمُاء ال٘م الخاظوبُت". ح ئُت من مُاهُم االإذاساث الجضٍ وس "البرامج  Mullikanوس  Hiickelنمزظت الجضٍ

 Boyd.(19)وس  Wibergوس  Westheimerاالإُٙانُُ٘ت ال٘ت ظُُ٘ت" لـ 

-2-II صيئيتالج الىمرحت حةسيف: 
ئاث.   ت وسالخٓنُاث الخعابُت االإعخخذمت لنمزظت أوس جٓلُذ ظلوٕ الجضٍ ئُت ظمُو الأظالُب النكشٍ حشمل النمزظت الجضٍ

عخخذم الخٓنُاث في مجالاث الُ٘مُاء الخاظوبُت وس
ُ
ت وس ح البُولوظُا الخاظوبُت وسنلوم االإواد لذساظت الأنكمت  جطمُم الأدوٍس

ئُت التي جتراوسح من الأنكمت ئاث البُولوظُت ال٘بحرة وسججمُهاث االإواد. ًم٘ن ئظشا الجضٍ ء أبعـ الُ٘مُاةُت الطًحرة ئلى الجضٍ

ا، ًلضم ئ ا، وسل٘ن خخما . الهملُاث الخعابُت ًذوساٍ ئُت لي نكام ري حجم مهٓوٛ ظخخذام أظهضة ال٘مبُوجش لإظشاء النمزظت الجضٍ

ئُت هي وسضِ االإعخوى ال ت لخٓنُاث النمزظت الجضٍ ئُت. جخػمن مهكم دساالعمت االإشترٖ ظاث النمزظت زسي للأنكمت الجضٍ

ئُت زت ر مشاخل  (20):الجضٍ

ا االإعخخذمت في االإشخلت الأوسلى، ًخم ئ•   ئاث في النكام. النمورظا  الأٖثر شُونا خخُاس نمورط لوضِ الخُانت ث داخل وسبح  الجضٍ

ئُت. جدُذ هزه النمارط ئمٙانُت خعاب ؾاْت أي جشجِب للزساث  ئُت هما مُٙانُٙا ال٘م وساالإُٙانُٙا الجضٍ في النمزظت الجضٍ

ئاث في النكاموس  ئاث حعمذ ، وسالجضٍ  للمطممح  بخدذًذ ُُُٖت حًحر ؾاْت النكام مو حًحر مواغو الزساث وسالجضٍ

ئُت هي الخعاب نُعهاالإشخلت الشانُت من دساظت . •  اٗة النمزظت الجضٍ ئُت أوس مدا ، مشل جٓلُل الؿاْت أوس الذًنامُُ٘اث الجضٍ

اٗسلو أوس البدض الخوآَي.   مونذ 

ا•  ا للخدٓٔ من أنه ْذ جم ئظ، ًجب جدلُل الخعاب، لِغ َٓـ لخعاأخحرا  شاؤه بشٙل صخُذ.ب الخطاةظ وسل٘ن أًػا

II-3- :الؼسق الحظابيت المظخخدمت في خظاب الخصائص الجصيئيت 

COMPUTATIONAL METHODS USED IN THE CALCULATION OF MOLECULAR PROPERTIES 

شخٓاّ االإباشش للواضُاث لل  R) (QSAًم٘ن جؿبُٔ ؾشّ ُٖمُاء ال٘م نلى الهت ْاث ال٘مُت بح  البنُت وسالنشاؽ

ئُت. بشٙل نام الؤل٘تروسنُت من عمىدالت االإوظت الجضٍ بُت وَس ت الأٖثر ضشامت مهاًحر ججشٍ   ab initio، لا حعخخذم االإهالجت النكشٍ

ا خوٛ العلوٕ الؤل٘تروسني، ئلا أنه من الناخُت الهملُ اُ ش مهلوماث دُْٓت نعب ت أبؿأ نلى الشيم من أ  هزا النوم من الؿشّ ًوَ

ش الهذًذ من الؿش أٖثر جٙلُت. لزلٚوس  بُت التي حعدنذ ئلى ئ، جم جؿوٍ مهُنت حهمل نلى جبعُـ الخعاباث َتراغاث ّ شبه الخجشٍ

بُت. لاخل أ  دْت هزه الؿشّ مشجبؿت بالخؿأ االإشجبـ وسإ ظخخذام مهلماث مهُنت جم الخطوٛ نليها من البُاناث الخجشٍ

خذمت في ، هنإ الهذًذ من الؿشّ الخعابُت االإعخسجباؽ الؤل٘تروسني. لزلٚخوى مهالجت الؤ مع وسبالمجمونت الأظاظُت المخخاسة 

ئُت بُت ، من بُنها:خعاباث الخطاةظ الجضٍ ت الوقُُُت شبه الخجشٍ  (DFT) (21)، وسال٘شاَت الوقُُُتاالإبذةُت، وس النكشٍ
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II-3-1- مميكاهيكا الك Quantum mechanic : 

اث مُٙانُٙا ال٘م الأظاط الطاسم للخنبإ بالخطاةظ الُ٘مُاةُت التي ًم٘ن مت خكتها من االإبادب الأوسلى.  َتراغاث وسئحشٙل  نكشٍ

ت بـ "وسقاةِ االإوظت" التي جمحزٖما  ت موضوَ ذ الاَتراغاث الأظاظُت الإُٙانُٙا ال٘م أ  الأنكمت المجهشٍ ا ظمُو الخطاةظ  جإٖ جماما

اةُت للنكام. نلى وسظه الخطوصال خه ، ننذ جؿبُٓه نلى " مُٙانُُ٘ح  ٖمُح  ًٓابلو  ٗل مادي ًم٘ن مت خكناملح ، هنإ "ُحزً

الهذدًت  نؿاّ من الُٓم ، ٌعمذ للصخظ بالخنبإ بالٓذسة المخخملت لخجمُو النكام لهشع ُْمت مهُنت أوس دالت االإوظت

 (22)يحرهاوس 

اغُت          ت. في أنٓى ضوسهاهي وساخذة من أْذم الأشٙاٛ الشٍ ت مشل للُ٘مُاء النكشٍ اةُت مهشوَس ت ال٘م زوابذ َحزً ، حعخخذم نكشٍ

ت وساالإهادلاث الخُاغلُت لخعاب  ُم ٖخل وسشخناث الجعُماث النووٍس ئُت وس ظشنت الػوء وْس الهنذظت مباششة. الخطاةظ الجضٍ

ئُت من مهادلت شخٓاذةح  )من االإبادب الأوسلى(. ًم٘ن ئبخٌشاس ئلى هزه الشٙلُت بمُٙانُٙا ال٘م للم ّ الخطاةظ الجضٍ

 (19):دًنجشششوس 

                                      ( ) 

 جمشل ؾاْت النكام   

Ψ :تدالت االإوظ 

Ĥ :نامل هاملخوني 

II-3-1-1-  هظسيت الدالت الىظيفيت للكشافتDFT: 

ت الوقُُُت لل٘شاَت         ، االإعخخذمت ظدبذاٛ وسقُُت االإوظت، خُض الهذٍ الشةِس ي هو ئللًاًت هي شٙلُت ناجخت  (DFT)النكشٍ

ا الؤل٘تروس ٖشاَت نخباس مخوظـ الؤ  في  HF، ٖشاَت الؤل٘تروس . جأخز خعاباث Fock -Hartreeل٘خابت الؤل٘تروسناث بؿشّ مشل ، نكشا

تجأخز في الؤ   DFTل  خعاباث ت لصوساط من الؤل٘تروسناث مو الذوسساث االإهاٖعت. ئنه نهج ٌهخمذ نلى نكشٍ  نخباس الخُانت ث الُوسٍ

Hohenberg  وسKohn  تخنتالتي جنظ نلى أ  ظمُو خطاةظ النكام هي وسقاةِ ل٘شاَت الص  ، وسبالخالي حعمذ نكشٍ

Kohn -henbergHo (21)تل٘تروسنُت ٖذالت لل٘شاَت ال٘هشباةُب٘خابت ئظمالي الؿاْت الؤ 

 ( )     ( )    ( )    ( )     ( )                        ( ) 

ُت ( )   :  .الؿاْت الخشٖ

 نواة.-, نواةأل٘تروس -ل جُانت ث نواةمطؿلر ٌشم ( )  :

 .ئل٘تروس -جناَش ئل٘تروس  ( )  :

   .تروس سجباؽ الؤل٘معاهماث الخبادٛ وسالؤ  ( )   
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II-3-1 -2- : بةع الؼسائم الشبه ججسيبيت (Some of Semi empirical Methode) 

َوٕ  -نخمذث نلى مهادلاث هاسجشي وسهي وساخذة من ؾشاةٔ خعاب مُٙانُٚ ال٘م االإهمت لخل مهادلت ششوسدن٘ش التي ئ

باث لوضِ خطاةظ الأ-سوسجا وس  ئت , وس هاٛ مو بهؼ الخٓشٍ هت وسظهلت ُْاظا حهذ هل٘تروس  في الزسة أوس الجضٍ ٓت ظشَ زه الؿشٍ

ب بهؼ الخٙامت ث وس بؿشاةٔ الخعاب الخام وسر جخػمن هزه , وس ؼ خذوسد نامل هاملخو أزناء الخعابإهماٛ بهلٚ ندُجت لخٓشٍ

بُت. الخعاباث  بُت بذلا نن الخٙامت ث وسلزلٚ حعمى بالؿشاةٔ شبه الخجشٍ الؿشاةٔ حهشٍؼ ُْم مأخورة من الُٓاظاث الخجشٍ

تاجخلهزا النوم  ن ئاث مخوظؿت ت يالبا في وسضِ الُ٘مُاء الهػوٍ , وسرلٚ ننذما ٌعخهمل نذد ْلُل من الهناضش وسالجضٍ

بُت نزٖش ماًلي:(23)الدجم.  وسمن ؾشاةٔ شبه الخجشٍ

  جلسيب الإهمال الكامل للخداخلاث الخفاطليت(    ) 

ٓت الخذاخل ال٘شُِ ) (. حهمل هزه NDO( هو أبعـ ؾشّ ئهماٛ ؾشّ الخذاخل المخخلُت )CNDOئ  الؤهماٛ الٙامل لؿشٍ

ٓت ٓت ظخخذام مجمونت أظاظُت ضًحرة نلى نمارط مذاساث الخٙاَإ َٓـ با الؿشٍ أنها  CNDOمن مذاساث نوم ظت جش. أزبدذ ؾشٍ

شبو  وس في بهؼ الأخُا  لخولُذ  CNDOظخخذام من النخاةج الأخشى. لا ًضاٛ ًخم ئل٘ن الٓلُل  مُُذة لبهؼ نخاةج الهُذسوٖس

ا ، ًخم جنُُز ظمُو خعاباث  اُ شبوناث. نمل ا با CNDOالخخمح  الأوسلي للخعاباث منز البذاًت نلى الهُذسوٖس اُ ٓت ظخَهل خذام ؾشٍ

CNDO / 2  ٓت ٓت  CNDO / 1، وسالتي حهذ مهلماث مدعّنت نلى ؾشٍ مدذدة االإهلماث لإنادة ئنخاط  CNDO / Sالأضلُت. هنإ ؾشٍ

ٓت  ا لؿاْاث الؤزاسة CNDO / Sالأؾُاٍ الؤل٘تروسنُت. ًنخج نن ؾشٍ ا مدعّنا ، وسل٘ن نلى خعاب الخنبإ الأغهِ للهنذظت جنبإا

اٗنذ هنإ أًػا  ئُت.  ٓت الجضٍ االإشًولت. لم حشهذ هزه الخٓنُاث  dلدشمل الهناضش راث االإذاساث  CNDO / 2ا جمذًذاث لؿشٍ

ا وساظو النؿاّ بعبب الذْت المخذوسدة للنخاةج.ئ  (24)ظخخذاما

 (    لى الخداخلاث بين الرزجين)جلسيب الإهمال المةدل ع 

بُت الأ ٓت ٖثر شُونا حهخمذ نلى هزا الأظلوبالؿشاةٔ  شبه الخجشٍ ت , وسحعخهمل هزه الؿشٍ ت المخخلُت وسالمخخوٍ ئاث الهػوٍ للجضٍ

ٓت بهؼ وسسي وسل٘ن لِغ الهناضش الؤنخٓالُتنلى نناضش من الذوسسة الأوسلى وسالشانُت من الجذوٛس الذ الأخؿاء . وسحعدبهذ هزه الؿشٍ

ٓت  ن  MNDO3في ؾشٍ   (23)وسجدعب الطُاث الؤل٘تروسنُت وس خشاسة الخٙوٍ

  جلسيب الإهمال المخىطؽ للخداخلاث الخفاطليت(    ) 

ٓت الخذاخل الخُاغلي )جم ئ ت. الُوم( في INDOظخخذام الؤهماٛ الوظُـ لؿشٍ ذ وساخذ للأنكمت الهػوٍ دلها ؾشّ ، خلذ موْس

ا ٖخخمح  أوسلي للخعاباث الأوسلُت. INDOظخخذام أٖثر دْت. لا ًضاٛ ًخم ئ  (24)أخُانا

  .(25)وسالتي جخػمن جٙامت ث الؿشد أخادًت  الؤل٘تروس  بح  االإذاس الزسي لنُغ الزسة 

 ( همىذج   ) 

دخوي نمورط MNDOاالإهلمت الشالشت لـ  شخٓاّ مهلماث . جم ئAM1بشٙل أظاس ي نلى ظمُو االإطؿلخاث نُعها مشل  PM3، وٍس

PM3  بواظؿتJ.JP Stewart   ٓت أٖثر منهجُت من ٔ "الخذط الُ٘مُاتي". ندُجت ، وسالتي جم ئAM1بؿشٍ شخٓاّ الهذًذ منها نن ؾشٍ

ا نن جلٚ الخاضت بـ  ، جخخلِ بهؼ االإهلماثلزلٚ اةُت بنُغ وسل٘ن ًبذوس أ  النمورظح  ًخنبأ MNDOجماما   بالخطاةظ الُحزً

 (26)دسظت الذْت
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 (همىذج أوطتن   )  

الناججت نن االإُل ئلى االإبالًت في جٓذًش الخناَش بح  الزساث االإُطولت بمجموم  MNDO للٓػاء نلى مشاٗل AM1جم جطمُم  

 (26)طِ ْؿش َا  دًش وسالضن

ٓت أوسظت  مودًل  ت. ًخنبأشاتهت في نمز (AM1) 1لا جضاٛ ؾشٍ باث الهػوٍ ا با AM1 ظت االإشٖ ننموما     سجُام دسظاث خشاسة جٙوٍ

DHf  بشٙل أٖثر دْت من MNDO ا ما ٌهؿي ت أدّ النخاةج التي ًم٘ن  PM3 أوس AM1 ، يالبا ئاث الهػوٍ الخطوٛ نليها للجضٍ

ت في النخاةج التيبا بُت. هنإ بهؼ نٓاؽ الٓوة وسالُٓود االإهشوَس .  ظخخذام الؿشّ شبه الخجشٍ جم الخطوٛ نليها من هزه الؿشّ

و  MNDO .(24) الؿاْاث وسالهنذظت بشٙل أَػل من AM1 جخوْ

1-3-II -3- الخام الحظاب ػسائم(Ab initio methods) : 

 من االإبادب النكش هو مطؿلر لاجُ ab initioاالإطؿلر 
ا
هؿى هزا الاظم للخعاباث االإشخٓت مباششة ٌُ ٍت دوس  جي ٌهجي من البذاًت. '' 

بُت بُت التي جم ئظشاؤها نباسة نجػمح  البُاناث الخجشٍ بي. نادة ما جٙو  الخٓذًشاث الخٓشٍ ن ، وسهزا خعاب مُٙانُٙي ٖم جٓشٍ

اغُت بُت سٍ بي الإهادلت مخباًنت.ظخخذام شٙل وسقُُي أبعـ لوقُ، مشل ئجٓذًشاث جٓشٍ (24)ُت أوس ئًجاد خل جٓشٍ

 -4-II الجصيئيت الميكاهيكا:     Molecular mechanics: 

ئُت في نام ق اث ، مو جؿوساث في ئمٙانُت الوضوٛ ئلى أظهضة ، وسل٘نها جؿوسث منز العخِنُ 1930هشث االإُٙانُٙا الجضٍ

ا لإخذازُاجه  حعاهم فيال٘مبُوجش وسأدائها.  آ ت وسالبدض نن الخذ الأدنى من الؿاْت االإٓابلت الإؿابٓاث جدذًذ ؾاْت الجضيء وَس الزسٍ

ذ الخعاب وسبالخالي  معخٓشة. جٓنُاث النمزظت الٓاةمت نلى مُٙانُٙا ال٘م حهاني من نُب ٖبحر: َهي مٙلُت للًاًت من خُض وْس

 (27).َهي لِعذ ٖزلٚ

ا حهخبر ؾشّ ا              ئُت أْل حهُٓذا ادسة نلى الخهامل  وسالإُٙانُٙا الجضٍ هت وْس ماث. ظشَ ا بما في رلٚ الؤنضٍ مو أنكمت ٖبحرة ظذا

ٔ حهذًل أؾواٛ الشوسابـ  ئُت وسالؿاْاث وسالعماث الأخشى نن ؾشٍ ئُت هي شٙلُت جداوٛس ئنادة ئنخاط الهنذظت الجضٍ االإُٙانُٙا الجضٍ

ٌُ وسصوساًا الؤ وسابـالش وسصوساًا  الٓوة لخعاب  عخخذم خٓللخواء لُٓم الخواص  التي حهخمذ نلى جهجح  الزسة وسنكام الترابـ الخاص بها. 

 (19).ؾاْت وسهنذظت الجضيء

II-5- الؼاكت الفساغيت الدهياyThe steric energ : 

وسالؿاْاث  لخواء،َا  دًش َاٛ،وسالؤندناء وسالؤعاهماث المخخلُت مشل الخمذد من مجموم االإ ًخم خعاب الؿاْت الُشايُت

 (28).ال٘هشوسظخاجُُ٘ت

 (      )   (       )   (    )   (   )   (   )   (     )             ( ) 

 ػاكت الإطخؼالت: Energy of bond stretching 

 .C-Cأوس  C-Hالؤظخؿالت هي الخًُحر في ؾوٛ الشابؿت الدعاهمُت بح  رسجح ، مشل 

ت ناججت من جمذد رسجح  مشجبؿخح  نن وسغو الخواص ، زم حهودا   ت الخزبزبُت لزسجح  مشجبؿخح  ببهػهما البهؼ، هي خشٖ الخشٖ

 .(29) ، وسالندُجت هي ئظخؿالت الشابؿت، ًخم خعابها بالهت ْت الخالُت في النمورط ئلى وسغو الخواص 

: 
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  ( )    [   (    )
 ]                    (   ) ⁄  

  .  : هو زابذ الخمذد أوس زابذ هوٕ

 ؾوٛ الشابؿت االإشظعي.:   

      ؾوٛ الشابؿت.:  

 : جمشل ػاكاث الفخل(1.2)الشكل                                                                                                                                               

  Energy of angle bending (inflexion): ػاكت المسوهت

  ت  (30).  بح  سابؿخح  مخجاوسسجح  ، خوٛ ُْمت الخواص   θجدذد الؿاْت االإخػمنت في حًحراث الضاوٍس

 :  ٌهبر ننها بالهت ْت  الخالُت

 ( )  
 

 
[  (    )

 ]              (   ) 

 ٓوةزابذ ال :   

ت في خالت اجضا     : الضاوٍس

ت الشابؿت   : صاوٍس

 حشوه صوساًا الخٙاَإ ::(2.2) الشكل                                                                                                                          

 لػاكت الفخ :  Torsion energy 

  ت ش ظضء من الجضيء خوٛ سابؿت ًدذد الؿاْت االإشاسٖ  (30).في جذوٍس

  هو موضر في الشٙل(I.3  )تًم٘ن ئ  (31)[◦180، ◦180[ أوس ]−◦360، ◦0في النؿاّ ]   نخباس الضاوٍس

 :ًتًخم خعابها بالطُ

 ( )  ∑  (       )         (   ) 

  زابذ الٓوة  :

ت   :  (           )دوسسٍ

   

   ػاكاث إلخىائيت: (3.2) الشكل                               

 ػاكت فان دز ولص  : Energy of Van der Waals 

Evdw  هي ؾاْتvan der Waals  التي جطِ الخناَش أوس الخجارب بح  الزساث يحر االإشجبؿت بشٙل مباشش. ئلى ظانب االإطؿلر

نلى أنه الجضء يحر الٓؿبي من الخُانل يحر االإشجبـ  Evdwن جُعحر ، ًطِ الؿاْت يحر االإشجبؿت. ًمEel٘ال٘هشوسظخاجُٙي 

ت(  (24)ٌهبر ننه بالهت ْت : (31). بالؿاْت ال٘هشوسظخاجُُ٘ت بعبب الصخناث )الزسٍ

      
 

   
 
 

  
                                     (   ) 

 االإعاَت بح  الزسجح  يحر االإشجبؿخح .  

 هي زوابذ َانذس َالض   و   
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  : الؼاكت الكهسبائيت الظاكىتEnergy of electrostatic interactions 

ئاث التي حشخمل نلى رج٘دعب الخُانت ث الؤل٘تروسظخا              سجح  يحر جُُ٘ت في خالاث مهُنت  أهمُت ٖبحرة، خاضت في خالت الجضٍ

ت أوس لخكاث زناتي الٓؿب اْتر مخجانعخح  أوس أٖثر، جم ئ شبوناث. ًم٘ن الخهبحر ننها من الصخناث الزسٍ خها ختى بالنعبت للهُذسوٖس

  لٙل سابؿت.

٘خب ؾاْت الخُانت ث ال٘هشوسظخاجُُ٘ت في شٙل ظه
ُ
 (30)ذ ٗولوم بح  الزساث التي حهخبر خاملت شخنت ضاَُتج

 : ٌهبر ننها خعب ْانو  ٗولوم ٖما ًلي  

          ∑
    

      
                         (   )         

 

 

 

 الخُانل ال٘هشوسظخاجُٙي بح  رسجح : (2.4)  الشكل                                                              : الصخناث التي جدملها الزساث.  ،   

 : االإعاَت بح  الزسجح .   

  ٘هشباتي في وسغو الخواص  : زابذ الهضٛ ال   

 -6-IIالجصيئيت الميكاهيك في اللىة لحلىل  أمشلت: 

اٗلخالياالإخاخت بشٙل شاتو  بهؼ مجالاث الٓوة  :نزٖشها 

 AMBER: جم جدذًذ مهلماث AMBER  (Cornell et al 1995) ذ جم ، في الأضل لهذد م ت وْس دذوسد من الأنكمت الهػوٍ

ت.مشل مجالاثظخخذامه نلى نؿاّ وساظو للبروسجِناث وس ئ شها لإ  الأخماع النووٍس ظخخذامها في نمزظت الٓوة الأخشى التي جم جؿوٍ

ت  (2)البروسجِناث وسالأخماع النووٍس

 CHARMM: جم جدذًذ مهلماث) CHARMM اسدمُٙانُٙا ئاث ال٘بحرة بجامهت هاسَ  Mackerell and ، التي ؾوسهاالجضٍ

Karplus  بُت. لٓذ جم 1995، ، وسآخشوس اٗة التي جتراوسح من ئ( من خت ٛ البُاناث الخجشٍ ظخخذامه نلى نؿاّ وساظو في نملُاث المخا

ئاث  ئاث الطًحرة ئلى المجمهاث االإندلت من الجضٍ ا نلى مذى وساظو CHARMM البُولوظُت ال٘بحرة. جإديالجضٍ من  أداءا ظُذا

اٗة وٕ الذًنامُٙي ، وسالعلالهنذظت، وسالخذ الأدنىالدشُ٘ل، وس  ، بما في رلٚ خعاب ؾاْاث الخُانل وسالهملُاث الخعابُت وسالمخا

ذ ت، وسالخواظض التي االإهخمذ نلى الوْ   (2)خشة.، وسالؿاْت الجدوٛ دوس  الذوسسا ، وسالتردداث الؤهتزاصٍ

 OPLS:  )اٗة العواةل لإظشاء نملُاث خعابُت نلى الأخماع الأمُنُت  OPLS، جم جطمُم AMBERمشل )ئمٙاناث مدعنت لمخا

 (26)وسالبروسجِناث.

 



    الفصل الشاوي                                                                                                                                  الىمرحت الجصيئيت    

 

17 

 

 MM2, MM3, and MM4 

. وسحعخخذم نلى نؿاّ وساظو في خعاباث Allinger et al( بواظؿت MM4وس  MM3وس  MM2لخٓوٛ الٓوة ) MMجم جٓذًم ناةلت 

ئاث الطًحرة. ت مشل 3spوس 2sp وس  spًم٘ن لمجاٛ الٓوة جدذًذ رساث ال٘شبو  االإهجنتالجضٍ الجزوسس الخشة  ، وسالوظُؿاث الهػوٍ

شبوسال٘شبوناث، وسمجمونت ال٘شبونُل الوقُُُت  (2).وناث مشل العُٙلوبشوسبا  وسالعُٙلوبشوسبح ، وسالعُٙلو هُذسوٖس

II-7- الدًىامياث الجصيئيت Molecular dynamics : 

ئُت في مجمونت مخنونت منئ جم اٗة الذًنامُُ٘اث الجضٍ ئاث. جم ئظخخذام هزه  ظخخذام مدا الخؿبُٓاث زناةُت الجضٍ

 شخٓاّ هُاٗل زت زُت الأبهاد للببدُذاث، لإ اث الشنح  االإًناؾِس ي النووسيننذ دمجها مو البُاناث االإعخمذة من دساظالخٓنُت 

ا. بالإغاَت ئلى رلٚوسالبروسجِناث الطًحرة في الخالاث التي لم ً٘ن َيها نلم البلوساث بالشهت ا اُ ، ْذمذ البُاناث لعُنُت نمل

ئُت سؤى زاْبت في نت ْاث الوقُُت الهُٙلُت وسالطت ث  ت من الذًنامُُ٘اث الجضٍ الهُٙلُت وسالذًنامُُ٘ت وسالذًنامُُ٘ت الخشاسٍ

ئاث ال٘بحرة الأخشى التي لا ًم٘ن الخطوٛ نليها من النمارط ظخٓشاس اوسإ االإلضمت وسجنٓل ت وسالجضٍ لبروسجِناث وسالأخماع النووٍس

 (19)الشابخت

II-8- : أهىاع الحظاباث 

ئُت لتى جخم بواظؿت النمزظت االخعاباث ا   وسهي :لجضٍ

-8-II1-  : الهىدطت الجصيئيت 
هي الترجِب الشت سي الأبهاد للزساث التي حشٙل الجضيء. ًدذد الهذًذ من خطاةظ االإادة بما في رلٚ ْؿبُتها، ؾوس االإادة، اللو ، 

 (25).االإًناؾِعُت، وسالنشاؽ البُولوجي

II-8-2- الهىدطت المشاليت Geometry optimization: 

ا الإهكم دساظاث الُ٘مُاء الخاظوبُت التي ت         اُ ا سةِع
ئاثهخم ببنُت ٌهذ جدعح  الهنذظت مٙونا  (32)أوس جُانل الجضٍ

 (1) .ظخٓشاس للجضب لطًُت الؤٖثر ئا لى الخطوٛ نلى أدنى ؾاْت أوسهو خعاباث ُٖمُاةُت ُْاظُت تهذٍ ئ

II-8-3-  خظاباث الىلؼت الىاخدة: 

خطاةظ أخشى في هنذظت زابخت بعُؿت ، وسنادة ما جخم في بذاًت دساظت  وسقُُت االإوظت وس جدعب هزه الهملُت الؿاْت وس      

 (30).الجضيء لخدذًذ الهنذظت وس جناقش النكام. ٖما ًخم اظخخذامه بشٙل مخ٘شس بهذ جدعح  الهنذظت

II-8-4-  :خظاباث خالت الاهخلال 

ٓت نن هُٙل أْص ى ؾاْت، وسظُـ نابش لا ًم٘ن الهنذظت االإشالُتنلى أنها ن٘غ  نخباسهاًم٘ن ئ . في هزه الخالت، جبدض الؿشٍ

ا. نلى ظبُل االإشاٛ، ٌعمذ هزا النوم من الخعاباث للمشء بُدظ ؾاْاث الخالت الانخٓالُت وسهنذظت الوظؿُاث  اُ ب نضله ججشٍ

ت في ئ اٗجُو ، وسجدخوي الزاٖشة نلى نمارط ُْاظُت ًجب اظخخذامها ٖنٓؿت انؿت ّ لهزه الخعاباث. االإشاسٖ نادة جشجِب ال٘شبو

ا من الجهذ وسالخبرة لخدلُل هُاٗل وسؾاْاث الخالت الانخٓالُت بشٙل صخُذ ا ٖبحرا  .(1)ًخؿلب الأمش ْذسا
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II-8-5-  خصائص:الكشافت الإلكتروهيت وخظاباث الدوزان والىماذج السطىميت وخسائؽ ال 

شاَاث الذوسسا ، وسأشٙاٛ   الخطاةظ الؤل٘تروسنُت مشل ال٘شاَتحعمذ بخطوس   الؤل٘تروسنُت، وسالؤمٙانُاث ال٘هشوسظخاجُُ٘ت، وٖس

ئُت وسنت ماتها.  سي الأبهاد خوٛ ظضيء نلى شاشت ال٘مبُوجش ًخم نشع ُْم خاضُت مهُنت في ٗل نٓؿت في الُػاء زت االإذاساث الجضٍ

شه في أي اججاه لذس  ا ما حعمى العؿذ االإدعاوسي الأغت م وسالزي ًم٘ن جذوٍس اظخه. زناةُت الأبهاد ٖعؿذ ري ُْمت نذدًت زابخت، يالبا

 من رلٚ، ًم٘ن نشع الؤ 
ا
الجضيء خخت َاث الهذدًت لخاضُت مهُنت )مشل ٖشاَت الؤل٘تروسناث( نلى معاَت مدذدة من بذلا

ؿت الخطاةظ. ٌهذ ئظشاء الخعاباث العؿدُت وسنشع  ٖخشاةـ خطاةظ باظخخذام اللو  ٖمُخاح ًنخج ما ٌعمى بخشٍ

ت ت مُُذة لآلُاث الخُانت ث الهػوٍ ش سؤٍ م٘ن أ  ًوَ   .(25)جمشُت تها الشظومُت أنشؿت سةِعُت في الُ٘مُاء الخاظوبُت وٍس

II-8-6-  الخفاعلاث الكيميائيت: 

و أًن ظتهاظم أنوام   ُلُت ( جم٘ننا من جوْ ذ أ  جزهب )مواْو ال٘تروَس ُلُت( وسأًن جشٍ ض الؤل٘تروسناث )مواْو نُٙلُوَ ت أًن جترٖ ٖمهشَ

 .(1)مخخلُت من الٙواشِ الجضيء

II-8-7-   المغىاػيس يالىىوي أػياف الأشةت جدذ الحمساء والأشةت فىق البىفسجيت والسهين: 

الذوسساني االإ٘دشُت بواظؿت هزه الخٓنُاث. ًم٘ن أ   هتزاصي وسظت الجضيء من جُاضُل الامخطاص الؤ هؿي مهلوماث خوٛ هنذح 

ئُت للمواد ٌهؿي نلم البلوساث بالشهت العُنُت وس حز  الخُود الؤل٘تروسني بنُت ظضٍ ت بناءا نلى االإعاَت بح  النوى وسجشٖ الطلبت البلوسٍ

لخدذًذ االإهلوماث الخ٘مُلُت بما في رلٚ االإعاَاث النعبُت وسالضوساًا. من  FRETوس NMRٖشاَت الؤل٘تروس . ًم٘ن اظخخذام ؾشّ 

ئُت في دسظاث الخشاسة االإنخُػت لنه في دسظاث الخشاسة االإشجُهت ًخم خ البنُت عاب مخوظـ الأَػل جدذًذ الهنذظت الجضٍ

ئُت نلى هنذظت أٖثر ظهولت  .(25)الجضٍ

 -9-IIالىمرحت الجصيئيت  جؼبيلاث Molecular Modeling Applications: 

ا سظم زناتي الأبهاد للجضيء االإؿلوب.  ئُت بمعانذة ال٘مبُوجش هي نموما نٓؿت البذاًت للهذًذ من دساظاث النمزظت الجضٍ

ا وسالتي ًدذد َيها االإشء ًم٘ن أ  جتراوسح هزه الشظوم البُانُت من سظوماث دَتر االإت خكاث ئلى ظذاوٛس الاجطاٛ المخضنت ئل اُ ٘تروسن

ُُُت ئس أنوام الز ل الهُاٗل زناةُت الأبهاد ئلى جمشُت ث زت زُت الأبهاد ساث في الجضيء وسجهجُنها وٖس جباؾها ببهػها البهؼ. زم ًخم جدوٍ

ش البلوسي لاظت الخطاةظ الُ٘مُاةُت. وسمو رلٚلذس  ئُت أٖثر دْت من ْانذة بُاناث الخطوٍ ش هُاٗل ظضٍ لأشهت العُنُت ، ْذ جخوَ

ذط )خوالي  اٗمبرً ئُت بمعانذة ال٘مبُوجش 50000في   (19)بنُت(. جخم هنا مشاظهت الخؿبُٓاث المخخلُت لخٓنُاث النمزظت الجضٍ

-9-II 1- يت جىليد الهياكل الكيميائ  Generation of Chemical Structures: 

ئاث من  ئُت بواظؿت مجمونت مخنونت من البرامج. ًم٘ن ئنشاء الهُاٗل زت زُت الأبهاد للجضٍ ًم٘ن ئنشاء الهُاٗل الجضٍ

عش الشابؿت، وسالطهش، وسخزٍ رسةخت ٛ الهذًذ من وسقاةِ البناء الشاتهت م ن الشابؿت، وٖس ت رسة هُذسوسظح ، ، وسإغاَشل جٙوٍ

ض اللولبيوس  باث وسالتي بذوسسها حعمذ اظدشماس االإشٖ ، وسما ئلى رلٚ. حعمذ نمزظت ال٘مبُوجش للُ٘مُاةُح  ببناء نمارط دًنامُُ٘ت للمشٖ

ئُت وسإقهاس االإبادب الُ٘مُاةُت  .لهم بخطوس الهنذظت الجضٍ
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-9-II 2-  جصىز التركيب الجصيئي Molecular Structure Visualization: 

ئاث في زت زت أبهاد من ئ  أهم مجاٛ في  ئُت. ًخم جطوس الجضٍ ئُت هو جطوس الهُاٗل وسالخُانت ث الجضٍ مُهوم النمزظت الجضٍ

 خت ٛ جمشُت ث مخخلُت مشل الهص ي االإخطلت وسنمارط ال٘شة وسالهطا وسجمشُت ث ملء الُشاى وسنشوسع العؿذ

-9-II 3-  جىليد الدشكيلاث Generation of Conformations: 

ا في البدض النكشي باالأٖاٗ  المجاٛ 
ا
ئاث. ثر نشاؾ ئُت هو الخنبإ بالدشُ٘ل االإُػل للجضٍ ت الجضٍ ت االإذاسٍ ظخخذام النكشٍ

ُباث مخهذدة. الدشٙل االإُػل للجضيء هو ظمت ممحزة هُٙلُت جنشأ ٖشد َهل لٓوة الجزب وسالخناَش.  ئاث في جشٖ جوظذ مهكم الجضٍ

ٛ سوسابـ صوساًا الشابؿت ضيء مو االإعخٓبل. ؾاْت الخطًحر هي وسقُُت أؾواًجب مشاناة الشٙل بشٙل أظاس ي في جدذًذ جُانل الج

ٓت منهجُت وسخعاب الؿاْت الؤ وسصوساًا الؤ ظمالُت ٖمجموم لخواء وسالخُانت ث يحر الدعاهمُت. من خت ٛ حًُحر هزه االإهلماث بؿشٍ

ت اسصمُت الخذسط االإترأَ التي حهمل جدذ ظخخذام خو ، بات ؾاْت دنُا نلى ظبُل االإشاٛ، ًم٘ن للمشء جدذًذ بنُالؿاْاث االإذاسٍ

 .مجاٛ الٓوة الهالمي

-9-II 4- همرحت جفاعلاث مظخلبلاث الأدويت : Modeling of Drug Receptor Interactions 

ئاث الذوساء( ا ligandsْذ جٙو  الهُاٗل زت زُت الأبهاد للهذًذ من  ت)ظضٍ ، ل٘ن هُاٗل لتي جخُانل مو االإعخٓبت ث مهشوَس

ت الطًحرة خؿوة أظاظُت في الهذًذ من مهكم االإ ئاث الأدوٍس ئُت وسظضٍ ت. ٌهذ جُانل االإعخٓبت ث الجضٍ عخٓبت ث يحر مهشوَس

تالهملُاث  ، وسما ئلى رلٚ. ًخم حر العام لبهؼ االإواد الُ٘مُاةُت، وسالخأزالبُولوظُت: الآلُاث الخنكُمُت، وسالؤظشاءاث الذوساةُت للأدوٍس

ِ االإعخٓبل باظخخذا ش نمورط االإعخٓبت ث مهلوماث زت زُت الأبهاد نن AUTOFITوس  RECEPSم بشامج مشل ئنشاء وسغو ججوٍ . ًوَ

و الشابؿت  ِ االإعخٓبل وسحجمه وسشٙله وسجوْ اةُت وسالُ٘مُاةُت لخجوٍ  وسالؤمٙاناث ال٘هشوسظخاجُُ٘ت. Hالخطاةظ الُحزً

-9-II 5- الجصيئيت الخفاعلاث (MolecularInteractions) : 

ئاث: الٙاسهت سجباؽ بح  الذة. حشاسٕ الهذًذ من الٓوى في الؤ مو معخٓبت جه مشٙلت مهٓ حهذ نمزظت جُانل الذوساء جضٍ

، وسال٘هشباء العاٖنت. ًبذوس أ  الٓوة الشةِعُت للشبـ هي الخُانت ث وسالدشدذ، أوس َا  دًش َالغ، وسالترابـ الهُذسوسظح  للماء

ٔ الترابـ الهُذسوسظح  وسالخُانت ث ال٘هشوسظخاجُُ٘ت.  سجباؽ ًخم الخد٘م َيها، وسل٘ن ًبذوس أ  خطوضُت الؤ للماء الٙاسهت نن ؾشٍ

ت ي ت وساالإهشَ ا لوظود الهذًذ من دسظاث الخشٍ ا نكشا ا ضهبا ب ًجنذ البروسجح  أمشا ئاث في مشٖ حر ٌهذ نمزظت الخُانت ث بح  الجضٍ

 سجباؽ االإلضمالٙاَُت لخأزحر االإزًب نلى الؤ 

-9-II 6- جددًد الخصائص الجصيئيت  Determination of Molecular Properties: 

ئُت نلى  طنِ الخطاةظ الجضٍ
ُ
 ما ج

ا
ت. نادة ئاث الُ٘مُاةُت المخخلُت بما في رلٚ الأدوٍس ئُت هي مإششاث مهمت للجضٍ الخطاةظ الجضٍ

اةُت وس  بُولوظُت ُٖمُاةُت وس أنها َحزً
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-10-II  البرامج المظخةملت في الىمرحت: 

II-10-1-  : البرامج الحظابيت 

ئُت بح  آ ًخؿلب ئُت بشامج مناظبت , جتراوسح البرمجُاث االإعخخذمت في النمزظت الجضٍ داء الهملُاث الخعابُت للنمزظت الجضٍ

 . البرامج البعُؿت التي جإدي مهمت وساخذة َٓـ وسالبرامج الشذًذة الخهُٓذ التي جٓوم بذمج الهذًذ  من الؿشّ المخخلُت

 امها نلى نؿاّ وساظو ظذا:هنإ زت ر أنوام من البرامج التي جم ئظخخذ

ChemDraw Ultra -2-10-II: 

عانذ في ئنذاد أظاظُاث  ش مجمونت ينُت من الأدوساث وس الخُاساث ظهلت الؤظخهماٛ وَس وسالزي هو بشنامج سظم ُٖمُاتي نالمي ًوَ

ئاث. ت وسأظماء الجضٍ  وس هو مجمونت مخٙاملت مٙو  من  البُاناث الُ٘مُاةُت وسجولُذ خطاةظ مشترٖ

 (23)(           وس        وس                وس                )

ا  2Dٌشخمل بشنامج الشظم نلى مجمونت شاملت من الأدوساث الُٓاظُت لشظم الهُاٗل الُ٘مُاةُت زناةُت الأبهاد ، وسل٘ن هنإ أًػا

ا للُ٘مُاةُح ، ئر ًم٘ننا ئنشاء أظماء  الُٓاظُت من الهُاٗل الُ٘مُاةُت وسمن ناخُت  IUPACبهؼ االإحزاث الأخشى االإُُذة ظذا

ا خعاب الخطاةظ الُحز ٔ ٖخابت الاظم الُ٘مُاتي النكاميم االإواد نن ؾشٍأخشى، ًم٘ن ئنشاء هُٙل الإهك ًاةُت . ًم٘ن أًػا

باث الُ٘مُاةُتالؤغاَُت مشل نٓؿت الًلُا   (33).، وسنٓؿت انطهاس، وسما ئلى رلٚ، للمشٖ

ُب الُ٘مُاتي االإؿلوب بعهولت وس بذسظت نالُت من الجودة ْذس الؤمٙا  لإدخاله ئلى بشنامج الخعاب  وس الزي يهذٍ لشظم الترٖ

 (23).االإعخهمل

II-10-3-  Ultra ChemDraw 3D: 

عخهمل ناالإُا وسبشٙل ًومي لهمُخه  ئاث الُ٘مُاةُت وسالبُولوظُت . وَس حر المخؿؿاث وسالشظوم للجضٍ وسهو بشنامج ًخمخو بامٙانُت جوَ

ئت االإُشدة وس بشٙل بعُـ. وسله ئمٙانُت خعاب أؾواس الأوساضش من  البالًت, وس باظخؿانخه ئنجاص االإئاث من الهملُاث نلى الجضٍ

اةُت الأخشى, وسخت ٛ خعا زلٚ الهذًذ من الخطاةظ الُحزً ئت وس الخد٘م  باث الؿاْت االإبرمجت معبٓا وٖس ٚ الجضٍ ٌعمذ بخدشٍ

 (23).وس بامٙا  هزا البرنامج أ  ًدُل الطًُت الأضلُت للملُاث في الهمل دوس  أ  جُٓذ أي من االإهلوماث بالدجم وسيحرها.

II-10-4- HyperChem: 

 لخعاب باقي الخطاةظ. ًدخوي هزا البرنامج  HyperChem  بشنامج
ا
 ج٘مُلُا

ا
ئُت  ٌهذ بشنامجا نلى ظمُو بشمجُاث النمزظت الجضٍ

زلَٚػت  نن الؿشاةٔ  شبه ال Ab-initioبما َيها بشنامج  بُت المخخلُت، وٖس ئي، َهزا  خجشٍ الؿشاةٔ التي حهخمذ نلى  االإُٙانُٚ الجضٍ

  Molecular) Modeling System   (.  (34)  البرنا مج ٌهذ من البرامج االإخٓذمت ظذا في هزا المجاٛ
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بُت وس  ab initio ٌشخمل نلى ؾشّ  ت وسخالاث الؤ MMوسالنطِ ججشٍ نخٓاٛ  وسخالاث ، ًم٘ن ئظخخذامها في خعاب التردداث الؤهتزاصٍ

اٗة    QM / MM. (33)الؤزاسة الؤل٘تروسنُت  وسمدا

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الفصل الثالث:
 (QSARالكمي )ت وشاغ الهيكل علاك

 Quantitative structure–activity relationship 

(QSAR) 
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 -1-IIIجمهيد 

ا االإاغُت، ئ جؿوس ئلى دسظت أضبذ َيها  ( وسQSAR) النشاؽ-صدهش نمورط الهت ْت ال٘مُت نلى مذاس الخمعح  ناما

ا في الخ الخنوم وس الهذًذ من الجوانب وس ا خاظما ئي بمعانذة ال٘مبُوجشٖزلٚ ننطشا ظخخذام االإنهجُاث ٌهذ ئ. طمُم الجضٍ

ش ا بالٌ الأهمُت لطُايت وسجؿوٍ ذسجه نلى ئخذار نٓؿت  QSARنمورط  الؤخطاةُت أمشا وسحشُحر الهت ْت بح  بنُت الجضيء وْس

ئاث البُولوظُت  ا لخُانت ث االإواد الُ٘مُاةُت المخخلُت مو الجضٍ ش هزا النهج الهام َهما نهاًت بُولوظُت ْابلت للُٓاط. ًوَ

ئاث وسالتي ٗ  ال٘بحرة نلى الندو الزي جدذده الٓوى الٙامنت بح  الجضٍ اسهت للماء، وسال٘هشباء العاٖنت، ًم٘ن أ  جٙو  

ئاث نلى جُانت تها  ، وسالُشايُت بؿبُهتها. وسوسالٓؿبُت اةُت وسالُ٘مُاةُت المخخلُت للجضٍ ًدذد ُِٖ جإزش الخطاةظ الُحزً

ت وس QSARالُ٘مُاةُت وسأنشؿتها البُولوظُت. ًخمشل الهذٍ الهام لـ  نذ نلى أ  حعا في شٓح : أ  جٙو  راث ؾبُهت جنبإٍ

، نلى الشيم من أ  الهذٍ الأوٛس ًبذوس الآ  أنه ًلٓي بكت له نلى الأخحر. الخؿوساث في الُ٘مُاء الخوآَُت ليالخُعحر الآ

هت الخوظو وس  ت الهُٙلُت الؤ ضؿنانُت وس الؤ وسالخواَش الت خٔ للم٘خباث ظشَ ادة االإهشَ ا ئلى ظنب مو صٍ باث ظنبا َتراغُت للمشٖ

ت للُ شٍ نهج ا بعهولت جشحر الخاظت ئلى ظشنت وس دشاس الواضُاث التي ًم٘ن خعابهندظ وسالخطهُذ في ئوسنذد الأهذاٍ العشٍ

ئي وس  خ وساالإهالم الخاظمت شالخؿوٍمنكم للخطمُم الجضٍ . في هزا الُطل ، ظنهود بػو خؿواث ئلى الوساء وسنُدظ الخاسٍ

 QSAR.(35)وسجؿوس نمورط 

III-2-  هبرة جازيخيت خىلQSAR: 

ختى الأؾُاٛ الطًاس ٌعألو  باضشاس "الإارا؟" لزلٚ لِغ من االإعخًشب أ  ٌعأٛ ,البشش بؿبُهتهم َػولُو  

، وسالإارا ًٙو  ، في خح  أ  البهؼ الآخش ظامجعمالهلماء منز ظنواث نذًذة الإارا ًٙو  لبهؼ االإواد جأزحر مُُذ نلى ال

َتراع با Fraser (1868-1869) وس Crum Brown ن البهؼ الآخش. أدى رلٚ ئلى ُْامبهػها أٖثر َاةذة أوس أٖثر ظمُت م

ُبها الُ٘مُاتي  (Φ) ل٘ن جوظذ نت ْت بح  الُهل الُعُولوجي للمادة أنه "لا ًم٘ن أ  ًٙو  هنإ شٚ مهٓوٛ وس وسجشٖ

نها   "(C) (36)وسجٙوٍ

   ( ) 

  دوٛ في االإاءْابلُت الزوسبا  لل٘ نخُاع خاضُتئخل ٖشوسط أ  ظمُت ال٘دوٛ صادث مو ، لا 1863في نام. 

ب ، اللزا  ٌهمت   بشٙل معخٓلحرظذ، لاخل هانغ هوسظذ ماًش وسحشاسلض ئسن1890بِنما في نام   ، أ  ظمُت االإشٖ

شجو   ،تالهػوي حهخمذ نلى ْابلُتهما للذهو  في الخجاسب البُولوظُ سبؿوا مهامت ث الخٓعُم بُانلُت الخخذًش. دسط أوَس

ادة أوس نٓظ مهامت ث الخٓعُم .  (37)جأزحر المجموناث الوقُُُت في صٍ

  ت البعُؿت 1893بهذ بػهت نٓود ، في نام ئاث الهػوٍ ت لمجمونت مخنونت من الجضٍ دش ي أ  العمُت الخلوٍ ، أقهش سٍ

 
ا
  (4)بٓابلُتها للزوسبا  في االإاء  اٗنذ مشجبؿت ن٘عُا

ت َاث في ُْم النشاؽ البُولوجي الناججت نن الخًحراث االإٓابلت في خخهي الؤ      ، خُض2الهت ْت مو االإهادلت  خوأَ هزه ج

 (38)ُٖمُاةُتو اةُت وسخاضت الخواص الُحزًاالإادة الُ٘مُ

    ( )                     
 

  ( ضاى مطؿلر 1962، هانش وسآخشوس . )1962في نامQSAR ا وس اُ وسغو أظعه الأوسلُت من خت ٛ الخدُٓٔ في  سظم

 Hammettنخمادها نلى زوابذ هامُذ )إ( الإنكماث نمو النباث وسمبُذاث الآَاث وس QSARنت ْت الهُٙل وسالنشاؽ )
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ٓت ممازلت ، وسهي ٖشاهُت نعبُت للبذاةلπ. ًخم حهشٍِ االإهلمتGallup et al. 1952)(5)( وسال٘شاهُت للماء )1937 ، بؿشٍ

 (37):لخهشٍِ ظُجما

               

 ، نلى الخوالي.هامل جٓعُم االإشخٔ وسالجضيء الأضلم   وس    خُض ًمشل 

  أدى جدذًذ هزه النمارط ئلى جؿوس هاةل في جدلُلQSAR الأظالُب راث الطلت. ئلى ظانب نهج  وسHansch ش ، جم جؿوٍ

ا الإهالجت أظئلت النشاؽ الهُٙلُت. دساظاث النشاؽ البنُوي في ظلعلت  Free-Wilsonًدناوٛس نهج  منهجُاث أخشى أًػا

 (39):مخجانعت ٖما هو موضر في االإهادلت

   ∑        

BA هي النشاؽ البُولوجي ،u  وس معاهمت الجضيء الأضلهي مخوظـ ،ai هي معاهمت ٗل محزة هُٙلُت 

 لجضء هُ٘لي مهح .  xi = 0( أوس يُاب xi = 1ئلى وسظود ) xiٌشحر  
  وظُخا لِغ َٓـ هزه الشوابذ الٙاسهت للماء وسل٘ن أ، ئ1964في نام ا الشوابذ الؤل٘تروسنُت ظخخذم هانش وَس ًػا

ئاث الشضاص. جم لهامُذ ت لخدعح  نشاؽ ظضٍ اٗ  جدلُل هانش جٓنُت ْوٍ ، وسبالخالي ؾوسوسا مهادلت هانش الخؿُت. 

اٗسهت للماء الخُانل بح  الجضيء وساالإعخٓبل ئل جٓعُم شايُت، وسجم جلخُظ ئى مٙوناث  سجباؽ هزه وسإل٘تروسنُت وَس

 (37):االإٙوناث بالنشاؽ البُولوجي نلى الندو الخالي

   
 

 
             

 

باث  خُض  حز االإولي للمشٖ اٗسهت للماء وس Esوس   π,σ  ,هو الترٖ  .َشايُت نلى الخوالي ئل٘تروسنُت وس هي مٙوناث 

-3-III مفهىم :QSAR  
اغُت حععى للخنبإ بالخطاةظ  (QSAR) نت ْت نشاؽ البنُت ال٘مُت ُمُاةُتهي نمارط سٍ وٖ ت البُولوظُ/  الُحزً

بُت أوس المخعوبت ٓت (40).االإهٓذة للمواد الُ٘مُاةُت من أبعـ خطاةطها الخجشٍ لا يجى ننها  QSAR, َٓذ زبذ أ  ؾشٍ

باث ظذًذةالإوّ به لخطاةظ مدذدة لِغ َٓـ في الخنبإ االإوز ئُت المخخملت شٖ ا حعانذ في جوغُذ الآلُت الجضٍ ، وسل٘ن أًػا

 (41).ت ث االإعخٓبت ثلخُان

III-4-  :الىاصفاث الجصيئيتMolecular Descriptors 

ت االإبنُت نلى  QSAR لاثبشٙل ٖبحر نلى أَػل اخخُاس للواضُاث. مهاد QSAR ٌهخمذ نجاح نمورط موزوْ

ئُتوساضُاث نالُت الجودة غ ت لترظمت الخُانت ث الجضٍ ئُت شوسسٍ م٘ن أ  جٙو  مُُذة حعانذ في جوغُذ الآلُت الجضٍ ، وٍس

ئاث االإهمتللأنشؿت البُولوظُت ل  (41) .لجضٍ

-4-III1-  ىكيميائيت  :Physicochemical descriptorsالمىاصفاث الفيزً

بُت  ُمُاةُتهزه الواضُاث مشخٓت من بهؼ النخاةج الخجشٍ وٖ ئاثُٖمُاةُت و بالخطاةظ الُحزً نت ْت، وسلها الُحزً  .للجضٍ
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III-4-1-1-  المةلماث الكازهت للماءHydrophobic parameters: 

-4-III1-1-1-  مةامل الخلظيم(Partition coefficient (log P:(42) 

                
[ ]         
[ ]     

                      (   ) 
 

حز ٛ )وس الهػوي االإادة االإزابت في الؿ         [ ] هو جشٖ خانو  (أوٖس

حز االإادة االإزابت في الؿوس االإاتي      [ ]  هو جشٖ

باث التي ًٙو  َيها باث التي ًٙو   P> 1 االإشٖ اٗسهت للماء، وساالإشٖ  لها مدبت للماء P<1 مدبت للذهو  أوس 

-4-III1-1-2-  الكازه للماءزابذ بدًل: Hydrophobic substituent constant  

ئاث فيئاالإاةُت هي ال٘شاهُت  ظدبهاد ئبِئت ماةُت، وسالتي جنشأ من مُل االإاء ئلى  سجباؽ المجموناث يحر الٓؿبُت أوس الجضٍ

باث في العلعلت نلى نؿاّ نعبي باظخخذام زابذ البذًل الٙاسهت  ئاث. ًم٘ن جمشُل ال٘شاهُت للماء للمشٖ الت ْؿبُت الجضٍ

 (43)الخالي: نلى الندو Xًخم جدذًذ ُْمت البذًل     للماء

                                            (   ) 
 ٔهو مهامل جٓعُم االإشخ    

ب الأضلي      : هو مهامل جٓعُم االإشٖ

ا للذهو  ئلى الجضيء وساله٘غ صخُذ لبذًل مهح  πالُٓمت االإوظبت لـ  ا مدبا  (42).ًػُي ؾابها

III-4-1-2- الفساغيت: المةلماثSteric Parameters  

باث باث بذجم البذاةلفي ظلعلت مخجانعت من االإشٖ ا ما جشجبـ الأنشؿت البُولوظُت المخخلُت للمشٖ ًم٘ن أ  , ، يالبا

ئاثجخذاخل البذاةل ا ، ًم٘ن جدُٓٔ الترمحز ال٘مي للجانب الُشاغي لهُٙل الذوساء من لطخمت مو الخُانت ث بح  الجضٍ

 (43)ت من الشوابذ البذًلت.خت ٛ ظلعل

III-4-1-2-1- مةلمت) ν(                هصف كؼس و               : 

ش مهامل شاسجو  الُشاغي، مما أدى نطِ ْؿش َالغ للبذًل ا ئلى أ  (  ) ئلى جؿوٍ جخخلِ    . أشاس جاَذ أًػا

تبالخ  :الُاضلت نلى أنه        ًم٘ن حهشٍِ مهلمت  ,واصي مو نطِ ْؿش المجمونت الزسٍ

                                                                        (   )   
 .، نلى الخواليَا  دًش َالغ للبذًل وسالهُذسوسظح هما الخذ الأدنى لنطاٍ أْؿاس     وس    خُض

-4-III1-2-2- مةلماثSTERIMOL: 

من أظل  (B4، وس  L  ،B1  ،B2  ،B3، وسهي مجمونت من خمعت وساضُاث )STERIMOLوسصمت ؤه مهامت ث  Verloopؾوس 

هو ؾوٛ البذًل نلى ؾوٛ مدوس الشابؿت بح  الزسة الأوسلى من البذًل وسالجضيء الأضل. مهلماث  Lوسضِ شٙل البذًل. 

ت  Lٗلها مخهامذة مو  B1 – B4الهشع  دسظت مو بهػها البهؼ. أدى الهذد ال٘بحر من االإهلماث االإؿلوبت  90وسحشٙل صاوٍس

ب وس  B1وس  L، ئلى جٓلُم الواضُاث ئلى  QSARاث الت صمت لذمج ظمُو االإهلماث في لخدذًذ ٗل بذًل ، وسالهذد ال٘بحر من االإشٖ

B5  موB1  أٗضًش مهلمت نشع وسB5  وسالتي لِغ لها أي نت ْت اججاهُت مو ،L.(42) 
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-4-III1-2-3- الباراكورParachor : 

ئُت الٙاملت االإهمت التي جدذد الؿبُهت الُشايُت هي   (42):شخٓاْها باالإهادلت الخالُتئ، وسالتي ًم٘ن  parachor االإهلمت الجضٍ

      ⁄  
  

     
                          (   ) 

  𝛄:هو الخوجش العؿحي للعاةل 

M  :ئي   الوص  الجضٍ

تهي :    وس      , نلى الخواليٖشاَت الخالت العاةلت وس البخاسٍ

 نلى حجم الجضيء Parachor ٌهخمذ

III-4-1-3-  الإلكتروهيتالمةلماث ronic ParametersElect : 

بُت جم ئظشاؤها من أنكمت ُٖمُاةُت مهُنت وسالتي  ش زوابذ البذاةل الؤل٘تروسنُت ٖندُجت مباششة الإت خكت ججشٍ جم جؿوٍ

 .(43)، بًؼ النكش نن الخُانل الزي جمذ دساظخهعبُت نلى مهذلاث جواصناث الخُانللها نُغ الخأزحراث الن

III-4-1-3-1- زابذ الخفكك الحمض ي Acid dissociation constant:  

اٗملت مهمت جدذد الؿبُهت الؤل٘تروسنُت للجضٍ ئُت  ، وسالزي ًم٘ن جُعحره ئاث المخخبرة هي زابذ جُ٘ٚ الخمؼمهلمت ظضٍ

 :باالإهادلت الخالُت

   
[  ][  ]

[  ]
                         (   ) 

خمُت العالبت ) هي    وس  HA نذة االإترآَت لخمؼ هي الٓا    خُض ( ليشاع pKaالبروسجو . حعخخذم الذالت اللوياسٍ

ُها نلى أنها النمزظت وس ظخخذام مهادلت نادة ما ًخم جدذًذه با ,             ًم٘ن حهشٍ

HendersonHasselbalch :الشهحرة 

          
[  ]

[  ]
                                  (6.3) 

م الهُذسوسظُجي خمي العالب لًو    PH خُض الشْ حز اللوياسٍ    هو الترٖ

       [  ]                           (   ) 

III-4-1-3-2-  زابذ هاميذHammett constant : 

ُت وسظدبذاٛ الؤل٘تروسني من زوابئْترح هامُذ زابذ الؤ  ٚ الُوْ شبه  ذ مهذٛ جُانل الخأًن الإشخٓاث خمؼ البجزوٍس

 :البذًلت

      (    ⁄ )                   (   ) 
  (42)، نلى الخوالي.وس زابذ الانُطاٛ مو وسبذوس  البذًلهما الخواص  أ   وس    ، وس هو البذًل Xخُض 

-4-III2- الىاصفاث الؼىبىلىحيت  Topological Descriptors: 

ا لنها حعدنذ َٓـ  آ ئاث الٙاملت. ئنها وساضُاث هُٙلُت خ الواضُاث الؿوبولوظُت هي َئت مهمت من وساضُاث الجضٍ

ُب الُ٘مُاتي  (35).نلى الخمشُل زناتي الأبهاد للترٖ

ا لي خطاةظ  ئاث ، وسبالخالي َهي لا جخؿلب جٓذًشا دعب الواضُاث الؿوبولوظُت نلى أظاط الخمشُل الشظومي للجضٍ
ُ
ج

اةُت ُٖمُاةُت وسلا جدخاط ئلى خعاباث دُْٓت مخػمنت في اشخٓاّ الواضُاث الُ٘مُاةُت ال٘مُت. ٌهخمذ الخمشُل  َحزً

ُت الأبهاد التي حشحر ئلى موغو الزساث الُشدًت وسالوضت ث االإترابؿت الهُ٘لي للجضيء نلى ؾوبولوظُا الشظوم البُانُت زناة

ت الشظم البُاني. ًخػمن  ُب الُ٘مُاتي بواظؿت نكشٍ َُما بُنها. حهخمذ ضُايت هزه الواضُاث نلى جوضُِ الترٖ

ا جشمض للزساث وسالشوسابـ الدعاهمُت التي جمشل ا ئي سؤوسظا  (42).لخواٍ الخدذًذ النكشي للشظم البُاني للهُٙل الجضٍ



فةاليت بيىلىحيت–الةلاكت بييت                                                                                      الشالثالفصل   

 

27 

 

III-5- QSAR مخةدد الأبةاد: 

. نشأ ٗل بُهذ ٖداظت للخًلب نلى ُْود الأبهاد العابٓت وسأ  جٙو  أٖثر  6Dوس جؿوسث ئلى   D 0بـ   QSARبذأث

 (44)َاةذة من العابٔ. 

  1ْامD QSAR ئُت مشل الؤل٘تروسنُت، وسال  ما ئلى رلٚ. ، الُشايُت وست للماءٙاسهبدعاب الخطاةظ الجضٍ

 2D QSAR   ئُتًأخز بهح  الانخباس االإهلماث ، الهنذظُت، االإإششاث الؿوبولوظُت، بطماث الأضابو الجضٍ

  stericمعاخت العؿذ الٓؿبُت وسل٘ن رلٚ ٌعدشجي الخطاةظ

  ض جٓنُت ب. ئر ، نُوب ن  3D QSARجشٖ ٓت  ًخم D QSAR 2لى الخطاةظ االإٙانُت للمشٖ  3D  جناوسلها بؿشٍ

QSAR   . 

ت الهُٙلُت زت زُت  ادة االإهشَ ئاث الذوساء لنشؿتها البُولوظُت، وسصٍ أدى الخهشٍ نلى الأهمُت الهُٙلُت زت زُت الأبهاد لجضٍ

ئاث ال٘بحرة البُولوظُت مشل البروسجِناث  ماالأبهاد للجضٍ ش البنُت ال٘مُت ثأوس الؤنضٍ  -، وسأهمُت الُ٘مُاء المجعمت ئلى جؿوٍ

ت (3D QSAR) نت ْاث النشاؽ نلى االإعخوى زت سي الأبهاد  وسالتي حهخبر بشٙل نام أداة مهمت في مجاٛ جطمُم الأدوٍس

ئاث االإهنُت بواظؿت ُٖاناث زت (3D QSAR)بمعانذةفي  لٓوى ، مما ٌعمذ بُٓاط ازُت الأبهاد، ًخم جمشُل هُاٗل الجضٍ

وة سابؿت الهُذسوسظح العاٖنت / ال٘هشوسظ ا جمشل خاجُُ٘ت، وْس اُ ، وسالخُانت ث الٙاسهت للماء نلى االإعخوى الزسي. نمورظ

اةُت ُٖمُاةُت مدذدة نلى ظؿ QSAR نمارط و اسجباؽ بذًل بخطاةظ َحزً ده أوس شب٘ت جدُـ زت زُت الأبهاد موْ

ئاث الترابـ  (45) ، متراٖبت في معاخت زت زُت الأبهادبجضٍ

 

-6-III مبدأ QSAR: 

ا QSARًخمشل مبذأ دساظت  افي ئًجاد نت ْت سٍ اُ ا ٖم اُ ا بُولوظ
ا
ٖباث التي ن االإش ، مٓاظت لعلعلت مغُت جشبـ نشاؾ

بُتلها نُغ الهُٙل  اةُت وسفي نُغ الكشوٍس الخجشٍ ئُت )الخطاةظ الُحزً ظخخذام با الُ٘مُاةُت( ، مو الواضُاث الجضٍ

ب  QSAR، جم جطمُم الأظالُب الؤخطاةُت في هزا العُاّ ٖنمورط ئخطاتي ًشبـ مجمونت من الواضُاث الهُٙلُت الإشٖ

 (46)ظمت رلٚ باالإهادلت الخالُتُٖمُاتي بأنشؿخه البُولوظُت. ًم٘ن جش 

Activity= f (physic- chemical and/ or structural properties) 
=f) D1, D2……) 

Di: molecular descriptor 

 

 

في أ  الخطاةظ وسالخُانت ث البُولوظُت الإادة ُٖمُاةُت راث نكام  QSAR ًخمشل االإبذأ الأظاس ي لـ أوس بمهجى ئخش

ش ئي. جخٙو  مداوسلاث جؿوٍ من البدض نن سوسابـ بح  البنُت وسالنشاؽ البُولوجي. ْذ  QSAR مدذد مخأضلت في هُٙلها الجضٍ

بُت بدخت. من الناخُت االإشالُتجٙو  جججٙو  هزه الشوسابـ ْاةمت نلى أظاط مُٙانُٙي أوس ْذ  ، جشجبـ الأنشؿت شٍ

ت  اغُت االإهشوَس  (47)وسالخطاةظ ببهؼ الوقاةِ الشٍ

Biological activity = F (Physicochemical Properties) 
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 همىذج دزاطت علاكت بييت وفاعليت بيىلىحيت :(1.3) الشكل

-7-III أهداف QSAR: 

ض ظمُو أظالُب   (48)في الًالب نلى الأهذاٍ الخالُت:  QSARجشٖ

  ُمُاةُت للمواد وسنشاؾها البُولوجي ٖذجش أظاط في وٖ ُب وسالخطاةظ الُحزً ًخم اظخخذام الهت ْت ال٘مُت بح  الترٖ

اض ي وسالؤخطاتي نلى الخنبإ بنشاؽ الذوساء. ت ظذًذة. ٌعانذنا الخدلُل الشٍ  البدض نن أدوٍس

 هّل ٌعQSAR بدُض جٙو  مشالُت وسمشبدت ث التي لا جضاٛ يحر ُْذ االإهالجتالآ  الوضوٛ ئلى ندُجت لي من االإخجانعا ،

 أم لا.

 ُب الُ٘مُاتي وس الخًُحراث راث الطلت في نٓؿت  للشبـ وسالخلخُظ ال٘مي للهت ْاث بح  الاججاهاث في حهذًت ث الترٖ

 التي من االإشجر أ  جٙو  مدذداث لنشؿتهم البُولوظُت. النهاًت البُولوظُت لُهم الخطاةظ الُ٘مُاةُت

 .لخدعح  الخُوؽ االإوظودة لخدعح  أنشؿتها البُولوظُت 

 . شة في بهؼ الأخُا باث يحر المخخبرة وسيحر االإخوَ  للخنبإ بالنشؿت البُولوظُت للمشٖ

-8-III خصائص QSAR الجصيئيت البييت جميز التي: 

III-8-1- ( : الظؼذ الجصيئيSAG) 

 ِ للجضيء نلى أنه معاخت ظؿذ َا  دًش َاٛ الزي ًنشأ من رساث يحر مخجانعت وسرساث هُذسوسظح   PSAًخم حهشٍ

ب له ْذسجه نلى بالزساث يحر االإخجانعت. وسبالخاليمشجبؿت  ن سوسابـ هُذسوسظُنُت، َهو مشجبـ بمشٖ  (49).جٙوٍ

III-8-2- (: الحجم المىليV) 

ا QSAR / QSPRهو وساضِ آخش وساظو الاظخخذام في نمورط  خا ا نملُت حعخًشّ وْس . وسمو رلٚ، َا  خعابها هو أًػا

هت لدجم  ٓت خعاب ظذًذة وسظهلت وسظشَ . ؾشٍ
ا
ا بواظؿت  van derWaalsؾوٍت  شها مإخشا ، وسالزي Zhao et alجم جؿوٍ
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خؿلب َٓ Bondiٌعدنذ ئلى مجلذاث  ت وٍس ت وسنذد الزساثـ االزسٍ وسالعنذاث وسالخلٓاث. وسبالخالي ًم٘ن  الإعاهماث الزسٍ

 (35):خعابها من االإهادلت الخالُت

     ∑                                               (   ) 

 

، وسهو حجم مدذد في دسظت الخشاسة وسالػًـ الهادًح . خعابه ٌشبه ئلى خذ ٖبحر هو حجم الزي ٌشًله الجعم

ٓت شب٘ت  التي وسضُها  عخخذم ؾشٍ ئي)الشب٘ت( وَس دذد الدجم بالهت ْت الخالُتBodor et alخعاب العؿذ الجضٍ ًُ  .(50): 

  
  

 
                                   (    ) 

MW :ئُت  ال٘خلت الجضٍ

d   :ال٘شاَت 

III-8-3- :الإطخلؼاب الجصيئي Molecular Polarizability  

ا ٌعخخذم نلى نؿاّ وساظو في دساظاث  هذ ْابلُت اظخٓؿاب الجضيءح ا مهما اُ . ًخم QSPRوس  QSAR، وساض

ُه نلى أنه زابذ ال  ( وسحجم الهضم زناتي الٓؿب االإعخدض خناظب بح  ْوة المجاٛ ال٘هشباتي االإؿبٔ )حهشٍ

             
 

ت. هزا ٌهجي أ  أي ظضيء ًدخوي نلى  ا بٓوة الخُانل بح  الؤل٘تروسناث وسالنواة الزسٍ اُ جخأزش ْابلُت اظخٓؿاب الجضيء َهل

من جلٚ االإوظودة في الجضيء الزي ًدخوي نلى الهذًذ من ظخٓؿاب أْل ئمن الؤل٘تروسناث ظُٙو  له ْابلُت نذد ْلُل 

اٗنذ ؾاْت الؤل٘تروسناث وس و الؤل٘تروس  بعهولت ئرا  ه جوصَ ا. ًم٘ن حشوٍ و ئل٘تروسني أٖثر اندشاسا بت من ؾاْت  LUMOجوصَ  ْشٍ

HOMOئاث راث َجوة  باظخٓؿاب أٖبر وساله٘غ صخُذ   LUMO  –HOMO، أي أ  الجضٍ
ا
 (51)الأضًش جشجبـ نادة

بُا شاَتهاالاظخٓؿاب من ُْم م، ًم٘ن جدذًذ ججشٍ ئاث وٖس  Lorentz-Lorentz، باظخخذام مهادلت هامل الان٘عاس للجضٍ

 (51) .بالان٘عاس االإولي  R التي جشبـ

   (
  
   

  
   

)
 

 
 
 

 
                                    (    ) 

 .Avogadroهو زابذ   

-4-8-III ( :الإهكظازيت المىليتMR) 

ت أوس ئما رسة َشدًنادة ما ًخم جدذًذه ٖمُٓاط بعُـ للدجم الزي حشًله  ،الُشاغيهي مهُاس مهم لُٓاط الهامل 

ت االإولُت مهمت بشٙل خاص في الخالت التي ًمخلٚ َيها االإمن الزساثمجمونت  ئل٘تروسناث أوس أصوساط  πلى   عدبذٛ. الان٘عاسٍ

ت االإولُت بالهت ْت الخالُت خم ئنؿاء الان٘عاسٍ  (52) .ئل٘تروسنُت خشة   وٍس

              

   (
  
   

  
   

)
 

 
 
 

 
                                    (    ) 

 : مهامل الؤن٘عاس.nخُض : 

MW   .ئُت  : ال٘خلت الجضٍ

d    .ال٘شاَت : 
(    )

(    )
 : مهامل الخصخُذ 
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MW/dالدجم : 

-5-8-III  الكخلت الجصيئيت(Mw): 

( وسبالخالي 12، من ٖخلت رسة ال٘شبو  1⁄12، أي 12" )أي ما ٌهادٛ umaهي النعبت بح  ٖخلت الجضيء وسوسخذة ٖخلت الزساث "

ا بمإششها الهذدي في  ت لٙل رسة من الجضيء مػشوسبا ٔ ئغاَت ال٘خلت الزسٍ َهي بذوس  وسخذة. ًم٘ن الخطوٛ نلُه نن ؾشٍ

ا بُٓاط الؿُِ االطًُت الخام أوس ً اُ ب   (52).ل٘خليٓاط ججشٍ

-6-8-III  :ػاكت الخميه(HE) 

 في جدذًذ اظخٓشاس الد مُهؾاْت الخحهخبر 
ا
 سةِعُا

ا
ئُت المخخلُت في المخالُل االإاةُت شُ٘ت ثنامت   .(53)الجضٍ

جٙو  ؾاْت الشابؿت الهُذسوسظُنُت بشٙل  ،الٓؿبزناتي -. َالشوسابـ الهُذسوسظُنُت هي خالت خاضت لخُانل زناتي الٓؿب

اٗلوسي / موٛ وسأؾواٛ سوسابـ الهُذسوسظح  10-2نام  ، َهي أؾوٛ من الشوسابـ الدعاهمُت وسل٘نها أْطش من مخوظؿت ُٖلو 

ئح  من خت ٛ سا بؿت هُذسوسظُنُت خالت خاضت الإا ٌعمى مجمهاث مخٓبل االإانذ وسالتي سوسابـ َا  دًش َاٛ.ٌهخبر اجداد ظضٍ

ٔ الخجارب ال٘هشوسظخاجُٙي بح  ظضيء يجي بالإل٘تروس  وسظضيء مخٓبل للل٘تروس .  ًخم ئنشاؤها نن ؾشٍ

ئاث االإاء. جخٙو  الشوسابـ الهُذسوسظُنُت بح  ظضيءواْو، في الوظـ البُولوجيي الف ا بجضٍ
ا
االإاء  ، ًٙو  الجضيء الٓؿبي مداؾ

ئاث. جخُانل مواْو ماندت  بالبروسجو  مو رسة الأٖسجح  في االإاء وسجخُانل مواْو معخٓبل البروسجو  مو رسة  وسهزه الجضٍ

 (30).الهُذسوسظح 

-7-8-III يممةامل الخلظ :(log (P)) 

 ٛ خانو اتي ُٖمُاتي أظاس ي ٌعخخذم نلى نؿاّ وساظو لوضِ خطاةظ  log pاالإاء -مهامل جٓعُم الأوٖس هو مُٓاط َحزً

اٗسهت للماءُٖمُ عخخذم في الهذًذ من المجالاث الهلمُت مشل الُ٘مُاء الخدلُلُت وسنلوم البِئت في اةُت مدبت للذهو  أوس  ، وَس

توسنٓل االإوا جُُٓم االإطحر البُئي حز االإولي الإادة ُٖمُاةُت مزابت ننذ الخواص  في  ،د الُ٘مُاةُت الهػوٍ ٍ بأنه نعبت الترٖ هشَّ ٌُ

 ٛ خانو حزها االإولي في االإشخلت االإاةُت     مشخلت الأوٖس   (54)    ئلى جشٖ

 ػسق خظاب (( مةامل الخلظيمP)log:)   
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 LogPًمشل ػسق خظاب مةامل الخلظيم : (2.3) الشكل

 ( ػسيلت زيكسRekker: ) 

ب ئلى مخجضةاث وسإظناد مٓذاس و نلى جُُ٘ٚ االإشٖ ٓت في خعاب مهامل الخوصَ ئلى ٗل ججضةت ٌعمى هزا  fحهخمذ هزه الؿشٍ

اٗسه للماء ،بالإغاَت ئلى جٓذًش الخ ( (CM=0.219صخُذ الناجج نن ظمُو أنوام الخأزش الذاخلي بخ٘شاس الشابذ الأخحر زابذ 

و بالهت ْت الخالُت خم خعاب مهامل الخوصَ  (55):خعب نوم الخصخُذ وٍس

    =∑       

 : نذد صخُذ مخًحر خعب الخصخُذ 

III-8-   م همىذج مجال جؼبيدًت و مددوQSAR: 

( الزي ٌعمذ للصخظ بخٓذًش نذم QSARمجاٛ الخؿبُٔ هو مُهوم مهم في نت ْاث نشاؽ الهُٙل ال٘مي )

باث االإعخخذمت لبناء النمورطالُٓح  في الخنبإ بجضيء مهح  بناءا نلى مذى حشابهه مو االإ ٓت لخٓذًش شٖ ش لنا ؾشٍ ، مما ًوَ

       (56)اط النمورط ئلى ئنادة بناةهدْت جنبإ مهح  وسجدذًذ متى ًدخ

  ًم٘ن لنمورطQSAR  ب ًم٘ن خعاب ، ئرا ُاةُت له. وسمو رلٚالواضُاث الُ٘مالخنبإ بالخاضُت االإعتهذَت لي مشٖ

ا بذسظت ٖبحر 
اُ ب مخخل باث مجمونت النمزظتاٗ  االإشٖ ، َمن يحر االإشجر أ  ًخدٓٔ الخنبإ االإوزوّ به ة نن ظمُو مشٖ

 لنشاؾه.

و النٓاؽ الخمشُلُت أبهاد االإ ADًخم حهشٍِ  ت في معاخت الواضِ خُض ًخم جوصَ واصي الُاةٔ نلى أنه َاةٔ االإواصٍ

خم جدذًذ حجم ٗل بُهذ من خت ٛ الُٓم الذنُا وسالٓطوى للواضِ االإٓابل أوس ًمخذ ئلى ما وسساء حعاوسي نذد الواضُاث ، وٍس

ا. ًخم حهشٍِ  آ في معاخت نلى أنه هُٙل مدذب من النٓاؽ  ADهزه الخذوسد ئلى خذ ما ختى الهخباث المخذدة معب

ا به. بالإغاَت ئلى رلٚ، لن ًٙو  الخنالواضِ مخهذدة الأبهاد
ا
اٗ  نذد الواضُاث االإ، بإ موزوْ ا ًخجاوسص ئرا  اُ عخٓلت خؿ
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باث ب نلى أنها الهنطشنذد االإشٖ ا. ًخم حهشٍِ الشاَهت االإالُت للمشٖ ذا الٓؿشي االإٓابل  ، َا  الهُٙل المخذب لِغ َشٍ

ت الٓبهت ب نلى أنه خاسط الإطُوَ ٍ االإشٖ هشَّ ٌُ  .AD اٗنذ نُوره  N هو نذد الواضُاث وس K، خُض K / N 3أنلى من  L، ئرا 

باث:  (57)هو نذد االإشٖ

لضم مبذأ مجاٛ الخؿبُٔ االإعخخذمح  بخدذًذ نؿاّ نمارظهم االإٓترخت وسبالخالي جدذًذ ُْود النمورط َُما ًخهلٔ  ًُ

ب الخاسجي اٗ  االإشٖ ، َانه ٌهخبر خاسط نؿاّ خاسط النؿاّ المخذد لنمورط مهح  بالمجاٛ الهُ٘لي وسمعاخت الاظخجابت. ئرا 

ّ ( لهزا النمورط وسلا ًم٘ن سبؿه بخنADالخؿبُٔ )  (58).بإ موزو

-9-III همىذج وأغساض جؼبيلاثQSAR  : 

 ش  QSAR حهخبر الٓذسة نلى الخنبإ بنشاؽ بُولوجي راث ُْمت في أي نذد من الطناناث. في خح  ًبذوس أ  بهؼ جٓاسٍ

اٗدًمُت ا من الخؿبُٓاث لهزه النمارط داخل لِعذ أٖثر من دساظاث أ ا ٖبحرا الطنانت وسالأوسظاؽ ، ئلا أ  هنإ نذدا

اٗلاث الخٙومُت )الخ اٗدًمُت وسالو  (59):ظخخذاماث المخخملت أدناهنكُمُت(. ًخم ظشد نذد ضًحر من الؤ الأ

 .الخدذًذ الهٓت ني للخُوؽ الجذًذة راث النشاؽ الذوساتي أوس االإبُذ الخُوي أوس االإبُذاث 

  ظخُادة من النشاؽ الذوساتي أوس االإبُذ الخُوي أوس مبُذاث الآَاث.حهكُم الؤ 

  الخطمُم الهٓت ني للهذًذ من االإنخجاث الأخشى مشل الهوامل النشؿت نلى العؿذ وسالهؿوس وسالأضباى وساالإواد

 ت َُُاًن.الُ٘مُاةُ

 .باث االإوظودة ش االإنخج أوس يشبلت ْواةم ظشد االإشٖ باث الخؿشة في االإشاخل االإب٘شة من جؿوٍ  جدذًذ االإشٖ

 باث الجذًذة. جطمُم من العمُت وس  الآزاس الجانبُت في االإشٖ

 .الخنبإ بالعمُت للنعا  من خت ٛ الخهشع االإخهمذ وسالهشض ي وساالإهني 

 .الخنبإ بالعمُت للأنوام البُئُت 

 باث راثئ ُت الذوساةُت االإشلى خخُاس االإشٖ ش في النكم الخواص الخشٖ اٗ  رلٚ من خُض الشباث أوس الخوَ ، ظواء 

 البُولوظُت

اةُت وس  الخنبإ بمجمونت ت، منخجاث مخنونت من الخطاةظ الُحزً ت، مبُذاث خششٍ اٗنذ أدوٍس ئاث )ظواء  الُ٘مُاةُت للجضٍ

 (شخطُت، مواد ُٖمُاةُت َُُاًن، ئلخ.

    ئاث التي ًخم ئؾت ْها في البِئت. الخنبإ  بمطحر الجضٍ

  ُباث.جششُذ وس اٗنذ في مخالُـ أوس جشٖ ئاث، ظواء  و الخأزحراث المجمهت للجضٍ  جوْ
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 : الةمل ػسيلت و الأدواث

II .1.3 : الىطائل والبرامج المظخةملت 

  1حهاش كمبيىجس مدمىل Lenovo الخطاةظ الخالُت: ًدمل 

 PROCESSEUR:  INTEL(R) PENTIUM(R) CPU B960 @ 2.20GHZ  2.20GHZ مةالج

 يًُاباًذ معخخذم( 1.58يًُاباًذ ) Mémoire installé (RAM): 2.00الراكسة المشبخت 

  2حهاش كمبيىجس مدمىل DEEL  راث الخطاةظ الخالُت: 

 PROCESSEUR: AMD E1-6010 APU WICH AMD RADEON  R2 GRAPHICS 1.35 GHZ مةالج

 يًُاباًذ معخخذم( 1.68يًُاباًذ ) Mémoire installé (RAM): 2.00الراكسة المشبخت 

  بسهامجHyperchem Professional ( م  .2007( ظنت 8.03ئضذاس سْ

  بسهامجChemoffice2006 

 ChemDraw Ultra 10 

 Chem3D Ultra 10.0 

II .2.3 : خؼىاث الةمل 

باث في بشنامج  ب  ChemDraw Ultra 10.0جم سظم ظمُو االإشٖ الُحروسظا  زم الي الجزوسس االإشجبؿت به بهذها ْمنا  بذءا بمشٖ

باث بطًُت  باث زم نٓوم بُخذ بشنامج   MDL Molfile (*.mol)بدُل االإشٖ وسرلٚ لًشع  Hyperchemوسنٓوم بدُل االإشٖ

ُاط الضوساًا  وسخطاةظ   . QSARْشاءة نخاةج البرنامج َُما ًخهلٔ بأؾواٛ الشوسابـ وْس

ئُت خٓل الٓوةبالنعبت لخعاب الؿاْت، َٓذ ئظخهم ٓت االإُٙانُٙا الجضٍ  .+MM لنا ؾشٍ

 

 

 A1 (HyperChemعخمادنها في هره الدزاطت للمسكب إ جم جسكيم الرزاث التي الدشكيل زلاسي الأبةاد للبييت الجصيئيت و: (3.3) الشكل

8.03) 

اٗلخالي : , Hyperchemجم ئظشاء هزه الذساظت بواظؿت بشنامج   نزٖش الخؿواث 
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 باث أوسلا بشظم االإ  ,  MDL Molfile(*.mol)زم نٓوم بدُكها نلى الطًُت    ChemDrawنلى ناَزة بشنامج شٖ

  نُخذ ناَزةHypechem   ب  زم الزهاب ئلى    Add H Model buildزم نخخاس من   Buildوس نٓوم بادساط االإشٖ

ب    ْطذ ئغاَت الهُذسوسظح  للمشٖ

  ٓت أوس  Molecule mechanicsوسنخخاس    Setupeٚ بالزهاب ئلى وس الخٓل  االإخبو وسرلأجليها مشخلت ئخخُاس الؿشٍ

Semi-empirical  ٓت   االإخبهت  نلى خعب الؿشٍ

  زم الزهاب ئلىCompute من زم ْمنا بالخدعِناث  وس(Optimizationللخطوٛ نل ) ب أْل ؾاْت ى مشٖ

 , َنخدطل َالششٍـ العُلي  نلى ُْمت الؿاْت سأٖثر ئظخٓشاوس 

  وسلخعاب خطاةظQSAR  هب ٛنز Compute   وسنخخاسPropriete QSAR 

 الشبانُت ْمنا بدعابها بواظؿت بشنامج  أما بالنعبت لخعاب ؾوٛ الشوسابـ وسالضوساًا الشت زُت وسChem3D 

Ultra 10.0   أًػا بشنامجHyperchem   . ٌهؿُنا نُغ النخاةج 

 :ػسيلت خظاب ػىل السابؼت 

  Generate All Bond Lengthsزم نخخاس    Measurementsزم  Structureالزهاب ئلى 

 :ػسيلت خظاب الصاويت الشلازيت 

   Generate All Bond Anglesزم نخخاس    Measurementsزم  Structureالزهاب ئلى 

 :ػسيلت خظاب شاويت الفخل 

  Generate All Dihedral  Anglesزم نخخاس    Measurementsزم  Structureالزهاب ئلى 
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 IV-1- لدمتالم: 

ئُت  ٛ بواظؿت النمزظت  QSARذساظت خطاةظ ْمنا ب وسرلٚ باظخهماٛ ظضيء من الأمُذاث المخػشة  26الجضٍ

 .°RMS=0.1Kcal/Aبمهامل ججضةت  +MMبواظؿت خٓل الٓوة  Hyperchem(8.03)بشنامج  

 Hyperchem(8.03)نت من الؤشٙالُاث أهمها، شٙل مجمونت النُتروس في بشنامج خت ٛ هزا الهمل ناسغدنا مجمو 

زلٚ ُْم الواضُاث في خالت وسظود وس في أسبو وسؾاْت الؤظخٓشاس QSAR يُاب الهُذسوسظح ، لزلٚ ْمنا بذاسظت وساضُاث  وٖس

  : أدناه جوضخه الجذاوٛس خالاث مخخلُت لخدذًذ الهُئت االإشالُت  وسهزا ما 

IV -2-  اصفاث دازطت وQSAR و ػاكت الإطخلساز في أزبع خالاث مخخلفت لخددًد الهيئت المشاليت 

IV -2-1-  بدون حةدًل الىيترو(الحالت الأولى في غياب الهيدزوحين( 

 ( في غياب الهيدزوحين )بدون حةدًل الىيترو(QSARفاعليت )-هخائج الةلاكت بييت: (1.1) حدول 

 هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز:(.12 )جدول ال
 

 

 

IV -2-2- عىد هصع الهيدزوحين الإطافي في الىيترو(هيت في وحىد الهيدزوحين الحالت الشا(: 

 ( في وحىد الهيدزوحين )عىد هصع الهيدزوحين الإطافي في الىيترو(QSARفاعليت )-: هخائج الةلاكت بييت(1.2)جدول لا 

 الخصائص

المسكباث   

SAG(Å²) MV(Å³) HE(Kcal/mol) Log P MR(Å³) POL(Å³) MW(amu) 

A1 517.58 929.04 -5.31 -3.14 71.54 35.24 420.12 

A2 543.37 939.06 -6.43 -3.14 71.54 35.24 420.12 

C1 524.82 980.29 -8.75 -5.77 78.13 37.54 466.13 

C2 577.07 1022.05 -11.2 -5.77 78.13 37.54 466.13 

D1 598.71 1072.31 -11.51 -5.77 78.13 37.54 466.13 

D2 606.08 1037.47 -10.88 -5.77 78.13 37.54 466.13 

 A1 A2 C1 C2 D1 D2 المسكباث

 5226.96 5227.29 5427.53 3411.13 3414.35 3545.00 (Kcal/mol)طخلسازػاكت الإ 

 الخصائص 

 المسكباث

SAG(Å²) MV(Å³) HE(Kcal/mol) Log P MR(Å³) POL(Å³) MW(amu) 

A1 587.92 1061.6 -5.85 -3.95 110.77 40.76 440.28 

A2 589.72 1062.75 -6.44 -3.95 110.77 40.76 440.28 

C1 631.67 1135 -10.81 -6.7 116.49 42.61 485.28 

C2 622.09 1120.32 -11.18 -6.7 116.49 42.61 485.28 
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 : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز(2.2الجدول)

 A1 A2 C1 C2 D1 D2 المسكباث

 686.19 666.97 673.84 672.1 818.84 702.2 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

 

 IV-2-3- :)الحالت الشالشت في غياب الهيدزوحين )عىد حةدًل الىيترو 

 ( في غياب الهيدزوحين )عىد حةدًل الىيترو(QSARفاعليت )-هخائج الةلاكت بييت: (1.3(جدول ال

 

 : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز(2.3 )حدول 

 

 IV-2-4- :)الحالت السابةت في غياب الهيدزوحين )عىد حةدًل الىيترو 

 ( في وحىد الهيدزوحين )عىد حةدًل الىيترو(QSARفاعليت )-: هخائج الةلاكت بييت(1.4) حدول 

D1 632.79 1135.83 -11.35 -6.7 116.49 42.61 485.28 

D2 605.04 1106.26 -10.98 -6.7 116.49 42.61 485.28 

الخصائص   

 المسكباث

SAG(Å²)  MV(Å³) HE(Kcal/mol) Log P MR(Å³) POL(Å³) MW(amu) 

A1 518.84 929.24 -6.02 -1.21 72.04 35.24 420.12 

A2 536.32 939.43 -7.24 -1.21 72.04 35.24 420.12 

C1 542.01 980.97 -10.03 -1.91 79.14 37.54 466.13 

C2 588.1 1024.22 -12.81 -1.91 79.14 37.54 466.13 

D1 606.93 1061.64 -12.69 -1.91 79.14 37.54 466.13 

D2 601.58 1039.31 -12.51 -1.91 79.14 37.54 466.13 

 A1 A2 C1 C2 D1 D2 المسكباث

 5226.8 5227.24 5427.32 3414.31 1108.55 3544.9 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

لخصائصا    

المسكباث     

SAG(Å²) MV(Å³) HE(Kcal/mol) Log P MR(Å³) POL(Å³) MW(amu) 

A1 588.29 1036.95 -6.64 -2.02 111.28 40.76 440.28 

A2 596.14 1069.95 -7.34 -2.02 111.28 40.76 440.28 

C1 630.68 1131.68 -11.93 -2.84 117.49 42.61 485.28 
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 : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز(2.4)الجدول 

 ٛ اٗنذ في خالخح  ؾاْت الؤظخٓشاس أنت ه وسظذنا أ  أْل ُْم من خت ٛ النخاةج االإخدطل نليها في ظذاوس  ،لؿاْت الؤظخٓشاس 

باث ًك هش هُذسوسظح  مشجبـ باخذى رساث الخالت الأوسلى ننذ  نضم الهُذسوسظح  الؤغافي )ننذ ئغاَت الهُذسوسظُناث للمشٖ

سجح  للنُتروس الأ  باقهاس الترأَ نذ حهذًل مجمونت النُتروس )وسبزلٚ الخالت الشانُت ن وس ،الهُذسوسظح َٓمنا بجزنه( مو وسظود وٖس

سجح   االإحزوسمحري بح  رساث أي سابؿت مخٓؿهت بح  رسة النُتروسظح  وس . بناءا نلى ماظبٔ ْمنا ( مو وسظود الهُذسوسظح رسحي الاوٖس

 ئظخٓشاس.ُذسوسظح ( لنها جملٚ أْل ؾاْت باظشاء ظمُو الخعاباث في الخالت الشانُت )حهذًل النُتروس مو وسظود اله

IV -2-5- خظاب مةامل الخىشيع وػاكت الاطخلساز بشلار ػسق مخخلفت: 

 : هخائج مةامل الخىشيع وػاكت الإطخلساز بشلار ػسق مخخلفت(5) حدول 

 ٛ ٖما  أنؿى أَػل نخاةج لؿاْت الؤظخٓشاس من بح  الخٓوٛ الشت زت،+MMالخٓل   أنت ه أ (5)نت خل من خت ٛ الجذوس

و مخمازلت بالخٓوٛ الشت زت.نت خل أ  ُْم مهامل ا  لخوصَ

 

 

 

C2 623.76 1128.18 -12.96 -2.84 117.49 42.61 485.28 

D1 607.77 1105.79 -11.95 -2.84 117.49 42.61 485.28 

D2 606.37 1110.44 -12.69 -2.84 117.49 42.61 485.28 

 A1 A2 C1 C2 D1 D2 المسكباث

 686.12 666.13 670.47 669.96 717.3 699.77 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

 MM+ AMBER PM3 هىع الحلل

ػاكت  المسكباث

 (Kcal/mol)الاطخلساز
logP ػاكت الاطخلساز(Kcal/mol) logP ػاكت الاطخلساز(Kcal/mol) logP 

A1 684.94 2.02-  1593.705 2.02-  5806.671-  2.02-  

A2 666.118 2.02-  1585.201 2.02-  5806.626-  2.02-  

C1 670.47 2.84-  1586.101 2.84-  5994.21-  2.84-  

C2 669.64 2.84-  1587.53 2.84-  5996.996-  2.84-  

D1 717.27 2.84-  1540.990 2.84-  5993.385-  2.84-  

D2 699.64 2.84-  1603.104 2.84-  -5997.305 2.84-  
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IV -3-1-  هخائج واصفاث( QSARللمسكباث الأطاطيت  ) : 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

ب (: 4.4الشكل )  Zاالإشٖ

 

ب(: 3.4الشكل )  SMاالإشٖ

 

ب (: 6.4الشكل )  X2االإشٖ

 

ب (: 1.4الشكل) البنُت الأٖثر اظخٓشاس للمشٖ

  الُحروسظا 

 

االإُخاح اللوني للزساث : (2.4الشكل  )

باث  االإعاهمت َاالإشٖ

 

الطًُت االإٙاَئت  : (5.3) الشٙل

ب    SMللمشٖ

 

ب  : (4.3) الشٙل بنُت مشٖ

 الُحروسظُنُل  
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  ( للمسكباث السئيظيتQSARفاعليت )-: هخائج الةلاكت بييت(1.5)جدول ال

 

  صالخصائ       

 المسكباث

SAG (Å²) MV(Å³) HE (Kcal/mol) Log P MR (Å³) POL (Å³) MW (amu) 

X1 473.97 822.68 -1.35 -2.24 75.9 29.27 325.62 

X2 470.77 817.77 -1.19 -2.24 75.9 29.27 325.62 

X3 491.41 830.97 -1.42 -2.24 75.9 29.27 325.62 

Y1 471.95 831.73 -5.16 -2.84 77.4 29.18 336.17 

Y2 483.93 842.17 -6.81 -2.84 77.4 29.18 336.17 

Y3 499.91 850.55 -7.57 -2.84 77.4 29.18 336.17 

Z 481.42 833.82 -5.27 -2.3 76.16 29.19 316.19 

ب  (:5.4الشكل )  X1االإشٖ

 

ب (: 8.4الشكل )  Y1االإشٖ

 

ب (: 7.4الشكل )  X3االإشٖ

 

ب  (:10.4الشكل )  Y3االإشٖ

 

ب (: 9.4الشكل )  Y2االإشٖ
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FC 309.48 501.14 1.83 1.87- 33.98 14.5 186.04 

SM 461.58 778.85 1.52 2.02- 71.18 27.34 291.18 

  من نخاةج الهنذظت االإشالُتgeometrie optimisation    َو نت خل أ  ُْمت مهامل الخوص( log P)   م  للبنُت الأ(SM)  مخخلُت

  (55)ؾشّ  أنكش االإلخٔ. ما مٓاسنت بالُٓمت الخعابُت  التي خعابها بهذة جما

 للمسكباث السئيظيت إطخلساز  : هخائج الؼاكت لبييت الأكثر (2.5) حدول 

 ( 2.5من خت ٛ النخاةج االإوضخت في الجذوٛس )،ب  أنت ه اٗنذ أدنى ؾاْت ئظخٓشاس Y1اٗنذ أنلى ؾاْت ئظخٓشاس للمشٖ بِنما 

ب  باث االأ X2للمشٖ اٗنذ في االإشٖ باث النُ، ٖما لاخكنا أ  أنلى ُْم للؿاْت  اٗنذ (Y1Y3Y2تروس)ظاظُت الإشٖ ، في خح  

ب  ((X1X3X2الُٓم الذنُا في البجى الأظاظُت لمجمونت الٙلوس  اٗنذ ؾاْت االإشٖ بت ظذا من ؾاْت  Z ، بِنما  نلى   Fcْشٍ

اٗنذ ْذ نٓطذ بٓذس مهخبر بهذ ئغاَت مُصُل أن  لح  للُحروسظا  .ُالشيم من الؿاْت 

 ( لاخكنا أ  أنلى ُْمت الإ1.5من خت ٛ الجذوٛس ) ب وسالدجمعاخت العؿذ سجلذ أْل ُْمت لهما ننذ  بِنما Y3اٗنذ في االإشٖ

ب    Fcاالإشٖ

  اٗنذ اٗنذ  (X1Y1)معاخت العؿذ في االإواْو أوسسزو  و مُشا  اٗنذ  ( Y2ZX2)بِنما في االإوْ و باسا  بِنما في االإوْ

(Y3X3).و أوسسزو  نلى ن٘غ االإوْ

 ( اٗ  نلى الندو الخالي اٗنذ Y3Y2ZY1X3X1X2SMFcالدجم االإولي  ( خُض نت خل أ  أٖبر ُْم 

ل. و مُشا وسباسا ًليها معدبذٛ النترً  الإعدبذلاث النُتروس في االإوْ

 ( اٗنذ نلى الندو الخالي خُض نت خل وسظود نت ْت ن٘عُت ( FCSMX2X1X3Y1ZY2Y3ؾاْت الخمُه 

 مو الدجم االإولي.

 ( اٗنذ ٖما ًلي ب الُحروسظا   (FCSMX1=X2=X3ZY1=Y2=Y3مهامل الخٓعُم  اٗنذ أنلى ُْمت الإشٖ خُض 

 جليها مجمونت الٙلوس.

 اٗنذ أٖبر ُْمت لمجمونت معدبذلاث النُتروس ًليها مج ت االإولُت  ل زم معدبذلاث الٙلوس الؤن٘عاسٍ ، ٖما نت خل مونت النترً

 الخٓعُم.نت ْت ن٘عُت مو نخاةج مهامل 

 Kcal/molػاكت الاطخلساز  المسكباث  (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز  المسكباث 

X1 695.20 Y3 696.44 

X2 694.02 Z 696.05 

X3 694.37 FC 696.06 

Y1  697.75 SM 694.46 

Y2 696.26 / / 
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 اٗنذ أٖبر ُْمت لمجمونت معدبذلاث ال اٗنذ ٙلوس جليها مجمونت النترًالؤظخٓؿابُت  أضًش ل زم مجمونت النُتروس بِنما 

ب   .الُحروسظا ُْمت الإشٖ

IV -3-2- واصفات ) نتائج(QSAR  للمجموعةA: 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 A( للمجمىعت QSARفاعليت )-: هخائج الةلاكت بييت(1.6) حدول 

 

 الخصائص 

 المسكباث

SAG (Å²) MV(Å³) HE(Kcal/mol) LogP MR (Å³) Pol(Å³) MW(amu)  

A1 588.29 1063.28 6.64- 2.02- 111.28 40.76 440.28 

A2 596.02 1069.77 7.34 - 2.02- 111.28 40.76 440.28 

A3 533.02 923.19 0.30- 1.77- 85.50 33.03 367.66 

SM 461.58 778.85 1.52 2.02- 71.18 27.34 291.18 

 

 Aثر إطخلساز للمجمىعت : هخائج الؼاكت للبييت الأك(2.6)حدول 
 

 

 

 ( لاخكنا أ  أ2.6من خت ٛ الجذوٛس )،ب الأم اٗنذ في االإشٖ ب  نلى ُْمت للؿاْت  اٗنذ في االإشٖ  .A3وسأْل ُْمت 

 ( اٗنذ أ1.6من خت ٛ الجذوٛس ب  نلى ُْمت للدجم وسمعاخت العؿذ(  ب  A2في االإشٖ اٗ  لهما أْلA1ًلُه االإشٖ ؾاْت  ، بِنما 

ب الأ اٗنذ ُْمتها الأ  جمُه التي اٗنذ أ ( (A1=A2=SM  أأما مهامل الخٓعُم لاخكنا  .(SM)م نلى في االإشٖ نلى ُْمت في خح  

ب ت االإولُت وس  .A3 للمشٖ اٗنذ أالؤن٘عاسٍ بح  الؤظخٓؿابُت  ب ًليهما A1= A2نلى ُْمت في االإشٖ  .A  االإشٖ

 A1 A2 A3 SM المسكباث 

 684.94 666.118 652.12 694.46 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز 

ب  (:11.4الشكل )  A1االإشٖ

 

ب  (:12.4الشكل )  A2االإشٖ
 

ب (: 13.4الشكل )  A3االإشٖ
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IV -3-3-  هخائج واصفاث ((QSAR  للمجمىعتB : 

 

 

 

 

 

 

 B( للمجمىعت QSAR) فاعليت-بييت: هخائج الةلاكت (1.7)حدول 

 Bللمجمىعت  : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز (2.7)حدول 
 

 

  ب  (2.7)من خت ٛ الجذوٛس باث لإخخوائها نلى مجمونت الٙلوس وس  B3نت خل أ  ؾاْت االإشٖ النُتروس  أنلى من ؾاْت باقي االإشٖ

ب  مها، وس و أوسسزو لخلٓت  A3ٖزلٚ لاخكنا ننذ مٓاسنتها بؿاْت االإشٖ أنها صادث بشٙل مهخبر بهذ ئغاَت النُتروس في  االإوْ

 الُُنُل.

  ٛ نت خل أ  البنُت الأظاظُت أخزث الُٓم الذنُا في ظمُو الواضُاث، ٖما لاخكنا أ  مجمونت  (1.7) من خت ٛ الجذوس

ب  الُُنُل في ب الُٓمت الهلُا في  B1االإشٖ ت  وس معاختالدجم أنؿذ للمشٖ زلٚ مهامل الخٓعُم وسالؤن٘عاسٍ العؿذ وٖس

 وسأْل ُْمت ؾاْت جمُه بهذ البنُت الأظاظُت.الؤظخٓؿابُت وس 

 

الخصائص   

 المسكباث

SAG 

(Å²) 

MV(Å³) HE(Kcal/mol) LogP MR (Å³) Pol (Å³) MW (amu) 

B1 580.79 1057.87 4.14-  2.02-  111.28 40.76 440.28 

B2 547.88 974.71 2.50-  2.54-  91.59 34.77 392.24 

B3 544.23 964.65 -4.03 -2.58 91.72 34.87 412.66 

Y1 471.95 831.73 -5.16 -2.84 77.4 29.18 336.17 

 B1 B2 B3 Y1 المسكباث

 671.30 657.51 727.44 697.75 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

ب (: 14.4الشكل )  B1االإشٖ

 

ب (: 16.4الشكل )  B3االإشٖ

 

ب (: 15.4الشكل )  B2االإشٖ
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V-3-4- ائج واصفاثهخ ((QSAR  للمجمىعتC: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ب (: 18.4الشكل )  C2االإشٖ

 

ب (: 17.4الشكل )  C1االإشٖ

 

ب (: 20.4الشكل )  4Cاالإشٖ

ب (: 19.4الشكل )  C3االإشٖ

 

ب (: 22.4الشكل )  C6االإشٖ

 

ب (: 21.4الشكل )  C5االإشٖ
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 C( للمجمىعت QSARفاعليت )-: هخائج الةلاكت بييت1.8))حدول 

  

  Cللمجمىعت  : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز (2.8)حدول 

  باث  (2.8)من خت ٛ الجذوٛس زلٚ  C1، C2 ، C3نت خل أ  ؾاْت االإشٖ مخٓاسبت َُما بُنها وسرلٚ ٌهود ئلى جمازل بنُاتها وٖس

باث  ب الأم، نت خل أدبذلاث في ج.ظاهمذ ظمُو االإعC4 ، C5 ، C6االإشٖ بٓلُل الؿاْت للمشٖ  C5   مجمونت االإُصُل في االإشٖ

 أدث ئلى جٓلُل ؾاْت الؤظخٓشاس بشٙل ٖبحر.

 

  ٛ لاخكنا ماًلي: 1.8)ظذوٛس )من خت 

  باث افي ْل ؾاْت ًٓابلها أ نلى ُْمت للدجم وسمعاخت العؿذ،نُتروس بجز  أنؿذ أ نُل وسُمجمونت الC1,C2,C3ُالإشٖ

ت وسالؤظخٓؿابُت، ٖما أ  مجموناث النُتروس ْللذ من مهامل الخٓعُم. زلٚ أنلى ُْمت للن٘عاسٍ  جمُه، وٖس

   بح مجمونت االإُصُل، ئلا أنه ننذ ئغاَت  ٖبر ُْمت في ظمُو الواضُاث منمجمونت الؤًصُل أنؿذ أ C4,C5في االإشٖ

ب  بت من نخاةج مجمونت الؤًصُل وسؾاْت جمُه أْل. C6الٙلوس لمجمونت االإُصُل في االإشٖ  اٗنذ النخاةج ْشٍ

 

 

 

 الخصائص

 المسكباث

SAG (Å²) MV (Å³) HE(Kcal/mol) LogP MR (Å³) Pol (Å³) MW(amu) 

C1 630.68 1131.68 -11.93 -2.84 117.49 42.61 485.28 

C2 623.76 1128.18 -12.96 -2.84 117.49 42.61 485.28 

C3 601.97 1076.49 6.62-  2.02-  111.28 40.76 440.28 

C4 558.54 988.05 4.95-  2.54-  91.59 34.77 392.24 

C5 536.03 939.06 5.12-  3.17-  86.96 32.94 378.21 

C6 568.43 984.85 5.73-  2.85-  91.72 34.87 412.66 

Y2 483.93 842.17 -6.81 -2.84 77.4 29.18 336.17 

 C1 C2 C3 C4 C5 C6 Y2 المسكباث

 670.47 669.96 667.93 653.17 652.1 657.07 696.26 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز
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IV  -3-5-  هخائج واصفاث((QSAR  للمجمىعتD: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 D( للمجمىعت QSARيت )فاعل-: هخائج الةلاكت بييت(1 )حدول 

 

الخصائص  

 المسكباث

SAG (Å²) MV(Å³) (Kcal/mol)HE LogP MR (Å³) (Å³)Pol MW (amu) 

D1 607.77 1105.79 -11.95 -2.84 117.49 42.61 485.28 

D2 606.37 1110.44 -12.69 -2.84 117.49 42.61 485.28 

D3 601.69 1078.72 7.45-  2.02-  111.28 40.76 440.28 

D4 569.64 994.64 5.48-  2.54-  91.59 34.77 392.24 

D5 537.87 937.22 5.79-  3.17-  86.96 32.94 378.21 

D6 563.38 983.76 6.14-  2.58-  91.72 34.87 412.66 

Y3 499.91 850.55 -7.57 -2.84 77.4 29.18 336.17 

ب  :(23.4(الشٙل  ب  (:24.4( الشٙل D1االإشٖ  D2االإشٖ

ب(: 26.4( الشٙل  D4االإشٖ

 

ب (:25.4(الشٙل   D3االإشٖ

 

ب (:28.4)الشكل   D6االإشٖ

ب  D6االإشٖ

ب(: 27.4(الشٙل   D5االإشٖ
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للمجمىعت  طخلساز : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إ(2)حدول  D 

بح  ( نت خل أ2.9من خت ٛ الجذوٛس ) ادة مهخبرة في ؾاْت الؤ أD1,D2   مجمونت النُتروس بجز  في االإشٖ ظخٓشاس دث ئلى صٍ

ب الأم بح  ٖما  .بالنعبت للمشٖ بح  D5وس D3نت خل جٓاسب في الؿاْت بح  االإشٖ زلٚ بح  االإشٖ  . D6وس  D4وٖس

باث ، ئلا أنسب ٖبحر بح   نخاةج المجمونخح ( نت خل جٓا1.9( )1.8من خت ٛ الجذوسلح  ) ادة مهخبرة في معاخت وسحجم االإشٖ    ه ًوظذ صٍ

C4 ,C2 ,C1 باث  نن ُب بنُاتهرلٚ ٌهود ئوس  ،D1,D2,D4االإشٖ  .الى جمازل جشٖ

  IV-3-6- (  هخائج واصفاث(QSAR  للمجمىعتE: 

 

 

 

 

 

 

 

 D1 D2 D3 D4 D5 D6 Y3 المسكباث

 717.30 699.77 667.61 652.89 669.94 656.53 696.44 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

ب (: 29.4الشكل  )  E1االإشٖ

 

ب (: 30.4الشكل  )  E2االإشٖ

 

ب (: 31.4الشكل )  E3االإشٖ
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 E( للمجمىعت QSARفاعليت )-هخائج الةلاكت بييت: (1.10) حدول 

 

 Eػاكت البييت الأكثر إطخلساز للمجمىعت : هخائج (2.10 )حدول 

 

 ( باث ًٓذس بدوالي 2.10من خت ٛ الجذوٛس  .Kcal/mol40( نت خل أ  هنإ َشّ في الؿاْت بح  البجى الأم وساالإشٖ

 ( ن1.10من خت ٛ الجذوٛس )اٗ ت خل أ  أنلى ُْمت الإعاخت العؿذ وس و الدجم في البجى الأم  نذ ننذ الؤظدبذاٛ في االإوْ

ب باسا اٗ  االإشٖ ب أ E2،بِنما   .ٖبر حجماأ E3ٖبر معاخت ظؿذ وساالإشٖ

ادة في ؾاْت الخمُه جتراوسح ماننذ ئغاَت االإعدبذٛ الأمُذي  اٗنذ،Kcal/mol 1.32وس 1.22بح   ٗلوس االإُصُل أدى رلٚ ئلى صٍ  وس

ادة جٓذس ب زلٚ صٍ و باسا، وٖس ادة في خالت االإعدبذٛ في االإوْ ادة بدوالي   في مهامل الخٓعُم وس  0.25أنلى ُْمت صٍ  A3°وس A3° 14.32صٍ

ت وس   5.68  الؤظخٓؿابُت نلى الخوالي .في ٗل من الؤن٘عاسٍ

  

الخصائص           

 المسكباث 

SAG(Å²) MV(Å³) HE (Kcal/mol) LogP MR (Å³) Pol (Å³) MW (amu) 

E1 539.31 946.9 0.13- 1.99- 90.22 34.95 402.1 

X1 473.97 822.68 -1.35 -2.24 75.9 29.27 325.62 

E2 559.5 965.3 0.08- 1.99- 90.22 34.95 402.1 

X2 470.77 817.77 -1.19 -2.24 75.9 29.27 325.62 

E3 555.55 968.23 0.04- 1.99- 90.22 34.95 402.1 

X3 491.41 830.97 -1.42 -2.24 75.9 29.27 325.62 

 E1 X1 E2 X2 E3 X3 المسكباث

 654.64 695.20 656.7 694.02 653.2 694.37 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز 
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IV -3-7- (  هخائج واصفاث(QSAR للمجمىعتG : 

 

 

 

 

 

 

 

 

 G( للمجمىعت QSARفاعليت )-كت بييت: هخائج الةلا(1.11) حدول 

 

 Gإطخلساز للمجمىعت : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر (2.11)حدول 

  باث أْل من البنُت الأم جال  نت خل أ ( 2.11)من خت ٛ الجذوٛس ب   Kcal/mol32.33 ٓذس بدوالي ؿاْت في االإشٖ في االإشٖ

G3،  وسجٓذس ب Kcal/mol42.47  ب ذسث ب G2في االإشٖ ب   Kcal/mol47.13 ، وْس وسهزا ٌهود ئلى ئخخت ٍ G1 في االإشٖ

 االإعدبذلاث الأمُذًت خُض أ  مجمونت االإُصُل أدث ئلى نٓطا  ٖبحر في ُْمت الؿاْت .

  ب ُنُل ٖمعدبذٛ أمُذي أدث ئمونت الُنت خل أ  مج (1.11) من خت ٛ الجذوٛس ادة في معاخت ظؿذ وسحجم االإشٖ  G3لى صٍ

ت وس وس  ادة مهامل الخٓعُم وسالؤن٘عاسٍ بالؤظخٓؿابُت  ًٓابلهم نٖزلٚ صٍ ب  .ٓطا  في ؾاْت الخمُه لهزا االإشٖ  G1بِنما في االإشٖ

اٗنذ مجمونت االإُصُل ٖمعدبذٛ أمُذي خطل نلى ُْم دنُا للواض  .اْت الخمُهُاث وس ُْمت مخوظؿت في ؾخُض 

 الخصائص    

 المركبات
SAG (Å²) MV(Å³) HE(Kcal/mol) LogP MR(Å³) Pol(Å³) MW (amu) 

G1 72.925 .2599 -3924 -2994 27952 429.7 472922 

G2 75.942 .22999 -497 -29.9 ..947 43952 452927 

G3 724955 9.7397. -792 -993. 99.9.3 3.952 32..2. 

Z 329932 244922 -7925 -294 59999 2.99. 49999. 

 G1 G2 G3 Z المسكباث

 648.92 653.58 663.72 696.05 (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

ب (: 32.4الشكل  )  G1االإشٖ

 

ب   (:33.4الشٙل)  G2االإشٖ

ب  G2االإشٖ
ب (:34.4الشكل  )  G3االإشٖ
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IV -3-8- (  هخائج واصفاث(QSAR للمجمىعتH : 

 

 

 

 

 

 

 H( للمجمىعت QSARفاعليت )-: هخائج الةلاكت بييت((1.12حدول 

 

 Hللمجمىعت  : هخائج الؼاكت للبييت الأكثر إطخلساز (2.12)حدول 

 IV-4- : هخائج أػىال السوابؽ 

 IV-4-1-   طاطيت : )حصء الفيروطان (أػىال البنى الأ 

 2.11ؾولها مابح     C-Feلى نشش سوسابـ مخمازلت بالإغاَت ئ ،1.48وس 1.47ؾولها بح   C-Cمخمازلت  سوسابـ 10ًخٙو  الُحروسظا  من 

  .( أدناه13وسهزا ما ًوضخه الجذوٛس ) 2.12وس 

  من نخاةج الهنذظت االإشالُتgeomertri optimisation   ب الُحروسظا   نخاةجنت خل أ مو الأبهاد  اٗنذ مخٓاسبت مشٖ

 أنكش االإلخٔ  (62–60) .ٍبُت للذساظت العابٓتالهنذظُت للنخاةج الخجش 

باث (.  مت خكت: )هزه النخاةج مخمازلت بالنعبت لجمُو االإشٖ

  خصائص

 المسكباث 

SAG 

(Å²) 

MV (Å³) HE(Kcal/mol) LogP MR (Å³) Pol (Å³) MW (amu)  

H1 233.68 314.28 16.46 0.74- 20.19 7.72 73.09 

H2 216.48 290.69 6.40- 0.28- 19.11 7.52 71.08 

 H1 H2 المسكباث

 6.92 -2.76- (Kcal/mol)ػاكت الاطخلساز

  

ب(: 36.4الشكل  )  H2االإشٖ

 

ب(:  35.4الشكل  )  H1االإشٖ
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 للمسكباث السئبظيت والفيروطان : هخائج أػىال السوابؽ13))حدول 

IV-4-2- المجمىعت  أػىالA( :ال) جصء الأميدي 

 

 المسكباث

 السوابؽ

Fc SM Z Y3 Y2 Y1 X3 X2 X1 

C(10)-Fe(11) 2.1141 2.1185 2.121 2.1185 2.1182 2.1174 2.1184 2.1184 2.118 

C(9)-Fe(11) 2.114 2.1182 2.1222 2.1179 2.1175 2.1165 2.1179 2.1188 2.1174 

C(9)-C(10) 1.4794 1.4792 1.4781 1.4793 1.4793 1.4797 1.4795 1.4789 1.4797 

C(8)-Fe(11) 2.1141 2.1181 2.1222 2.1187 2.1181 2.117 2.1179 2.1196 2.1176 

C(8)-C(9) 1.4794 1.4787 1.4789 1.4787 1.479 1.4793 1.4789 1.4793 1.4792 

C(7)-Fe(11) 2.1141 2.1194 2.1209 2.1195 2.1188 2.1189 2.1192 2.1186 2.1191 

C(7)-C(8) 1.4793 1.4792 1.4789 1.4792 1.4794 1.4794 1.4792 1.4789 1.4793 

C(6)-Fe(11) 2.1139 2.1187 2.1216 2.1188 2.1181 2.1185 2.1186 2.1187 2.1188 

C(6)-C(10) 1.4794 1.4785 1.4788 1.4784 1.4787 1.4784 1.4786 1.4794 1.4785 

C(6)-C(7) 1.4793 1.479 1.4787 1.4788 1.4791 1.4788 1.4788 1.4786 1.479 

C(5)-Fe(11) 2.1135 2.1182 2.1234 2.118 2.1177 2.1177 2.1182 2.1174 2.1179 

C(4)-Fe(11) 2.1139 2.1234 2.1208 2.1239 2.1227 2.1226 2.1236 2.124 2.124 

C(4)-C(5) 1.4796 1.4788 1.4783 1.4785 1.4786 1.4788 1.4785 1.4799 1.4793 

C(3)-Fe(11) 2.1137 2.1203 2.125 2.1197 2.1194 2.1182 2.1196 2.1209 2.1183 

C(3)-C(4) 1.4794 1.4785 1.4785 1.4784 1.4786 1.4793 1.4784 1.4792 1.4792 

C(2)-Fe(11) 2.1137 2.1194 2.1245 2.1192 2.1191 2.1185 2.1195 2.1196 2.119 

C(2)-C(3) 1.4795 1.4796 1.4783 1.4795 1.4794 1.4795 1.4795 1.479 1.4795 

C(1)-Fe(11) 2.1138 2.1195 2.124 2.1192 2.1192 2.1185 2.1195 2.1195 2.1187 

C(1)-C(5) 1.4795 1.479 1.4795 1.479 1.4788 1.4787 1.4792 1.4792 1.4788 

C(1)-C(2) 1.4793 1.4801 1.479 1.4801 1.4801 1.4798 1.4799 1.4796 1.4796 
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 )بالأوغظتروم( Aللمجمىعت  صء الأميدي: هخائج أػىال السوابؽ  للج14) )حدول 

 

ب البنُت  الأم   geometri optimisationمن نخاةج الهنذظت االإشالُت  مخٓاسبت مو  نخاةج  (SM)نت خل أ  الأبهاد الهنذظُت الإشٖ

بُت للأشهت العُنُت.   (60)الذساظت الخجشٍ

 

 

IV-4-3-  أػىال المجمىعتB: 

 المسكباث

 السوابؽ

A1 A2 A3 SM 

C(12)-N(13) 1.4588 1.4583 1.4529 1.4464 

C(4)-C(12) 1.5191 1.5194 1.5195 1.5174 

N(13)-C(17) 1.3515 1.3509 1.3499 1.3509 

C(21)-C(22) 1.3422 1.3427 1.3421 1.3427 

C(20)-C(21) 1.3424 1.3427 1.3423 1.3416 

C(19)-C(20) 1.3422 1.3422 1.3422 1.3416 

C(18)-C(19) 1.3423 1.342 1.3422 1.3423 

C(17)-C(22) 1.3435 1.3431 1.3433 1.3445 

C(17)-C(18) 1.3433 1.3435 1.3431 1.3444 

C(14)-O(16) 1.211 1.2109 1.2099 /  

C(14)-C(15) 1.363 1.3636 1.5313  / 

N(13)-C(14) 1.3931 1.3927 1.3877  / 

N(28)-O(30) 1.2756 1.222  /  / 

N(28)-O(29) 1.2208 1.2217  /  / 

C(26)-C(27) 1.3429 1.3427  /  / 

C(25)-C(26) 1.3421 1.3433  /  / 

C(24)-N(28) 1.4733 1.4787  /  / 

C(24)-C(25) 1.3419 1.3434  /  / 

C(23)-C(24) 1.3436 1.3432  /  / 

C(15)-C(27) 1.3451 1.3448  /  / 

C(15)-C(23) 1.3452 1.3456  /  / 

C(16)-Cl(17)  / /  1.8012  / 
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 )بالنًعتروسم( Bللمجمونت  : نخاةج أؾواٛ الشوسابـ للجضء الأمُذي(15)ظذوٛس 

IV-4-4- أػىال المجمىعتC: 

 

 

  

 المسكباث

 السوابؽ

B1 B2 B3 Y1 

C(14)-O(16) 1.2109 1.2099 1.2116  / 

C(14)-C(15) 1.3619 1.5272 1.5324  / 

N(13)-C(17) 1.3526 1.3507 1.3494 1.351 

N(13)-C(14) 1.3943 1.3905 1.3992  / 

C(12)-N(13) 1.4593 1.4522 1.7511 1.4587 

C(4)-C(12) 1.5199 1.5183 1.5391 1.5204 

C(22)-N(28) 1.479 1.4781 1.4739 1.4747 

C(21)-C(22) 1.3444 1.3433 1.3424 1.3426 

C(20)-C(21) 1.3422 1.3423 1.3422 1.3421 

C(19)-C(20) 1.3413 1.3418 1.3422 1.342 

C(18)-C(19) 1.3418 1.3421 1.343 1.343 

C(17)-C(22) 1.3492 1.3484 1.3515 1.3438 

C(17)-C(18) 1.345 1.3444 1.3476 1.3464 

N(28)-O(30) 1.2219 1.222 1.2752 1.2209 

N(28)-O(29) 1.22 1.2209 1.2211 1.2222 

C(26)-C(27) 1.3426 /  /   / 

C(25)-C(26) 1.3418  /  /  / 

C(24)-C(25) 1.3417  /  /  / 

C(23)-C(24) 1.3425  /  /  / 

C(15)-C(27) 1.3452  /  /  / 

C(15)-C(23) 1.3451  /  /  / 

C(15)-C(16) /  1.5349  /  / 

C(16)-Cl(17)  /  / 1.8006  / 
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 )بالأوغظتروم( Cللمجمىعت  السوابؽ للجصء الأميدي: هخائج أػىال (16)حدول 

 

 

 

 

ثالمسكبا  

 السوابؽ

C1 C2 C3 C4 C5 C6 Y2 

C(12)-N(13) 1.4586 1.4576 1.4566 1.4535 1.4526 1.4536 1.4457 

C(4)-C(12) 1.5194 1.5195 1.5192 1.5196 1.5203 1.5197 1.5178 

N(28)-O(30) 1.2218 1.2219 1.2217 1.3359 1.222 1.2756 1.2219 

N(28)-O(29) 1.2218 1.2218 1.2219 1.221 1.2216 1.2207 1.2218 

C(21)-N(28) 1.479 1.4787 1.479 1.4736 1.4795 1.4744 1.48 

C(21)-C(22) 1.3447 1.3444 1.3447 1.3426 1.3445 1.344 1.3451 

C(20)-C(21) 1.3442 1.3444 1.3442 1.3429 1.3442 1.3427 1.3437 

C(19)-C(20) 1.3426 1.3427 1.3427 1.343 1.3427 1.3427 1.3417 

C(18)-C(19) 1.3417 1.3421 1.3417 1.3425 1.3419 1.3425 1.3415 

C(17)-C(22) 1.3442 1.344 1.3443 1.344 1.3438 1.3443 1.3451 

C(17)-C(18) 1.3436 1.3429 1.343 1.3434 1.3431 1.3436 1.3439 

N(13)-C(17) 1.3521 1.3515 1.3521 1.3508 1.3504 1.3507 1.3508 

C(14)-O(16) 1.2107 1.2109 1.2109 1.2096 1.2098 1.2101  / 

C(14)-C(15) 1.3643 1.3634 1.3637 1.527 1.5224 1.5308  / 

N(13)-C(14) 1.3931 1.3929 1.3944 1.3889 1.388 1.3883  / 

C(26)-C(27) 1.3418 1.3428 1.3426 /  /  /   / 

C(25)-C(26) 1.3417 1.3434 1.3413  /  /  /  / 

C(24)-C(25) 1.3435 1.3434 1.3416  /  /  /  / 

C(23)-C(24) 1.3447 1.3431 1.3428  /  /  /  / 

C(15)-C(27) 1.3447 1.3446 1.345  /  /  /  / 

C(15)-C(23) 1.3466 1.3453 1.3457 1.5348   /  /  / 

N(31)-O(33) 1.222 1.2217 /   /  /  /  / 

N(31)-O(32) 1.2218 1.2218  /  /  /  /  / 

C(24)-N(31) 1.4793  1.4785  /  /  /  /  / 

C(16)-Cl(17) /   /  /  /  / 1.8015  / 
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IV-4-5-  أػىال المجمىعتD: 

 )بالأوغظتروم( Dللمجمىعت  : هخائج أػىال السوابؽ للجصء الأميدي(17)حدول 

 

  ٛ  1.51 في خلٓت الُنُل، بِنما ؾولها 1.34ؾولها   c-cأنت ه أ  الشابؿت  (17) نت خل من خت ٛ النخاةج االإوضخت في الجذوس

 االإحزوسمحري في خلٓت الُنُل .لى الُهل االإانذ ، هزا الؤخخت ٍ  ٌهود ئالُحروسظنُلوس ح  االإشُل ب

لمسكباثا   

 السوابؽ

D1 D2 D3 D4 D5 D6 Y3 

C(12)-N(13) 1.4578 1.4576 1.4572 1.4525 1.4526 1.4532 1.4498 

C(4)-C(12) 1.5194 1.5191 1.5196 1.519 1.5197 1.5195 1.5174 

N(13)-C(17) 1.3515 1.3514 1.3514 1.3506 1.3504 1.3508 1.3509 

N(28)-O(30) 1.2216 1.2217 1.2218 1.2218 1.2217 1.336 1.2217 

N(28)-O(29) 1.2219 1.2218 1.2219 1.2217 1.2219 1.2207 1.2219 

C(21)-C(22) 1.3434 1.3433 1.3434 1.3429 1.3428 1.3428 1.3429 

C(20)-N(28) 1.4794 1.4798 1.4795 1.4794 1.4798 1.4732 1.4789 

C(20)-C(21) 1.3445 1.3446 1.3446 1.3441 1.3441 1.3434 1.3434 

C(19)-C(20) 1.3441 1.3441 1.3441 1.3442 1.3443 1.3424 1.3438 

C(18)-C(19) 1.3424 1.3422 1.3426 1.3428 1.3427 1.3428 1.3429 

C(17)-C(22) 1.3429 1.343 1.3428 1.3431 1.343 1.3435 1.344 

C(17)-C(18) 1.343 1.343 1.3433 1.3431 1.3432 1.3435 1.3437 

C(14)-O(16) 1.2108 1.2109 1.2108 1.2098 1.2095 1.21  / 

C(14)-C(15) 1.3636 1.3638 1.363 1.527 1.5225 1.5311  / 

N(13)-C(14) 1.3931 1.3928 1.3929 1.3887 1.3879 1.3876  / 

N(31)-O(32) 1.2218 1.2218  /  /  /  /  / 

C(26)-C(27) 1.342 1.343 1.3425  /  /  /  / 

C(25)-C(26) 1.3418 1.3433 1.3415 /   /  /  / 

C(24)-N(31) 1.4787 /   /  /  /  /  / 

C(24)-C(25) 1.3435 1.3435 1.3417  /  /  /  / 

C(23)-C(24) 1.3446 1.3431 1.3426  /  /  /  / 

C(15)-C(27) 1.3447 1.3446 1.3453  /  /  /  / 

C(15)-C(23) 1.3464 1.3455 1.3454  /  /  /  / 

C(25)-N(31) /  1.4788  /  /  /  /  / 

C(15)-C(16)  / /   / 1.535  /  /  / 

C(16)-Cl(17)  /  /  /  /  / 1.8015  / 
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  الشابؿتC-N   با اٗنذ  ظاظُت وسفي البنُت الأ  1.45ؾولها جٓشٍ رلٚ ٌهود ئلى  مو النُتروس وس 1.47الوقُُت الأمُذًت بِنما 

هزه الُشوسّ ظببها المجموناث االإشجبؿت  ،1.39وس  1.34ؾولها مابح    N-Cلمجمونت النُتروس . أما الشابؿت السخب الٓوي 

 بزسحي ال٘شبو  وسالنُتروسظح  .

IV-4-6-   أػىال المجمىعتE: 

 )بالأوغظتروم( E: هخائج أػىال السوابؽ للجصء الأميدي للمجمىعت (18)حدول 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 1.51داخل خلٓت الُُنُل، بِنما جتراوسح ُْمخه مابح   1.34ٌعاوسي  C-Cأ  ؾوٛ الشابؿت أنت ه ( 18ظذوٛس )لاخكنا من خت ٛ نخاةج 

 الخلٓت .خاسط  1.53وس

  الشابؿتN-C  اٗ   1.35ؾولها ننذ ئسجباؾها بمجمونت ال٘شبونُل هزه  1.38ننذ ئسجباؾها بزسة من خلٓت الُُنُل، بِنما 

 الؤظخؿالت حهود لُهل السخب لوقُُت ال٘شبونُل .

 بؿتالشا C-Cl   با في العلعت الألُُاجُت، وسل٘ن ننذ ئ 1.80 اٗ  ؾولها وسهزا  1.73سجباؾها بدلٓت َنُل أضبذ ؾولها جٓشٍ

 ظببه الُهل االإانذ االإحزوسمحري الٓوي .

  

IV-4-7-  أػىال المجمىعتG: 

 المسكباث

 السوابؽ

E1 X1 E2 X2 E3 X3 

C(4)-C(12) 1.5182 1.5205 1.5194 1.5199 1.5192 1.5173 

N(13)-C(14) 1.3512 1.3536 1.35 1.351 1.35 1.3508 

C(12)-N(13) 1.4544 1.4597 1.4525 1.449 1.4524 1.4481 

C(22)-C(23) 1.3416 1.3413 1.3421 1.3421 1.3426 1.3424 

C(21)-C(22) 1.3415 1.3408 1.3424 1.3422 1.343 1.3424 

C(20)-C(21) 1.3421 1.3417 1.3427 1.3428 1.3433 1.3425 

C(19)-C(20) 1.3437 1.3448 1.3432 1.3434 1.3425 1.3426 

C(14)-C(23) 1.344 1.3448 1.3429 1.3433 1.343 1.344 

C(14)-C(19) 1.3474 1.3485 1.3437 1.3444 1.3429 1.3441 

C(16)-Cl(17) 1.797 /  1.8012  / 1.801  / 

C(15)-O(18) 1.2109  / 1.21  / 1.2101  / 

C(15)-C(16) 1.5299  / 1.5309  / 1.5313  / 

N(13)-C(15) 1.3888  / 1.388  / 1.3876  / 

C(19)-Cl(24) 1.7312 1.7333  /  / /   / 

C(20)-Cl(24) /   / 1.7271 1.7275  /  / 

C(21)-Cl(24)  /  /  / /  1.7273 1.7267 
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 )بالأوغظتروم( G: هخائج أػىال السوابؽ للجصء الأميدي للمجمىعت ( 19)حدول 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ل  نت خل أ مو  خلٓت  C-Cالشابؿت  وس C-N  1.15  النخاةج مخؿابٓت مو البنُت الأظاظُت، وسأ  ؾوٛ سابؿت مجمونت النترً

ل مو خلٓت الُنُل. أما بُٓت الأؾواٛ َهي  1.34بذٛ  1.31الُنُل ؾولها  بح  رساث الخلٓت وسهزا ًشظو لُهل االإانذ االإحزوسمحري للنترً

 مخمازلت مو المجموناث الأخشى 

 .

 المسكباث

 السوابؽ

G1 G2 G3 Z 

N(13)-C(14) 1.3508 1.3502 1.3555 1.3506 

C(12)-N(13) 1.4532 1.452 1.4611 1.4451 

C(4)-C(12) 1.5197 1.5186 1.521 1.5188 

C(28)-N(29) 1.158 1.1584 1.1584 1.1584 

C(21)-C(22) 1.3417 1.3416 1.3418 1.3419 

C(20)-C(21) 1.3424 1.3426 1.342 1.342 

C(19)-C(28) 1.3165 1.3164 1.3167 1.3165 

C(19)-C(20) 1.3437 1.3439 1.3431 1.3434 

C(18)-C(19) 1.344 1.3439 1.3439 1.3443 

C(14)-C(22) 1.3431 1.3429 1.3443 1.3436 

C(14)-C(18) 1.344 1.3436 1.3459 1.3446 

C(15)-O(17) 1.2098 1.2095 1.2106  / 

C(15)-C(16) 1.5225 1.5264 1.3657  / 

N(13)-C(15) 1.3878 1.3883 1.3941  / 

C(26)-C(27) /  /  1.3427  / 

C(25)-C(26)  /  / 1.3411  / 

C(24)-C(25)  /  / 1.3414  / 

C(23)-C(24)  /  / 1.3425  / 

C(16)-C(27)  /  / 1.3458  / 

C(16)-C(23)  / 1.5353 1.3467  / 
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IV-5- للجمىعاث المدزوطت هخائج الصواًا الشلازيت: 

IV-5-1- البنى الأطاطيت: أكياض الصواًا 

 (°(بالدزحت)): هخائج أكياض الصواًا للبنى الأطاطيت(20)حدول 

باث  االإشٖ

 الضوساًا الشت زُت

FC SM Z Y3 Y2 Y1  X3 X2 X1 

C(10)-Fe(11)-C(9) 40.9609 40.8701 40.7732 40.8761 40.8827 40.9136 40.8835 40.8545 40.8975 

C(10)-Fe(11)-C(8) 68.9606 68.7858 68.656 68.747 68.7478 68.8556 68.7739 68.7212 68.871 

C(10)-Fe(11)-C(7) 68.9589 68.6622 68.8227 68.6514 68.68 68.7042 68.6477 68.851 68.7436 

C(10)-Fe(11)-C(6) 40.9619 40.8431 40.7972 40.8415 40.8589 40.8528 40.8496 40.8705 40.848 

C(9)-Fe(11)-C(8) 40.961 40.8584 40.7837 40.8555 40.8756 40.9047 40.8701 40.8538 40.8865 

C(9)-Fe(11)-C(7) 68.9591 68.7013 68.7325 68.7305 68.7886 68.7564 68.7313 68.8555 68.7257 

C(9)-Fe(11)-C(6) 68.9635 68.8241 68.5267 68.8493 68.897 68.8595 68.8711 68.7476 68.785 

C(8)-Fe(11)-C(7) 40.9581 40.86 40.7959 40.8544 40.8739 40.8825 40.8663 40.8446 40.8717 

C(8)-Fe(11)-C(6) 68.9618 68.8718 68.4957 68.8438 68.8678 68.8983 68.8833 68.6463 68.8586 

C(7)-Fe(11)-C(6) 40.9604 40.8492 40.7984 40.8406 40.8638 40.8517 40.8453 40.8447 40.8527 

C(5)-Fe(11)-C(4) 40.9744 40.8072 40.7688 40.7957 40.8136 40.8214 40.7973 40.8411 40.8184 

C(5)-Fe(11)-C(3) 68.9824 69.1342 68.8118 69.1701 69.1409 69.1346 69.1291 69.0263 69.1283 

C(5)-Fe(11)-C(2) 68.9812 68.9139 68.7183 68.9381 68.9287 68.8782 68.9239 68.9532 68.8371 

C(5)-Fe(11)-C(1) 40.9716 40.8523 40.7706 40.8578 40.8553 40.8616 40.8599 40.8668 40.8591 
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C(4)-Fe(11)-C(3) 40.9671 40.7788 40.7574 40.7769 40.7976 40.8307 40.781 40.7854 40.8112 

C(4)-Fe(11)-C(2) 68.9764 68.3629 68.4217 68.3341 68.397 68.4292 68.3713 68.5113 68.3799 

C(4)-Fe(11)-C(1) 68.9768 68.344 68.369 68.3026 68.3632 68.45 68.3372 68.426 68.4463 

C(3)-Fe(11)-C(2) 40.9706 40.8507 40.715 40.8554 40.8587 40.8781 40.8531 40.8255 40.8701 

C(3)-Fe(11)-C(1) 68.9757 68.8621 68.5628 68.8721 68.8673 68.9367 68.8503 68.7308 68.951 

C(2)-Fe(11)-C(1) 40.9666 40.8728 40.7468 40.8773 40.8801 40.8842 40.8678 40.8573 40.8706 

Fe(11)-C(10)-C(9) 69.5155 69.5525 69.6556 69.5398 69.5331 69.5084 69.5406 69.5848 69.5299 

Fe(11)-C(10)-C(6) 69.5122 69.5843 69.6209 69.5896 69.5661 69.6131 69.5832 69.5761 69.6051 

C(9)-C(10)-C(6) 107.9964 108.1055 107.806 108.1455 108.1878 108.0842 108.1617 107.9453 107.9747 

Fe(11)-C(9)-C(10) 69.5236 69.5774 69.5712 69.5841 69.5842 69.578 69.5759 69.5607 69.5726 

Fe(11)-C(9)-C(8) 69.5222 69.5691 69.6089 69.6009 69.583 69.5672 69.5658 69.605 69.5621 

C(10)-C(9)-C(8) 108.0013 108.0093 108.039 107.9458 107.8959 108.006 107.9428 107.9212 108.0861 

Fe(11)-C(8)-C(9) 69.5169 69.5725 69.6074 69.5436 69.5414 69.528 69.5641 69.5413 69.5513 

Fe(11)-C(8)-C(7) 69.5206 69.6176 69.5523 69.6026 69.5898 69.6275 69.6159 69.5409 69.6179 

C(9)-C(8)-C(7) 107.9983 107.8776 108.146 107.9274 107.9734 107.8615 107.9044 108.1645 107.853 

Fe(11)-C(7)-C(8) 69.5213 69.5224 69.6517 69.543 69.5363 69.49 69.5178 69.6144 69.5104 

Fe(11)-C(7)-C(6) 69.5148 69.5478 69.6271 69.5537 69.5417 69.5601 69.5532 69.5818 69.565 

C(8)-C(7)-C(6) 108.0041 108.1737 107.707 108.1537 108.1243 108.1769 108.1936 107.8164 108.1258 

Fe(11)-C(6)-C(10) 69.5259 69.5726 69.5819 69.5689 69.575 69.534 69.5672 69.5535 69.547 

Fe(11)-C(6)-C(7) 69.5249 69.6029 69.5745 69.6057 69.5946 69.5882 69.6016 69.5735 69.5824 

C(10)-C(6)-C(7) 107.9999 107.833 108.301 107.827 107.8178 107.8708 107.7964 108.1517 107.96 
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 Fe(11)-C(5)-C(4) 69.5253 69.7877 69.5222 69.8172 69.7734 69.7681 69.7971 69.8165 69.8135 

Fe(11)-C(5)-C(1) 69.5238 69.6225 69.6359 69.6135 69.6281 69.5987 69.6193 69.6398 69.6004 

C(4)-C(5)-C(1) 107.9972 107.3654 107.478 107.3025 107.3849 107.5193 107.3586 107.4768 107.5441 

Fe(11)-C(4)-C(5) 69.5003 69.405 69.709 69.3871 69.413 69.4105 69.4057 69.3424 69.368 

Fe(11)-C(4)-C(3) 69.5111 69.4962 69.7746 69.4555 69.4813 69.4252 69.4664 69.4973 69.3875 

C(5)-C(4)-C(3) 107.9961 108.8142 108.559 108.8781 108.7836 108.674 108.8013 108.4984 108.6556 

Fe(11)-C(3)-C(4) 69.5218 69.725 69.468 69.7675 69.7211 69.7441 69.7526 69.7172 69.8013 

Fe(11)-C(3)-C(2) 69.5139 69.5407 69.6226 69.556 69.5602 69.57 69.5679 69.537 69.5892 

C(4)-C(3)-C(2) 108.0024 107.3777 107.656 107.3447 107.4117 107.4102 107.415 107.6991 107.3931 

Fe(11)-C(2)-C(3) 69.5154 69.6086 69.6624 69.5886 69.5812 69.5519 69.579 69.6375 69.5407 

Fe(11)-C(2)-C(1) 69.52 69.5694 69.6078 69.561 69.5659 69.559 69.5682 69.5675 69.5545 

C(3)-C(2)-C(1) 108.0018 108.1869 108.049 108.1779 108.1572 108.2406 108.1513 108.0012 108.2959 

Fe(11)-C(1)-C(5) 69.5046 69.5251 69.5936 69.5288 69.5166 69.5398 69.5208 69.4935 69.5406 

Fe(11)-C(1)-C(2) 69.5134 69.5578 69.6454 69.5617 69.554 69.5568 69.5639 69.5752 69.5749 

C(5)-C(1)-C(2) 108.0024 108.2396 108.258 108.2766 108.2469 108.1419 108.2566 108.3132 108.0945 

C(10)-Fe(11)-C(9) 40.9609 40.8701 40.7732 40.8761 40.8827 40.9136 40.8835 40.8545 40.8975 

C(10)-Fe(11)-C(8) 68.9606 68.7858 68.656 68.747 68.7478 68.8556 68.7739 68.7212 68.871 

C(10)-Fe(11)-C(7) 68.9589 68.6622 68.8227 68.6514 68.68 68.7042 68.6477 68.851 68.7436 

C(10)-Fe(11)-C(6) 40.9619 40.8431 40.7972 40.8415 40.8589 40.8528 40.8496 40.8705 40.848 
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 ٛ الُحروسظا  من زت ر أشٙاٛ للضوساًا الشت زُت مخمازلت الأُْاط  في ظمُو   أنت ه ًخٙو   (20) من خت ٛ النخاةج االإوضخت في الجذوس

باث وسهي :   االإشٖ

 C-Fe-C  ُت خُض جأخز الُٓمت ت جأخز ُْمخح  مخخلُخح  خعب جشجِب رسا ث ال٘شبو  الؿشَ اٗنذ  40°هزه الضاوٍس ئرا 

اٗنذ رسحي ال٘شبو  يحر  68°رسحي ال٘شبو  مخجاوسسجح ، وسجأخز الُٓمت   وسسجح .مخجائرا 

 Fe-C-C  ت ُْمتها  ٌهود ئلى ؾبُهت جهجح  رسة الخذًذ.هزا وس  69.5°هزه الضاوٍس

 C-C-C  ت ُْمتها مابح  هزه ال ت في خالت ٖشبو  بخهجح  وس  108°وس 107°ضاوٍس هزه النخاةج   SP3هي الأْشب ئلى ِْغ الضاوٍس

بُت ٛ   RX(61,62)مخمازلت مو النخاةج الخجشٍ

 . IV-5-- 2لمجمىعت اA: 

 

 

 

   

 °(بالدزحت) A: هخائج أكياض شواًا الفخل للمجمىعت (21)ل حدو 

 المسكباث 

 الصواًا الشلازيت

A1 A2 A3 SM 

C(12)-C(4)-Fe(11) 107.7087 108.3118 107.768 106.9552 

C(12)-C(4)-C(5) 123.2986 122.7725 123.289 123.198 

C(12)-C(4)-C(3) 123.4305 123.8364 123.715 123.049 

N(13)-C(12)-C(4) 108.2343 113.5573 111.189 108.8006 

C(21)-C(20)-C(19) 120.0505 120.0522 120.053 119.7309 

C(20)-C(19)-C(18) 120.0103 119.9538 120.047 119.9767 

C(19)-C(18)-C(17) 119.8918 119.8926 119.804 120.5485 

C(22)-C(17)-C(18) 120.1458 120.2932 120.241 119.2349 

C(22)-C(17)-N(13) 120.7248 120.8127 120.121 123.5129 

C(18)-C(17)-N(13) 119.1199 118.8917 119.632 117.2461 

C(17)-N(13)-C(12) 118.1682 119.1147 120.176 126.6131 

C(21)-C(22)-C(17) 119.8312 119.6278 119.79  / 

C(22)-C(21)-C(20) 120.0672 120.1793 120.063  / 

 

               z    

   p          z    

   𝐶𝐻 𝐶𝑙 



ىخائج و المىاكشت ال                                                                                    السابع                                                                      الفصل   

 

59 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

في   N(13)الزسةباظخصناء الضوساًا التي جػم (SM) ( أ  ُْم الضوساًا مٓاسبت لضوساًا البنُت الأم21نت خل من خت ٛ الجذوٛس )

باث االإذسوسظت  نها وسرلٚ ظبب حشٙل الوقُُت الأمُذًت في االإشٖ الزي أدى ئلى نٓظ مهخبر  في أُْاط الضوساًا. ٖما نت خل أ  جٙوٍ

ت  اٗ  ِْغ الضاوٍس اٗ  له جأزحر نلى الضوساًا التي ًٙو  سأظها رسة النُتروسظح  االإشٙلت له، خُض  -C(17)-N(13)االإعدبذٛ الأمُذي 

C(14)  باث ت خلٓت الُُنُل ئنخُؼ ِْغ َنت خل أنه في خال 119.413، 114.6117، 115.3195نلى الخوالي  A1,A2,A3في االإشٖ

ت  ت نن ِْعها في خالت ٗلوس االإُصُل، بِنما لاخكنا أ  الضاوٍس ادة في ِْعها في خالت االإعدبذلاث  C(14)-N(13)-C(12)الضاوٍس اٗ  هو صٍ

 الُحروسظا  . لُُنُلُت وسهزا ٌهود الى جأزحر ظضيءا

 

 

 

IV-5-3-  المجمىعتB: 

O(16)-C(14)-C(15) 119.0242 119.5802 119.904  / 

O(16)-C(14)-N(13) 120.6482 120.2307 121.564  / 

C(15)-C(14)-N(13) 119.916 119.9774 118.531  / 

C(17)-N(13)-C(14) 115.3195 114.6117 119.413  / 

C(14)-N(13)-C(12) 125.3349 126.2443 120.246  / 

O(29)-N(28)-C(24) 119.0242 117.126 /   / 

C(26)-C(27)-C(15) 120.6482 120.3062  /  / 

C(27)-C(26)-C(25) 119.916 119.759  /  / 

C(26)-C(25)-C(24) 115.3195 120.2498  /  / 

C(25)-C(24)-C(23) 108.2343 119.8172  /  / 

C(24)-C(23)-C(15) 119.2463 120.2027  /  / 

C(27)-C(15)-C(23) 120.0318 119.6377  /  / 

C(27)-C(15)-C(14) 119.2771 121.0668  /  / 

C(23)-C(15)-C(14) 120.6396 119.269  /  / 

N(28)-C(24)-C(25) 118.1682 /  /  / 

N(28)-C(24)-C(23) 125.3349 /  /  / 

N(28)-C(25)-C(26) / 119.7588  /  / 

N(28)-C(25)-C(24)  / 119.9898  /  / 

Cl(17)-C(16)-C(15)  / /  115.341  / 
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 °(بالدزحت) Bلمجمىعت : هخائج أكياض الصواًا ل(22حدول)

 المسكباث

 الصواًا الشلازيت

B1 B2 B3 Y1 

N(13)-C(12)-C(4) 115.785 109.1837 121.579 109.558 

C(12)-C(4)-Fe(11) 108.844 107.2099 108.456 107.5 

C(12)-C(4)-C(5) 124.63 123.6996 123.035 122.681 

C(12)-C(4)-C(3) 121.984 123.0316 124.323 123.956 

C(17)-N(13)-C(12) 119.371 120.0712 78.8201 119.893 

O(30)-N(28)-O(29) 126.394 127.1828 120.291 127.166 

O(30)-N(28)-C(22) 116.055 116.0292 122.049 115.842 

O(29)-N(28)-C(22) 117.529 116.7134 117.354 116.542 

N(28)-C(22)-C(21) 117.558 117.9476 117.33 117.392 

N(28)-C(22)-C(17) 122.16 121.4383 121.449 121.686 

C(21)-C(22)-C(17) 120.271 120.6135 121.22 120.842 

C(22)-C(21)-C(20) 119.946 119.6117 119.398 119.518 

C(21)-C(20)-C(19) 120.077 120.1353 120 120.047 

C(20)-C(19)-C(18) 119.947 120.1196 120.188 120.194 

C(19)-C(18)-C(17) 120.522 120.2771 120.521 120.249 

C(22)-C(17)-C(18) 119.235 119.2315 118.176 119.131 

C(22)-C(17)-N(13) 123.484 122.0143 123 122.439 

C(18)-C(17)-N(13) 117.271 118.7002 117.887 118.425 

O(16)-C(14)-C(15) 119.867 119.2839 117.233 /  

O(16)-C(14)-N(13) 119.979 121.6342 132.023  / 

C(15)-C(14)-N(13) 120.007 119.0815 110.254  / 

C(17)-N(13)-C(14) 113.745 119.6243 160.516  / 

C(14)-N(13)-C(12) 126.79 120.0604 83.9112 /  

C(26)-C(27)-C(15) 119.796  / /   / 

C(27)-C(26)-C(25) 120.24  /  /  / 

𝑅   𝑃  

𝑅   𝐶 𝐻  

𝑅3  𝐶𝐻 Cl 
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بت ظذا من أُْاظها في البنُت الأم22من خت ٛ الجذوٛس ) اٗنذ ْشٍ ت (SM) ( نت خل أ  أُْاط  -N(13)، باظخصناء الضاوٍس

C(12)-C(4)   بح ادة مهخبرة في االإشٖ ٖزلٚ أُْاط  رلٚ ظببه ْوة الُهل االإانذ للمعدبذٛ الأمُذي، وس وس B1,B3اٗنذ هنإ صٍ

بC(17)-N(13)-C(12)،  O(30)-N(28)-O(29) ، O(30)-N(28)-C(22)الضوساًا  . ٖما لاخكنا جباًن في أُْاط الضوساًا  B3 في االإشٖ

O(16)-C(14)-N(13) ، C(15)-C(14)-N(13)، C(17)-N(13)-C(14)،  C(14)-N(13)-C(12)  ظببه جأزحر المجمونت االإشجبؿت

ُت لهزه الضوساًا .  بالزساث الؿشَ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

C(26)-C(25)-C(24) 119.901  /  /  / 

C(25)-C(24)-C(23) 120.148  /  /  / 

C(24)-C(23)-C(15) 119.899  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(23) 119.988  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(14) 119.147  /  /  / 

C(23)-C(15)-C(14) 120.838 113.9291   /  / 

Cl(17)-C(16)-C(15)  /  / 116.064  / 
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IV-5-4- المجمىعت C: 

 

 

 

 

 

 

 °(بالدزحت) C: هخائج أكياض الصواًا للمجمىعت (23)حدول 

 المسكباث

 الصواًا الشلازيت

C1 C2 C3 C4 C5 C6 Y2 

C(12)-C(4)-Fe(11) 108.332 107.843 107.2988 107.3997 107.2535 107.4701 106.8902 

C(12)-C(4)-C(5) 122.5864 122.5264 122.2654 122.7989 122.1939 123.1366 122.9716 

C(12)-C(4)-C(3) 124.0415 123.9603 124.0177 123.5745 124.3235 123.6076 123.2766 

N(13)-C(12)-C(4) 113.9733 113.366 114.1789 111.076 112.7415 111.0384 109.1181 

O(30)-N(28)-O(29) 126.1114 126.1324 126.0699 119.5874 126.119 119.5866 125.8035 

O(30)-N(28)-C(21) 116.8175 116.8306 116.9483 122.3627 116.8912 122.4033 117.1615 

O(29)-N(28)-C(21) 117.0118 116.9959 116.9581 118.0488 116.9873 118.01 117.035 

C(21)-C(22)-C(17) 119.4875 119.4281 119.4047 119.3957 119.6711 119.3284 120.0245 

N(28)-C(21)-C(22) 119.7988 119.7487 119.8567 118.6403 119.8121 118.7052 119.9832 

N(28)-C(21)-C(20) 119.6865 119.7656 119.6579 120.4302 119.8695 120.4164 119.5388 

C(22)-C(21)-C(20) 120.5116 120.4837 120.4846 120.9294 120.318 120.8782 120.4778 

C(21)-C(20)-C(19) 119.6063 119.6403 119.6615 119.2489 119.6471 119.3376 119.4122 

C(20)-C(19)-C(18) 120.2072 120.2278 120.2045 120.2924 120.3087 120.2863 120.1972 

C(19)-C(18)-C(17) 119.9966 119.8623 119.9004 120.0523 119.8625 120.0082 120.5618 

C(22)-C(17)-C(18) 120.1891 120.357 120.3384 120.079 120.1893 120.1593 119.3215 

C(22)-C(17)-N(13) 120.7946 120.4824 120.7462 120.4189 120.2495 119.9079 123.8436 

C(18)-C(17)-N(13) 119.0157 119.1594 118.9117 119.4981 119.5546 119.9236 116.8302 

C(17)-N(13)-C(12) 119.2839 119.1098 118.5245 120.1735 119.9988 119.8854 127.462 

O(16)-C(14)-C(15) 119.8436 119.7372 119.7669 119.3054 118.811 119.7736  / 

O(16)-C(14)-N(13) 119.9627 119.9841 119.926 121.5789 122.2013 121.6663 /  

 

𝑅  𝑚  𝑛𝑖𝑡𝑟𝑜𝑏𝑒𝑛𝑧𝑒𝑛 

𝑅   𝑝  𝑛𝑖𝑡𝑟𝑜𝑏𝑒𝑛𝑧𝑒𝑛𝑒 

𝑅3  𝑃  

𝑅   𝐶 𝐻  

𝑅   𝐶𝐻3 

𝑅6  𝐶𝐻  𝐶𝑙 



ىخائج و المىاكشت ال                                                                                    السابع                                                                      الفصل   

 

63 

 

  

C(15)-C(14)-N(13) 119.9803 119.95 119.944 119.1153 118.9872 118.5601  / 

C(17)-N(13)-C(14) 114.2709 114.4745 114.5312 119.5002 119.1225 119.6633  / 

C(14)-N(13)-C(12) 126.4061 126.238 126.8361 120.1707 120.6327 120.3181  / 

C(26)-C(27)-C(15) 120.1523 120.2698 120.1461 /  /   /  / 

C(27)-C(26)-C(25) 120.3255 119.7639 120.1736  /  /  /  / 

C(26)-C(25)-C(24) 119.4683 120.2612 119.787  /  /  /  / 

C(25)-C(24)-C(23) 120.5823 119.7961 120.2173  /  /  /  / 

C(24)-C(23)-C(15) 119.669 120.2019 120.0703  /  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(23) 119.7715 119.68 119.5704  /  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(14) 120.9363 121.1074 121.4598  /  /  /  / 

C(23)-C(15)-C(14) 119.2628 119.1828 118.9325  /  /  /  / 

O(33)-N(31)-O(32) 125.9449 125.9638 /   /  /  /  / 

O(33)-N(31)-C(24) 116.9032 116.958  /  /  /  /  / 

O(32)-N(31)-C(24) 117.147 117.0744  /  /  /  /  / 

N(31)-C(24)-C(25) 119.4288  /  /  /  /  /  / 

N(31)-C(24)-C(23) 119.9888  /  /  /  /  /  / 

N(31)-C(25)-C(26)  / 119.762  /  /  /  /  / 

N(31)-C(25)-C(24)  / 119.9752  /  /  /  /  / 

C(16)-C(15)-C(14)  / /   / 113.9848  /  /  / 

Cl(17)-C(16)-C(15)  /  /  /  /  / 115.4244  / 
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 IV-5--5  المجمىعتD: 

 

 °(بالدزحت) D: هخائج أكياض الصواًا للمجمىعت (24)حدول 

 المسكباث

 الصواًا الشلازيت

D1 D2 D3 D4 D5 D6 Y3 

N(13)-C(12)-C(4) 113.7492 113.4324 114.305 110.2413 111.088 110.992 108.7783 

C(12)-C(4)-Fe(11) 108.0659 108.0716 107.913 107.1571 107.194 107.032 106.9466 

C(12)-C(4)-C(5) 122.579 122.9273 122.417 123.0741 122.78 122.819 123.1459 

C(12)-C(4)-C(3) 123.9737 123.5766 124.173 123.3128 123.625 123.578 122.9942 

C(17)-N(13)-C(12) 119.0063 119.1123 119.113 120.1827 120.422 119.955 124.7867 

O(30)-N(28)-O(29) 125.9601 125.9577 125.941 126.0635 126.057 119.583 125.9383 

O(30)-N(28)-C(20) 117.0581 117.0436 117.04 116.9825 116.969 122.4 117.0825 

O(29)-N(28)-C(20) 116.9635 116.986 117.007 116.954 116.974 118.017 116.9786 

C(21)-C(22)-C(17) 119.9479 119.9372 119.952 120.1105 120.191 120.118 120.4254 

C(22)-C(21)-C(20) 119.7724 119.7822 119.779 119.7109 119.73 119.343 119.8899 

N(28)-C(20)-C(21) 119.9749 119.9872 119.939 119.8522 119.842 120.388 119.7928 

N(28)-C(20)-C(19) 119.6388 119.6359 119.676 119.8027 119.895 118.691 119.9153 

C(21)-C(20)-C(19) 120.3851 120.3759 120.384 120.3451 120.263 120.92 120.1942 

C(20)-C(19)-C(18) 119.6096 119.6137 119.611 119.7014 119.743 119.391 119.6102 

C(19)-C(18)-C(17) 120.1647 120.1734 120.155 120.1182 120.177 120.095 120.6073 

C(22)-C(17)-C(18) 120.1196 120.1166 120.119 120.0118 119.896 120.132 119.3614 

C(22)-C(17)-N(13) 120.8901 120.976 120.824 120.383 120.39 119.541 122.8227 

C(18)-C(17)-N(13) 118.9896 118.907 119.056 119.6007 119.712 120.321 117.8078 

O(16)-C(14)-C(15) 119.5378 119.7104 119.914 119.3386 118.766 119.92 /  

O(16)-C(14)-N(13) 120.2118 120.0811.. 119.871 121.6185 122.066 121.497  / 

C(15)-C(14)-N(13) 119.9587 119.9839 119.97 119.0427 119.167 118.581  / 

C(17)-N(13)-C(14) 114.4158 114.2125 114.489 119.5678 119.315 119.876  / 

C(14)-N(13)-C(12) 126.5388 126.6255 126.371 120.2027 120.15 120.076  / 

C(26)-C(27)-C(15) 120.0824 120.3362 120.079 /  /   /  / 

C(27)-C(26)-C(25) 120.3245 119.7724 120.113  /  /  /  / 

C(26)-C(25)-C(24) 119.4596 120.2385 119.872  /  /  /  / 

 



ىخائج و المىاكشت ال                                                                                    السابع                                                                      الفصل   

 

65 

 

خح   ،(SM)البنُت الأم  ( لاخكنا أ  أُْاط الضوساًا مخٓاسبت مو24من خت ٛ الجذوٛس ) -C(17)-N(13)-C(12)  ، C(22)باظخصناء الضاوٍس

C(17)-N(13)  الضوساًاٖما لاخكنا ئخخت ٍ في أُْاط  ،رلٚ بعبب حشُ٘ل الوقُُت الأمُذًتوس O(29)-N(28)-C(21)  ،O(30)-

N(28)-C(21)  ،O(30)-N(28)-O(29)  باث  مُذي .حجم االإعدبذٛ الأ  ظببه نوم وسC6  وس D6  وس C4 في االإشٖ

ننذما ًٙو  االإعدبذٛ الأمُذي مشخٔ َُنُلي جٙو   C(17)-N(13)-C(14)  ،O(16)-C(14)-N(13)أ  الضوساًا لاخكنا أًػا  

خح  منه ننذما ًٙو  االإعدبذٛ ألُُاحيأُْاظها أْل  -C(15)-C(14)-N(13)  ،C(14)-N(13)، وسلاخكنا ن٘غ رلٚ في أُْاط الضاوٍس

C(12)   وة جأزحر المجمونت االإوسرلٚ  ٌهود ئلى ؾبُهت ُت للضوساًا.وْس  شجبؿت بالزساث الؿشَ

IV-5-6-  المجمىعتE: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

C(25)-C(24)-C(23) 120.6573 119.7633 120.217  /   /   / /  

C(24)-C(23)-C(15) 119.5399 120.3135 119.961  /  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(23) 119.9115 119.5524 119.729  /  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(14) 120.7951 121.344 121.04  /  /  /  / 

C(23)-C(15)-C(14) 119.2647 119.0667 119.204 114.029   /  /  / 

O(33)-N(31)-O(32) 126.0175 125.9434  /  /  /  /  / 

O(33)-N(31)-C(24) 116.886 116.9769  /  /  /  /  / 

O(32)-N(31)-C(24) 117.0779 117.0788  /  /  /  /  / 

N(31)-C(24)-C(25) 119.3932 /   /  /  /  /  / 

N(31)-C(24)-C(23) 119.9491  /  /  /  /  /  / 

N(31)-C(25)-C(26)  / 119.7887  /  /  /  /  / 

N(31)-C(25)-C(24)  / 119.9698  /  /  /  /  / 

Cl(17)-C(16)-C(15)  /  /  /  /  / 115.389  / 

 

𝑅  𝑜 

𝑅   𝑚 

𝑅3  𝑝 
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 °(بالذسظت) E(: نخاةج أُْاط الضوساًا للمجمونت 25ظذوٛس )

 

 المسكباث

 الصواًا الشلازيت

E1 X1 E2 X2 E3 X3 

C(14)-N(13)-C(12) 119.1465 119.5944 120.2044 122.6958 120.2114 125.476 

N(13)-C(12)-C(4) 109.6333 110.1992 111.3884 110.8772 111.1707 108.8301 

C(12)-C(4)-Fe(11) 107.2855 107.2122 107.8242 106.6716 108.0616 106.8785 

C(12)-C(4)-C(5) 123.3676 122.4708 123.4403 124.5225 123.5574 123.2752 

C(12)-C(4)-C(3) 123.2972 124.0139 123.6101 121.9257 123.5205 122.9359 

C(23)-C(14)-C(19) 119.8463 119.5659 120.2983 119.8013 120.1962 119.3365 

C(23)-C(14)-N(13) 118.8053 116.9571 120.023 118.2033 119.9949 117.6109 

C(19)-C(14)-N(13) 121.3095 123.4757 119.6696 121.995 119.8004 123.045 

C(22)-C(23)-C(14) 120.2521 120.6474 119.7022 120.13 119.8835 120.4852 

C(23)-C(22)-C(21) 119.8847 119.796 120.1998 120.1218 119.9721 119.9091 

C(22)-C(21)-C(20) 120.0611 119.8176 119.9754 119.7952 120.089 119.878 

C(21)-C(20)-C(19) 120.2341 120.6548 120.041 120.1867 119.9742 120.0566 

C(20)-C(19)-C(14) 119.7053 119.5016 119.7802 119.9622 119.8822 120.3242 

Cl(17)-C(16)-C(15) 114.218 /  115.4055 /  115.3871  / 

O(18)-C(15)-C(16) 117.206  / 120.0011  / 120.1126  / 

O(18)-C(15)-N(13) 121.6478  / 121.4889  / 121.5047  / 

C(16)-C(15)-N(13) 121.026  / 118.5096  / 118.3824  / 

C(15)-N(13)-C(14) 121.0429  / 119.571  / 119.5683  / 

C(15)-N(13)-C(12) 119.7946  / 120.1182  / 120.1598  / 

Cl(24)-C(19)-C(20) 118.7547 117.1931 /   /  /  / 

Cl(24)-C(19)-C(14) 121.5399 123.2725  /  /  /  / 

Cl(24)-C(20)-C(21)  / /  120.061 119.8365  /  / 

Cl(24)-C(20)-C(19)  /  / 119.8979 119.9768  /  / 

Cl(24)-C(21)-C(22)  /  /  / /  119.9436 120.111 

Cl(24)-C(21)-C(20)  /  /  /  / 119.9671 120.0103 

بت من أُْاط صوساًا البجى الأم( نت خل أ  أُْاط الضوساًا في 25من خت ٛ الجذوٛس ) باث ْشٍ ا الشت زت الأوسلى  ،(SM)االإشٖ باظخصناء الضاوٍس

ب   ا .هأ  الأُْاط شبه مخمازلت َُما بُنٌهود ئلى أزش االإعدبذٛ الأمُذي. باقي الضوساًا لاخكنا  G3في االإشٖ
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IV -5-8-  المجمىعتG: 

 

 

 

 

 )°(بالدزحت G: هخائج أكياض الصواًا للمجمىعت (26)حدول 

 المسكباث

 الصواًا الشلازيت

G1 G2 G3 Z 

C(14)-N(13)-C(12) 120.2067 120.041 118.2402 125.9561 

N(13)-C(12)-C(4) 111.3673 109.8496 110.743 112.2666 

C(12)-C(4)-Fe(11) 106.6893 107.2586 107.9877 108.836 

C(12)-C(4)-C(5) 122.523 123.2681 122.3587 125.3004 

C(12)-C(4)-C(3) 123.7289 123.2401 124.3121 122.3557 

N(29)-C(28)-C(19) 179.872 179.8882 179.8455 179.9216 

C(21)-C(22)-C(14) 119.856 119.7464 120.2668 120.2947 

C(22)-C(21)-C(20) 120.1423 120.1355 120.175 120.0933 

C(21)-C(20)-C(19) 120.1436 120.2043 119.9859 119.9411 

C(28)-C(19)-C(20) 120.0552 120.1698 120.0764 120.0739 

C(28)-C(19)-C(18) 120.2528 120.1817 120.247 120.0967 

C(20)-C(19)-C(18) 119.6916 119.6483 119.6766 119.8294 

C(19)-C(18)-C(14) 120.1431 120.0751 120.595 120.3767 

C(22)-C(14)-C(18) 120.0227 120.1875 119.2866 119.4605 

C(22)-C(14)-N(13) 120.5486 120.0848 120.1321 117.6931 

C(18)-C(14)-N(13) 119.4219 119.7166 120.5723 122.8455 

O(17)-C(15)-C(16) 118.7672 119.2948 119.7108  / 

O(17)-C(15)-N(13) 121.9712 121.5114 120.1727  / 

C(16)-C(15)-N(13) 119.2585 119.1937 119.9997  / 

C(15)-N(13)-C(14) 119.5836 119.8108 117.3931  / 

C(15)-N(13)-C(12) 120.0889 120.144 119.5026  / 

C(26)-C(27)-C(16) / /  120.3237  / 

C(27)-C(26)-C(25)  / /  120.2143  / 

 

𝑅 :  𝐶𝐻3 

𝑅 :  𝐶  𝐻  

𝑅3:  𝑃  
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بت من أُْاط البنُت الأم( لاخكنا أ  أُْاط الضوساًا ظذ 26من خت ٛ الجذوٛس ) زلٚ ،(SM)ْشٍ ت بح   وٖس الضوساًا االإشترٖ

اٗنذ مخٓاسبت َُما بُنها باظخصناء بهؼ الؤخخت ٍ جم جُعحرها في المجموناث العابٓت . باث   االإشٖ

 

 

C(26)-C(25)-C(24)  /  / 119.6986  / 

C(25)-C(24)-C(23)  /  / 120.2245  / 

C(24)-C(23)-C(16)  /  / 120.2925  / 

C(27)-C(16)-C(23)  /  / 119.2351  / 

C(27)-C(16)-C(15)  /  / 121.559  / 

C(23)-C(16)-C(15)  / 113.8475 119.1917  / 
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IV-6-للمجمىعاث المدزوطت بالدزحت هخائج شواًا الفخل )°(: 

IV-6-1- :) البنى الأطاطيت )حصئ الفيروطان 

 °(بالدزحت) للمسكباث السئيظيت ومسكب الفيروطان طان: هخائج شواًا الفخل لجصء الفيرو (27)حدول 

 المسكباث

خلفشواًا ال  

FC SM X1 X2 X3 Y1 Y2 Y3 Z 

Fe(11)-C(1)-C(2)-C(3) 59.0586 59.086 58.9246 59.237 59.0714 58.9761 59.069 59.0621 59.2621 

C(5)-C(1)-C(2)-C(3) 0.0176 0.1429 -0.1395 0.3689 0.1406 -0.0462 0.1432 0.1355 0.1932 

C(2)-C(1)-C(5)-C(4) -0.0294 -0.8827 -0.6697 -0.9042 -0.9022 -0.6813 -0.8711 -0.9681 -0.3613 

C(2)-C(1)-C(5)-Fe(11) 59.0464 58.9634 59.0854 58.9187 58.9575 59.0329 58.9489 58.9469 59.1011 

C(5)-C(1)-Fe(11)-C(2) 119.4639 119.7176 119.5162 119.8185 119.7376 119.5872 119.7346 119.7588 119.6404 

C(5)-C(1)-Fe(11)-C(3) 81.7544 82.1419 82.0323 82.1179 82.1455 82.0573 82.1458 82.1849 81.9956 

C(5)-C(1)-Fe(11)-C(4) 37.7188 38.1968 38.082 38.1556 38.195 38.084 38.184 38.2376 38.0273 

Fe(11)-C(2)-C(3)-C(4) 59.0623 59.7151 59.8263 59.5049 59.7414 59.7354 59.7007 59.7958 59.2785 

C(1)-C(2)-C(3)-C(4) 0.0009 0.6534 0.8932 0.3115 0.6767 0.7549 0.6412 0.7509 0.0506 

C(1)-C(2)-Fe(11)-C(3) 119.452 119.591 119.7799 119.3431 119.5665 119.7009 119.5739 119.598 119.3604 

C(1)-C(2)-Fe(11)-C(4) 81.7461 81.4709 81.6105 81.4362 81.4521 81.5584 81.461 81.4378 81.4727 

C(1)-C(2)-Fe(11)-C(5) 37.7035 37.5065 37.6233 37.4634 37.5014 37.5823 37.4972 37.486 37.5257 

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(5) 59.0383 58.3883 58.377 58.5156 58.3787 58.4413 58.4087 58.2989 59.0997 

C(2)-C(3)-C(4)-C(5) -0.0191 -1.2099 -1.3146 -0.8759 -1.2457 -1.1836 -1.19 -1.3626 -0.276 
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C(2)-C(3)-Fe(11)-C(1) 37.7058 37.5954 37.4844 37.729 37.6052 37.5353 37.6078 37.5933 37.6733 

C(2)-C(3)-Fe(11)-C(4) 119.4526 118.5323 118.4735 118.9371 118.5442 118.5422 118.5646 118.4554 118.9864 

C(2)-C(3)-Fe(11)-C(5) 81.7454 81.4991 81.383 81.6853 81.5196 81.4378 81.5128 81.4956 81.5855 

Fe(11)-C(4)-C(5)-C(1) 59.075 59.7412 59.6203 59.7108 59.7467 59.6069 59.7278 59.7854 59.5342 

C(3)-C(4)-C(5)-C(1) 0.03 1.2973 1.2313 1.1001 1.331 1.1566 1.2774 1.4449 0.394 

C(3)-C(4)-Fe(11)-C(1) 81.7439 82.3158 82.3317 82.0194 82.3046 82.3006 82.2979 82.3781 81.8292 

C(3)-C(4)-Fe(11)-C(2) 37.709 38.1856 38.223 37.943 38.1801 38.1856 38.1683 38.2317 37.8495 

C(3)-C(4)-Fe(11)-C(5) 119.4602 120.5537 120.4505 120.1983 120.5567 120.421 120.5198 120.6723 119.8582 

C(4)-C(5)-Fe(11)-C(1) 119.4374 118.4271 118.6453 118.536 118.4149 118.6441 118.4566 118.3368 118.7236 

C(4)-C(5)-Fe(11)-C(2) 81.7384 80.9025 81.0117 81.081 80.9065 81.0417 80.9374 80.8334 81.219 

C(4)-C(5)-Fe(11)-C(3) 37.7007 37.0083 37.0842 37.2029 37.0103 37.1126 37.0378 36.9435 37.3908 

C(10)-C(6)-C(7)-C(8) 0.0144 -0.3085 -0.1596 0.2899 -0.339 -0.2634 -0.2715 -0.268 0.4893 

C(10)-C(6)-C(7)-Fe(11) 59.0756 -59.284 -59.161 -59.0431 -59.2994 -59.2045 -59.2915 -59.2849 -58.9842 

Fe(11)-C(6)-C(10)-C(9) 59.0574 -59.0775 -59.1445 -59.2128 -59.0268 -59.0543 -58.9908 -59.0399 -59.413 

C(7)-C(6)-C(10)-C(9) -0.0175 0.2255 0.0387 -0.1572 0.2942 0.1841 0.313 0.268 -0.4334 

C(7)-C(6)-Fe(11)-C(8) 37.7013 -37.5582 -37.6 -37.8403 -37.5496 -37.5629 -37.6008 -37.5798 -37.9237 

C(7)-C(6)-Fe(11)-C(9) 81.7345 -81.5159 -81.5964 -81.8404 -81.511 -81.5612 -81.5665 -81.535 -81.9067 

C(7)-C(6)-Fe(11)-C(10) 119.4397 -119.153 -119.34 -119.5799 -119.1118 -119.2338 -119.1378 -119.1461 -119.7468 

C(6)-C(7)-C(8)-C(9) -0.0058 0.2736 0.2192 -0.3122 0.2545 0.2418 0.1268 0.1658 -0.3581 

C(6)-C(7)-C(8)-Fe(11) 59.0571 -58.9912 -59.0353 -59.3124 -58.9823 -58.9846 -59.0233 -59.0236 -59.458 

C(8)-C(7)-Fe(11)-C(6) 119.4544 -119.6436 -119.5807 -119.1193 -119.668 -119.6605 -119.5771 -119.6017 -118.9309 
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 أنت ه هنإ أسبو  صوساًا َخل ممحزة لبنُت الُحروسظا  : (27)من خت ٛ الجذوٛس 

ا   (0)°ٍا أخزث ُْمت شبه مهذوسمت ، نموما مهكم الضاوس 1.5وس -1.5اُْاظها مدطوسة مابح    C-C-C-Cالضاوٍس

ت . 37°،81°،119°جٙو  أُْاظها   C-C-Fe-Cالضوساًا  هود الؤخخت ٍ ئلى جشجِب رساث ال٘شبو  االإشٙلت للضاوٍس بت منها وَس  أوس ْشٍ

خعب ئججاه الذوسسا  . -59°وس أ 59°أُْاظها جٙو  في خذوسد  Fe-C-C-C وس  C-C-C-Feالضوساًا 

C(8)-C(7)-Fe(11)-C(9) 37.7082 -37.8014 -37.8268 -37.5658 -37.7857 -37.8255 -37.7226 -37.7511 -37.5718 

C(8)-C(7)-Fe(11)-C(10) 81.7424 -81.8241 -81.8625 -81.5178 -81.8204 -81.88 -81.7423 -81.7774 -81.4591 

C(7)-C(8)-C(9)-C(10) -0.0051 -0.1336 -0.1952 0.2155 -0.0721 -0.1276 0.0667 0.0001 0.0917 

C(7)-C(8)-C(9)-Fe(11) 59.0652 -59.293 -59.2962 -59 -59.2693 -59.2887 -59.1804 -59.2263 -59.0657 

C(9)-C(8)-Fe(11)-C(6) 81.743 -81.6505 -81.5987 -81.7841 -81.7077 -81.6655 -81.7638 -81.7212 -81.626 

C(9)-C(8)-Fe(11)-C(7) 119.4464 -119.1991 -119.1817 -119.6245 -119.2387 -119.201 -119.3555 -119.2888 -119.552 

C(9)-C(8)-Fe(11)-C(10) 37.7084 -37.7034 -37.6574 -37.7617 -37.7535 -37.7228 -37.7931 -37.7654 -37.6493 

C(8)-C(9)-C(10)-C(6) 0.014 -0.0569 0.0969 -0.036 -0.1376 -0.0349 -0.235 -0.166 0.2104 

C(8)-C(9)-C(10)-Fe(11) 59.0693 -59.1542 -59.0945 -59.2433 -59.1909 -59.1544 -59.2463 -59.2369 -59.1808 

C(10)-C(9)-Fe(11)-C(6) 37.7061 -37.613 -37.6993 -37.7538 -37.5706 -37.6184 -37.5501 -37.5803 -37.8618 

C(10)-C(9)-Fe(11)-C(7) 81.739 -81.5874 -81.6799 -81.7111 -81.5286 -81.5814 -81.5152 -81.5368 -81.8226 

C(10)-C(9)-Fe(11)-C(8) 119.4447 -119.3903 -119.4933 -119.2688 -119.3108 -119.387 -119.2363 -119.287 -119.4053 

C(6)-C(10)-Fe(11)-C(7) 37.7106 -37.825 -37.7224 -37.5786 -37.8437 -37.7795 -37.8392 -37.8236 -37.4728 

C(6)-C(10)-Fe(11)-C(8) 81.7416 -81.8233 -81.7071 -81.5406 -81.8529 -81.7845 -81.8559 -81.8237 -81.3966 

C(6)-C(10)-Fe(11)-C(9) 119.4501 -119.5162 -119.3547 -119.3016 -119.5944 -119.4993 -119.6426 -119.5706 -119.0553 
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IV-6-2-  المجمىعتA: 

 °(بالدزحت) Aخائج شواًا الفخل للمجمىعت : ه(28(حدول 

 المسكباث

 شواًا الفخل

A1 A2 A3 SM 

C(4)-C(12)-N(13)-C(17) -86.239 -154.1525 -21.5336 119.9416 

C(4)-C(12)-N(13)-C(14) 80.7423 23.7684 163.1656   

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(12)  -98.2491 98.7731 98.2918 -97.3296 

C(2)-C(3)-C(4)-C(12)  -157.7861 158.6858 157.7161 -156.9602 

C(3)-C(4)-C(12)-N(13) -79.6682 52.4171 107.8394 -67.6767 

C(5)-C(4)-C(12)-N(13) 126.6951 -153.5862 -98.1263 140.0076 

Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13) -156.5218 129.5 -175.1242 -143.878 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(1) -157.9094 157.3001 157.702 -158.035 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(2)  157.9921 -158.5454 -158.22 157.8347 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(3) 119.8879 -120.1515 -120.193 119.6492 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(5) -119.7395 119.0056 119.7381 -119.7972 

C(12)-C(4)-C(5)-C(1) 157.9101 -158.8851 -157.7843 157.0038 

C(12)-C(4)-C(5)-Fe(11)  98.2621 -99.0824 -98.4284 97.2627 

C(12)-N(13)-C(17)-C(18) -90.6623 -98.0566 -85.6822 156.7111 

C(12)-N(13)-C(17)-C(22) 88.219 81.3778 93.4247 -24.1958 

C(14)-N(13)-C(17)-C(18) 101.0678 83.7877 89.6577  / 

C(14)-N(13)-C(17)-C(22) -80.051 -96.7779 -91.2353  / 

C(12)-N(13)-C(14)-C(15)  24.561 24.0789 179.972  / 

C(12)-N(13)-C(14)-O(16 -148.0049 -150.612 -0.2984  / 

C(17)-N(13)-C(14)-C(15) -168.13 -157.919 4.6354  / 

C(17)-N(13)-C(14)-O(16)  19.3041 27.3901 -175.635  / 

C(19)-C(20)-C(21)-C(22) -0.0453 0.1129 0.2263 0.3136 

C(18)-C(19)-C(20)-C(21)  -0.2353 -0.0536 -0.1355 -0.3966 

C(17)-C(18)-C(19)-C(20)  0.0505 -0.1831 -0.3035 -0.2316 

N(13)-C(17)-C(22)-C(21)  -179.5643 -179.7294 -179.6652 179.908 

C(18)-C(17)-C(22)-C(21) -0.6945 -0.3028 -0.5638 -1.016 

N(13)-C(17)-C(18)-C(19) 179.3029 179.8 179.7601 -179.9318 

C(22)-C(17)-C(18)-C(19) 0.4151 0.3625 0.6543 0.9347 

C(20)-C(21)-C(22)-C(17)  0.5091 0.0649 0.1225 0.3984 

C(14)-C(15)-C(27)-C(26) -179.6637 179.9617  / /  
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اٗنذ مخٓاسبت ظذا مو البنُت الأم 28نت خل من خت ٛ الجذوٛس ) -C(4)-C(12)-N(13)باظخصناء الضوساًا  (SM)( أ  أُْاط الضوساًا 

C(17)   ،C(3)-C(4)-C(12)-N(13) ، C(5)-C(4)-C(12)-N(13)  ،Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13)  ،C(12)-N(13)-C(17)-C(18)  ،

C(12)-N(13)-C(17)-C(22)  

 بهذ حشُ٘ل الوقُُت الأمُذًت. N(13)اٗ  هنإ جباًن ٖبحر بح  الُٓم ظببه المجموناث االإشجبؿت بالزسة 

باث َُما بُنها ٌهود ئلى ؾبُهت وسنوم المجموناث االإشٙلت للأمُذ. ٖما لاخكنا أ  هنإ جباًن  مهخبر بح  أُْاط الضوساًا للمشٖ

 

 

 

 

C(23)-C(15)-C(27)-C(26) -2.2572 1.8464  /  / 

C(14)-C(15)-C(23)-C(24)  179.7853 -179.9479  /  / 

C(27)-C(15)-C(23)-C(24) 2.4147 -1.7986  /  / 

C(25)-C(26)-C(27)-C(15) 0.7297 -0.6968  /  / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(23) 44.2008 -144.7636  /  / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(27) -138.4089 37.1143  /  / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(23) -143.1128 29.962  /  / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(27) 34.2776 -148.1601  /  / 

C(15)-C(23)-C(24)-C(25) -1.0738 0.6035  /  / 

C(24)-C(25)-C(26)-C(27)  0.6118 -0.511  /  / 

N(28)-C(24)-C(25)-C(26)  179.3534 179.9315  /  / 

C(23)-C(24)-N(28)-O(29) -9.6555 -0.9156  /  / 

C(23)-C(24)-N(28)-O(30) 171.9389 178.3364  /  / 

C(25)-C(24)-N(28)-O(29) 170.5519 178.6431  /  / 

C(25)-C(24)-N(28)-O(30) -7.8536 -2.1049  /  / 

C(23)-C(24)-C(25)-C(26) -0.4371 0.557  /  / 

C(15)-C(23)-C(24)-N(28)  179.1387 -179.8865  /  / 

N(13)-C(15)-C(16)-Cl(17)   / /  -179.3517  / 

O(18)-C(15)-C(16)-Cl(17)  /  / 0.914  / 
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IV-6-3-   المجمىعتB: 

 °(بالدزحت) B: شواًا الفخل للمجمىعت (29)حدول 

 المسكباث

 شواًا الفخل

B1 B2 B3 Y1 

C(17)-C(22)-N(28)-O(29) -35.037 42.2389 -41.3856 52.1856 

C(17)-C(22)-N(28)-O(30) 143.325 -140.6739 144.9531 -134.9494 

C(21)-C(22)-N(28)-O(29) 146.2155 -137.4809 138.2011 -124.5769 

C(21)-C(22)-N(28)-O(30) -35.4225 39.6063 -35.4603 48.2881 

C(20)-C(21)-C(22)-C(17) 0.1542 0.0966 3.5217 -0.3801 

C(20)-C(21)-C(22)-N(28) 178.9265 179.8188 -176.066 176.4113 

C(19)-C(20)-C(21)-C(22)  -0.3252 0.454 1.6237 -0.7379 

C(18)-C(19)-C(20)-C(21) 0.071 -0.1343 -2.0557 0.8163 

C(17)-C(18)-C(19)-C(20) 0.3575 -0.7415 -2.6516 0.2272 

N(13)-C(17)-C(22)-C(21) 179.0909 -178.2505 -176.7317 -177.7282 

N(13)-C(17)-C(22)-N(28) 0.3766 2.0372 2.8389 5.6199 

C(18)-C(17)-C(22)-C(21) 0.2678 -0.9584 4750.8- 1.4071 

C(18)-C(17)-C(22)-N(28)  -178.4465 179.3292 171.5132 -175.2448 

N(13)-C(17)-C(18)-C(19) -179.4199 178.6605 176.8363 177.8452 

C(22)-C(17)-C(18)-C(19)  -0.5243 1.2781 7.5758 -1.325 

C(12)-N(13)-C(17)-C(18) 96.1017 -95.0291 102.0458 -116.7556 

C(12)-N(13)-C(17)-C(22) -82.7428 82.2769 -89.2492 62.3855 

C(14)-N(13)-C(17)-C(18) -80.6152 79.2994 130.064 / 

C(14)-N(13)-C(17)-C(22) 100.5402 -103.3947 -61.231 / 

C(12)-N(13)-C(14)-C(15) -17.8457 -178.3372 -155.4531 / 

C(12)-N(13)-C(14)-O(16 157.7221 1.9054 33.0064 / 

C(17)-N(13)-C(14)-C(15) 158.5814 7.3337 176.9368 / 

C(17)-N(13)-C(14)-O(16) -25.8508 -172.4237 5.3964 / 

C(4)-C(12)-N(13)-C(14) -21.1656 -81.7777 160.9154 / 

C(4)-C(12)-N(13)-C(17)  162.5875 92.5259 -28.1503 80.7196 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(1) 159.5307 -158.3552 -157.2478 -157.2209 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(2) -155.9479 157.5579 158.7117 158.6641 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(3) -117.9589 119.5883 120.6554 120.4786 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(5) 120.7994 -120.2988 -119.264 -119.1004 

Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13) -134.7909 -165.8425 -162.0525 -142.3005 
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اٗنذ شبه مخمازلت مو أُْاظها في البنُت الأم 29الجذوٛس ) من خت ٛ اٗ   (SM)( نت خل أ  أُْاط الضوساًا  باظخصناء بهؼ الضوساًا 

 لها.هنإ جباًن في أُْاظها ٌهود ئلى حشُ٘ل الوقُُت الأمُذًت وسؾبُهت المجموناث االإشٙلت 

باث هزه المجونت جخمح  ت ز مشٖ ت مخخلُت من  N(13)-C(17)-C(22)-N(28)بالضاوٍس اٗنذ أُْاط هزه الضاوٍس نن باقي المجموناث، 

ب لآخش بعبب المجمونت االإشٙلت للوقُُت الأمُذًت.  مشٖ

C(5)-C(4)-C(12)-N(13) -57.834 117.5807 120.8352 141.6486 

C(3)-C(4)-C(12)-N(13) 148.5551 -89.3028 -84.6955 -66.1213 

C(12)-C(4)-C(5)-C(1) -159.8385 157.0216 158.7253 157.692 

C(12)-C(4)-C(5)-Fe(11) -98.9007 97.5483 99.2173 98.0851 

C(2)-C(3)-C(4)-C(12) 158.4381 -157.1259 -158.3986 -157.3517 

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(12) 99.7511 -97.7753 -98.8661 -97.2061 

C(14)-C(15)-C(27)-C(26) -179.924 / / / 

C(23)-C(15)-C(27)-C(26)  1.9493 / / / 

C(14)-C(15)-C(23)-C(24) -179.8659 / / / 

C(27)-C(15)-C(23)-C(24) -1.7714 / / / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(23) -41.9677 -5.3533 / / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(27) 139.922 / / / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(23)  142.4595 174.8836 / / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(27)  -35.6509 / / / 

C(25)-C(26)-C(27)-C(15) -0.8336 / / / 

C(24)-C(25)-C(26)-C(27) -0.4617 / / / 

C(23)-C(24)-C(25)-C(26) 0.6422 / / / 

C(15)-C(23)-C(24)-C(25) 0.474 / / / 

N(13)-C(15)-C(16)-Cl(17) / / 176.7268 / 

O(18)-C(15)-C(16)-Cl(17)  / / -10.3332 / 
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IV-6-4- المجمىعت C: 

 °(بالدزحت) Cللمجمىعت : شواًا الفخل (30حدول)

 المسكباث 

 شواًا الفخل

C1 C2 C3 C4 C5 C6 Y2 

C(20)-C(21)-N(28)-O(29  -7.8592 -8.4461 -8.5981 0.7627 1.9053 -1.2345 -0.604 

C(20)-C(21)-N(28)-O(30 169.5155 169.3669 169.7395 -179.6141 -177.5556 178.6523 179.4755 

C(22)-C(21)-N(28)-O(29 172.783 172.0694 171.7127 -179.1308 -178.3361 178.9097 179.5619 

C(22)-C(21)-N(28)-O(30  -9.8423 -10.1176 -9.9497 0.4923 2.203 -1.2036 -0.3586 

C(20)-C(21)-C(22)-C(17)  -0.3398 0.025 0.7372 -0.3889 0.2454 -0.111 0.163 

N(28)-C(21)-C(22)-C(17) 179.0125 179.5058 -179.5762 179.5041 -179.5121 -179.9637 179.9955 

C(19)-C(20)-C(21)-C(22) 0.3132 0.1578 -0.116 0.0448 -0.3567 -0.1584 0.266 

C(19)-C(20)-C(21)-N(28) -179.0399 -179.3229 -179.8032 -179.8463 179.4007 179.6968 -179.5672 

C(18)-C(19)-C(20)-C(21) 0.043 -0.101 -0.3543 0.0917 -0.029 0.0874 -0.152 

C(17)-C(18)-C(19)-C(20)  -0.3693 -0.1382 0.1968 0.119 0.5237 0.253 -0.3933 

N(13)-C(17)-C(22)-C(21) -179.6817 -179.8579 179.8041 179.8672 179.3145 179.3471 -179.898 

C(18)-C(17)-C(22)-C(21)  0.0112 -0.2663 -0.8954 0.5978 0.2521 0.4529 -0.7004 

N(13)-C(17)-C(18)-C(19) -179.9597 179.9204 179.7462 -179.7428 -179.7044 -179.4195 -179.929 

C(22)-C(17)-C(18)-C(19) 0.342 0.3234 0.4331 -0.4666 -0.6355 -0.5255 0.8179 

C(12)-N(13)-C(17)-C(18) -103.7345 -97.2049 -85.1935 79.4734 86.7423 95.5856 163.5841 

C(12)-N(13)-C(17)-C(22)  75.962 82.3916 94.1167 -99.8003 -92.326 -83.3113 -17.1999 
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C(14)-N(13)-C(17)-C(18)  78.3966 87.3372 98.3287 -96.0008 -87.5971 -88.5948  / 

C(14)-N(13)-C(17)-C(22) -101.9069 -93.0664 -82.361 84.7255 93.3345 92.5084  / 

C(12)-N(13)-C(14)-C(15) 22.7923 20.5729 16.9306 -178.1912 -179.9951 178.8872  / 

C(12)-N(13)-C(14)-O(16 -151.8928 -152.8275 -156.1364 1.579 0.2507 -1.16  / 

C(17)-N(13)-C(14)-C(15) -159.5173 -164.3481 -166.9366 -2.7169 -5.6925 3.0859  / 

C(17)-N(13)-C(14)-O(16  25.7976 22.2516 19.9964 177.0534 174.5533 -176.9613  / 

C(4)-C(12)-N(13)-C(14) 23.264 29.48 31.8147 -61.7053 -54.2351 156.4924  / 

C(4)-C(12)-N(13)-C(17) -154.322 -145.3932 -144.1809 122.851 131.512 -27.7157 111.4964 

C(3)-C(4)-C(12)-N(13)  52.3541 50.0165 46.329 -57.11 -39.5801 122.4317 -66.1213 

C(5)-C(4)-C(12)-N(13) -153.6424 -156.6526 -161.1036 150.1416 167.8505 -84.1537 141.6486 

Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13) 129.4627 126.7655 122.7157 -133.581 -115.9886 -160.8543 -142.3005 

C(2)-C(3)-C(4)-C(12) 158.6396 158.0235 157.2846 -157.4368 -157.0349 157.428 -157.0043 

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(12)  98.7287 98.1236 97.4138 -97.7155 -97.2693 97.8924 -97.3428 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(1)  157.0681 157.0776 156.9015 -157.5269 -156.756 157.6618 -157.7932 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(2) -158.7776 -158.7779 -158.9529 158.3382 159.1505 -158.2413 158.0772 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(3)  -120.3649 -120.391 -120.585 120.0927 120.9263 -120.1343 119.9089 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(5) 118.8001 118.8539 118.705 -119.2483 -118.6418 119.635 -119.5713 

C(12)-C(4)-C(5)-C(1) -158.9292 -158.307 -157.6614 157.6775 157.5623 -157.4719 156.9823 

C(12)-C(4)-C(5)-Fe(11)  -99.1609 -98.5724 -97.9632 97.9066 97.9376 -98.059 97.2545 

C(25)-C(26)-C(27)-C(15)  -0.8337 -0.5808 -0.8105  /  /  /  / 

C(24)-C(25)-C(26)-C(27)  -0.5003 -0.5457 -0.5944  /  /  /  / 
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C(23)-C(24)-C(25)-C(26) 0.6534 0.4628 0.6945  /  /  /  / 

C(15)-C(23)-C(24)-C(25) 0.5247 0.7462 0.6093  /  /  /  / 

C(14)-C(15)-C(27)-C(26)  -179.975 179.7791 179.8585  /  /  /  / 

C(23)-C(15)-C(27)-C(26) 2.0131 1.7795 2.1039  /  /  /  / 

C(14)-C(15)-C(23)-C(24) -179.8987 -179.9001 -179.8143  /  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(23)-C(24) -1.8534 -1.8619 -2.0027  /  //  /  / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(23)  -144.4794 -141.8793 -142.0824 178.2643  /  /  / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(27)  37.4987 40.1113 40.1491  /  /  /  / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(23 30.212 31.5375 30.9957 -1.5113  /  /  / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(27  -147.8099 -146.4719 -146.7729  /  /  / / 

C(23)-C(24)-N(31)-O(32 9.2274 -3.3263  /  /  /  / / 

C(23)-C(24)-N(31)-O(33 -171.5295 176.0067  /  /  /  / / 

C(25)-C(24)-N(31)-O(32 -170.6912 176.2021  /  /  /  / / 

C(25)-C(24)-N(31)-O(33 8.5519 -4.465  /  /  /  / / 

N(31)-C(24)-C(25)-C(26)  -179.4285 179.9273  /  /  /  / / 

C(15)-C(23)-C(24)-N(31) -179.3929 179.9888  /  /  /  / / 

N(13)-C(15)-C(16)-Cl(17  / /   /  /  / 178.8408 / 

O(18)-C(15)-C(16)-Cl(17  / /   /  /  / -1.1129 / 
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IV-6-5- المجمىعت D : 

 °(بالدزحت) D: هخائج شواًا الفخل للمجمىعت (31حدول)

 المسكباث 

 شواًا الفخل

D1 D2 D3 D4 D5 D6 Y3 

C(4)-C(12)-N(13)-C(14) 26.6297 26.8808 24.5416 -67.1818 -63.6767 -65.4633   

C(4)-C(12)-N(13)-C(17) -150.9599 -150.396 -153.42 115.3187 120.2217 118.0613 132.5899 

C(3)-C(4)-C(12)-N(13) 53.9583 52.9306 52.8405 -70.7823 -61.8641 -63.5149 -64.4238 

C(5)-C(4)-C(12)-N(13) -152.3555 -153.4018 -153.676 136.5729 145.5973 144.1057 143.3575 

Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13) 130.919 129.8273 129.7319 -147.1805 -138.2201 -139.7978 -140.5627 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(1) 157.1206 157.5411 156.9121 -157.8221 -157.4593 -157.5225 -158.0351 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(2) -158.7249 -158.2999 -158.956 158.0483 158.4166 158.3629 157.8186 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(3) -120.3599 -119.9302 -120.611 119.8858 120.1996 120.1942 119.5869 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(5) 118.8558 119.2278 118.7163 -119.6153 -119.2844 -119.3688 -119.7408 

C(12)-C(4)-C(5)-C(1) -158.5987 -158.5444 -158.389 157.2482 157.342 157.1094 157.0419 

C(12)-C(4)-C(5)-Fe(11) -98.8318 -98.7305 -98.6838 97.563 97.6748 97.4658 97.2565 

C(2)-C(3)-C(4)-C(12) 158.2674 158.4126 158.0157 -157.1301 -157.111 -156.8959 -159.3904 

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(12) 98.4328 98.5528 98.1825 -97.5512 -97.4479 -97.2779 -100.0147 

C(20)-C(21)-C(22)-C(17)  0.2455 0.0998 0.1343 -0.1848 -0.1417 -0.2655 0.3082 

C(19)-C(20)-N(28)-O(29  5.1578 2.0547 1.6841 3.8046 -0.2174 -1.0552 -1.1944 

C(19)-C(20)-N(28)-O(30 -176.3084 -179.1593 -179.515 -176.2318 179.937 179.0519 179.0781 
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C(21)-C(20)-N(28)-O(29  -174.4297 -177.5828 -177.946 -176.2814 179.7376 178.8012 179.0725 

C(21)-C(20)-N(28)-O(30  4.1041 1.2032 0.8548 3.6822 -0.108 -1.0918 -0.655 

C(19)-C(20)-C(21)-C(22) -0.0482 0.1266 0.1181 -0.1331 -0.0624 0.0645 0.3451 

N(28)-C(20)-C(21)-C(22) 179.5362 179.7615 179.7455 179.9535 179.9827 179.9176 -179.9226 

C(18)-C(19)-C(20)-C(21) -0.0491 -0.1348 -0.1413 0.126 0.0215 0.0333 -0.2994 

C(18)-C(19)-C(20)-N(28) -179.6348 -179.7709 -179.77 -179.9605 179.9763 -179.8223 179.9683 

C(17)-C(18)-C(19)-C(20) -0.0511 -0.0835 -0.0878 0.199 0.2237 0.0697 -0.4007 

N(13)-C(17)-C(22)-C(21) 179.9632 179.8938 -179.906 179.7369 179.7814 -179.4322 -179.9441 

C(18)-C(17)-C(22)-C(21)  -0.3462 -0.3177 -0.363 0.5092 0.3859 -0.3019 -0.9966 

N(13)-C(17)-C(18)-C(19) 179.9454 -179.8971 179.891 -179.7501 -179.8267 179.5241 -179.9557 

C(22)-C(17)-C(18)-C(19) 0.249 0.3101 0.3401 -0.5164 -0.4271 0.4006 1.0442 

C(12)-N(13)-C(17)-C(18) -92.4274 -95.512 -94.6062 82.4163 81.1505 -99.1648 143.6815 

C(12)-N(13)-C(17)-C(22) 87.2666 84.279 84.9414 -96.8145 -98.2461 79.9639 -37.3555 

C(14)-N(13)-C(17)-C(18) 89.6993 86.8841 87.1975 -95.0991 -94.9835 84.3527  / 

C(14)-N(13)-C(17)-C(22)  -90.6067 -93.3249 -93.2549 85.6701 85.6199 -96.5186  / 

C(12)-N(13)-C(14)-C(15) 19.2502 21.4549 21.9141 -179.7349 -177.6967 -177.6647  / 

C(12)-N(13)-C(14)-O(16  -154.5189 -153.0855 -152.399 0.4334 1.9075 1.8475  / 

C(17)-N(13)-C(14)-C(15) -163.0649 -161.1537 -160.043 -2.22 -1.552 -1.1865  / 

C(17)-N(13)-C(14)-O(16  23.166 24.3059 25.6443 177.9483 178.0522 178.3257  / 

C(25)-C(26)-C(27)-C(15) -0.5967 -0.7693 -0.6137 /   /  /  / 

C(23)-C(24)-N(31)-O(32 13.4002 0.1935  / /   /  /  / 
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C(23)-C(24)-N(31)-O(33 -168.0728 179.8682  /  / /   /  / 

C(25)-C(24)-N(31)-O(32 -166.3571 179.5578  /  / /   /  / 

C(25)-C(24)-N(31)-O(33 12.1699 -0.7675  /  / /   /  / 

C(24)-C(25)-C(26)-C(27) -0.4695 -0.2952 -0.5724  / /   /  / 

C(23)-C(24)-C(25)-C(26) 0.4062 0.3476 0.5082  / /   /  / 

N(31)-C(24)-C(25)-C(26)  -179.8383 -179.6578    / /   /  / 

C(15)-C(23)-C(24)-C(25)  0.7195 0.6634 0.7417  / /   /  / 

C(15)-C(23)-C(24)-N(31) -179.0347 179.709    / //   /  // 

C(14)-C(15)-C(27)-C(26) 179.767 179.5365 179.9448  /  /  /  / 

C(23)-C(15)-C(27)-C(26) 1.7283 1.7679 1.8581  /  /  /  / 

C(14)-C(15)-C(23)-C(24) -179.8516 -179.5344 179.9576  /  /  /  / 

C(27)-C(15)-C(23)-C(24) -1.7828 -1.7147 -1.9204  /  /  /  / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(23)  -141.312 -144.2564 -143.31 178.3696  /  /  / 

N(13)-C(14)-C(15)-C(27)  40.6368 37.9644 38.5935 /   /  /  / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(23  32.4993 30.3044 31.0003 -1.7947  /  /  / 

O(16)-C(14)-C(15)-C(27  -145.5519 -147.4748 -147.096 /   /  /  / 

N(13)-C(15)-C(16)-Cl(17  /  /  / /   / 178.8355  / 

O(18)-C(15)-C(16)-Cl(17  /  /  / /   / -0.6845  / 
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-C(17)-C(22)-N(28)-O(29) ،C(17)-C(22)أُْاط الضوساًا  ( لاخكنا وسظود بهؼ الؤخخت َاث في31من خت ٛ الجذاوٛس )

N(28)-O(30) ،C(21)-C(22)-N(28)-O(29) ،C(21)-C(22)-N(28)-O(30)  اٗنذ ُْمت الؤخخت ٍ مهخبرة نونا ما خُض 

اٗنذ الُٓم مخٓاسبت في المجمونت C وس Bفي المجمونخح    Dوسرلٚ بعبب لٙو  وسغهُت مجمونت النُتروس يحر معخٓشة في خح  

 دلالت نلى ئظخٓشاس مجمونت النُتروس في االإوغو باسا .
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VI-6-6- المجمىعت E: 

 °(بالدزحت) E(: هخائج أكياض شواًا الفخل للمجمىعت 32حدول)

 المسكباث

  شواًا الفشل

E1 X1 E2 X2 E3 X3 

C(21)-C(22)-C(23)-C(14) -0.5468 0.5856 0.2491 -0.221 0.2228 -0.4314 

C(20)-C(21)-C(22)-C(23) -0.3377 0.5486 0.1483 -0.1815 0.1278 -0.3239 

C(19)-C(20)-C(21)-C(22) 0.3321 -0.8587 -0.1684 0.2118 -0.1108 0.367 

C(14)-C(19)-C(20)-C(21)  0.5541 0.0342 -0.2089 0.1599 -0.2568 0.3446 

N(13)-C(15)-C(16)-Cl(17  -65.1795  / -178.6686  / 179.5132  / 

O(18)-C(15)-C(16)-Cl(17  118.7431  / 1.5316  / -0.3146  / 

N(13)-C(14)-C(23)-C(22)  179.1949 178.9909 -179.5293 -179.6272 -179.5317 -

179.8351 

C(19)-C(14)-C(23)-C(22) 1.4329 -1.4068 -0.629 0.5919 -0.5921 1.1333 

N(13)-C(14)-C(19)-C(20) -179.1364 -

179.3355 

179.5135 179.6668 179.5507 179.9351 

C(23)-C(14)-C(19)-C(20)  -1.4317 1.0896 0.6093 -0.5608 0.6091 -1.0887 

C(12)-N(13)-C(15)-C(16) -176.9555  / 179.6988  / 179.6523 /  

C(12)-N(13)-C(15)-O(18  -1.0538  / -0.5045  / -0.5225 /  

C(14)-N(13)-C(15)-C(16) 1.5751  / 3.4411  / 2.473 /  

C(14)-N(13)-C(15)-O(18 177.4767  / -176.7621  / -177.7018 /  

C(12)-N(13)-C(14)-C(19)  92.1517 65.8218 -85.3065 -37.4531 -85.7105 -32.3117 

C(12)-N(13)-C(14)-C(23)  -85.5762 -

114.5929 

93.6007 142.7712 93.2333 148.6955 

C(15)-N(13)-C(14)-C(19) -86.3882  / 90.9479  / 91.4674  / 

C(15)-N(13)-C(14)-C(23)  95.8838  / -90.1449  / -89.5888  / 

C(4)-C(12)-N(13)-C(14) 105.6401 85.6645 -14.5648 -146.4851 -11.674 126.5451 

C(4)-C(12)-N(13)-C(15)  -75.8014  / 169.2014  / 171.1649  / 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(1)  -158.0222 -

157.0607 

157.8632 -159.4668 157.9742 -

158.1523 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(2) 157.8842 158.8307 -158.0756 156.4568 -157.9452 157.7232 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(3) 119.8509 120.6077 -120.0682 118.5138 -119.9195 119.5431 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(5) -119.9216 -

118.9418 

119.8866 -121.2879 119.9587 -

119.9002 
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با َُما بُنها وسمو نخاةج البجى الأم ،  (32)من خت ٛ الجذوٛس  اٗنذ مؿابٓت جٓشٍ باث  نت خل أ  أُْاط الضوساًا في االإشٖ

-C(12)-N(13)-C(14)-C(19) ،C(12)-N(13)-C(14)-C(23)  ،C(4)-C(12)-N(13)-C(14) ،C(3)-C(4)باظخصناء الضوساًا 

C(12)-N(13)  ،C(5)-C(4)-C(12)-N(13) د  ،Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13)   اٗ  هنإ جباًن في أُْاظها ظببه حشُ٘ل

 الوقُُت الأمُذًت .

ت بح   باث ٖما لاخكنا أ  الضوساًا االإشترٖ  غو رسة الٙلوس َيهااٗنذ أُْاظها مخخلُت بعبب ئخخت ٍ مو E3وس E2 وسE1االإشٖ

 

 

 

 

 . 

 

IV-6-7- جمىعت المG : 

C(3)-C(4)-C(12)-N(13) -89.9198 -63.1545 106.8947 175.5432 104.0165 -65.2907 

C(5)-C(4)-C(12)-N(13)  116.9273 144.3632 -98.9835 23.6214 -101.5113 142.5258 

Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13)  -166.5115 -

139.5296 

-176.0346 99.6772 -178.7482 -

141.3934 

C(12)-C(4)-C(5)-C(1)  157.2529 157.3897 -157.8259 156.187 -158.1166 156.8924 

C(12)-C(4)-C(5)-Fe(11) 97.7325 97.7694 -98.4523 96.4761 -98.7228 97.1457 

C(2)-C(3)-C(4)-C(12) -157.1958 -

157.0213 

157.8128 -156.7389 158.1567 -

156.9074 

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(12) -97.7739 -97.3296 98.4001 -97.3474 98.7355 -97.283 

Cl(24)-C(19)-C(20)-C(21 -179.3831 178.0191 179.7073 -179.7984 179.9144 179.9759 

N(13)-C(14)-C(19)-Cl(24  0.7991 2.8084  / /  /   / 

C(23)-C(14)-C(19)-Cl(24 178.5037 -

176.7665 

179.9153 -179.8299 -179.8974 -

179.9325 
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 °(بالدزحت) G: هخائج أكياض شواًا الفخل للمجمىعت (33)حدول 

 المسكباث

  شواًا الفخل

G1 G2 G3 Z 

C(12)-N(13)-C(15)-C(16) -176.4732 -179.4142 -161.05  / 

C(12)-N(13)-C(15)-O(17 2.8787 0.4505 22.8894  / 

C(14)-N(13)-C(15)-C(16) -0.4609 -0.1596 44.0542  / 

C(14)-N(13)-C(15)-O(17 178.8909 179.7051 -132.0063  / 

C(12)-N(13)-C(14)-C(18) 77.3229 84.6192 -108.2878 -16.396 

C(12)-N(13)-C(14)-C(22)  -101.7244 -94.1701 70.6096 163.9652 

C(15)-N(13)-C(14)-C(18) -98.6846 -94.6362 46.9316 /  

C(15)-N(13)-C(14)-C(22) 82.2681 86.5746 -134.1709  / 

C(4)-C(12)-N(13)-C(14) 115.2857 114.9895 -90.9349 -156.4159 

C(4)-C(12)-N(13)-C(15) -68.7271 -65.7577 114.3798  / 

C(3)-C(4)-C(12)-N(13)  -59.1477 -75.2057 -30.8293 143.5845 

C(5)-C(4)-C(12)-N(13) 149.0291 131.874 175.6925 -11.9526 

Fe(11)-C(4)-C(12)-N(13) -135.1678 -151.7128 -107.6361 66.076 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(1) -157.2612 -157.9516 -156.7956 -159.6858 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(2)  158.6281 157.9254 159.0903 156.3346 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(3) 120.4362 119.789 120.7234 118.4851 

C(12)-C(4)-Fe(11)-C(5) -119.1338 -119.8074 -118.6415 -121.6568 

C(12)-C(4)-C(5)-C(1)  156.7423 157.2776 158.455 158.74 

C(12)-C(4)-C(5)-Fe(11) 97.1106 97.6693 98.8138 99.2058 

C(2)-C(3)-C(4)-C(12) -156.424 -157.253 -158.0929 -159.3904 

Fe(11)-C(3)-C(4)-C(12)  -96.7704 -97.7273 -98.1554 -100.0147 

N(13)-C(14)-C(22)-C(21) 179.3725 179.4448 179.8901 -179.609 

C(18)-C(14)-C(22)-C(21)  0.331 0.6612 -1.1983 0.7395 

N(13)-C(14)-C(18)-C(19) -179.3541 -179.3365 -179.6911 179.6936 

C(22)-C(14)-C(18)-C(19)  -0.3017 -0.5485 1.4022 -0.6738 

C(20)-C(21)-C(22)-C(14) -0.1836 -0.3596 0.2929 -0.3075 

C(19)-C(20)-C(21)-C(22) 0.006 -0.0553 0.4271 -0.1968 

C(18)-C(19)-C(28)-N(29) -127.1283 -38.9048 -123.5911 50.1777 

C(20)-C(19)-C(28)-N(29)  52.6327 140.9227 56.3966 -129.8365 

C(18)-C(19)-C(20)-C(21) 0.0241 0.1694 -0.2273 0.2622 

C(28)-C(19)-C(20)-C(21) -179.7383 -179.659 179.785 -179.7237 

C(14)-C(18)-C(19)-C(20) 0.1237 0.1318 -0.6938 0.1753 
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باث وسالبنُت الأم، ٖما لاخكنا وسظو لاخكنا جٓاسب ٖبحر بح  أْ (33)من خت ٛ الجذوٛس  ئخخت ٍ في صوساًا د ُاط صوساًا االإشٖ

ت َُما بُنها وسرلٚ ٌهود ئلى ئخخت ٍ الم باث االإشترٖ  .جمونت االإشٙلت للوقُُت الأمُذًتاالإشٖ

باث هزه المجمونت وسهما  خح  جمحز مشٖ وسهي صوساًا  C(20)-C(19)-C(28)-N(29)  ،C(18)-C(19)-C(28)-N(29)هنإ صاوٍس

ل  اٗ  مخخلِ من  خاضت بوقُُت  النترً خح   ب ئلى آخشخُض لاخكنا أ  ِْغ هاجح  الضاوٍس ، وسهزا الؤخخت ٍ ٌهود ئلى مشٖ

 موناث االإشٙلت للوقُُت الأمُذًتئخخت ٍ المج

C(14)-C(18)-C(19)-C(28)  179.8856 179.9601 179.2939 -179.8388 

C(15)-C(16)-C(27)-C(26)  /  / 179.7972  / 

C(23)-C(16)-C(27)-C(26)  /  / 1.1795  / 

C(15)-C(16)-C(23)-C(24)   /  / -179.7826  / 

C(27)-C(16)-C(23)-C(24)   /  / -1.1318  / 

N(13)-C(15)-C(16)-C(23)   / 178.337 -156.8478  / 

N(13)-C(15)-C(16)-C(27)  /  / 24.5339  / 

O(17)-C(15)-C(16)-C(23   / -1.5307 19.231  / 

O(17)-C(15)-C(16)-C(27   /  / -159.3873  / 

C(25)-C(26)-C(27)-C(16)  /  / -0.4487  / 

C(24)-C(25)-C(26)-C(27)  /  / -0.3419  / 

C(23)-C(24)-C(25)-C(26)   /  / 0.3893  / 

C(16)-C(23)-C(24)-C(25) /   / 0.353  / 
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 :الخلاصت الةامت

، من أظل البُولوظُت للأمُذاث الُحروسظنُت ُتهزا الهمل ًذخل غمن بدض أظاس ي وسأضلي خوٛ الُانل

ئُت ر ب أمُذي  26ٛ لٚ ْمنا بنمزظت ظضٍ باثدساظت وس مشٖ ٖما ْمنا بدعاب  ،الخطاةظ الُشايُت لبنُت االإشٖ

باث من أظل دساظت الهت ْت بح  البنُت وس  QSARوساضُاث   .الُانلُت البُولوظُتلهزه االإشٖ

 همها :لنخاةج أجوضلنا ئلى مجمونت من ا من خت ٛ نملنا هزا

 باث جدخوي نلى مجمونت النُتروس هي حهذًل الوقُُت في بشنامج ٓت االإشالُت لذساظت مشٖ   الؿشٍ

Hyperchem. 

  مٓاسنت مو الخٓوٛ الأخشى . ٌهؿي أَػل ؾاْت ئظخٓشاس      خٓل الٓوة 

 ت وسمهامل بُت وسالؤني حًحر في ُْم ال٘خلت وسالؤظخٓؿاهنإ أ ر موغو االإعدبذلاث لم ً٘نننذ حًُح ٘عاسٍ

  .الخٓعُم

 باث أنؿى ُْم ظالبت مهامل الخٓعُم ف باث ْابلت وسهزا ي ظمُو االإشٖ االإاء  للزوسبا  فيٌهجي أ  ظمُو االإشٖ

ت باث الٙلوس أْل روسبانُت خُض وسظذ ،أٖثر من االإزًباث الهػوٍ ل نا أ  مشٖ باث النترً في االإاء جليها مشٖ

باث النُتروس أنلى  اٗنذ مشٖ  .االإاء فيروسبانُت بِنما 

 خخت َاث شت زُت وسصوساًا الُخل َٙانذ ٗل الؤ أما الضوساًا ال ،ؾواٛ مخمازلتا أ  الأ الخطاةظ الُشايُت وسظذن

بت ظذا للنخاةج االإخدطل نليها في الذساظاث  ضوساًا الخاضت بالوقُُت الأمُذًتفي ال وسهزه النخاةج ْشٍ

بت بواظؿ  .    تالخجشٍ

ت بدت ٛ دس هزه النخاةج جدطلنا نليها من خ بُت في  ،لخالُتت بعبب الكشوٍس اخاظت نكشٍ نأمل جأُٖذها بنخاةج ججشٍ

 أنماٛ ْادمت.
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ػسق  ةًمشل هخائج كيمت مةامل الخىشيع المحظىبت بةد: الجدول   

 Rekk Log P XLog P A lOGP AFC LogP الاطم  الصيغت

          N-))ferrocenyl)methyl)benzenamine 3.93 4.04 4.05 3.99 
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 االإلخظ 

ب من  26ٛ (QSARَهالُت بُولوظُت)-ال٘مُت بنُتفي هزا الهمل ْمنا بذساظت الهت ْت  الآمُذاث الُحروسظُنُت مشٖ

ئُت بواظؿت بشنامج  ٔ النمزظت الجضٍ ئُت   Hyperchemنن ؾشٍ ٓت االإُٙانُٚ الجضٍ خُض ئنخمذنا نلى ؾشٍ

( Molecular Mechanics ) باظخخذام الخٓل 𝐌𝐌  بُت مٓاسنت مو النخاةج ا ٓت أنؿذ نخاةج جٓشٍ بُت هزه الؿشٍ لخجشٍ

ئي, الؤظخٓؿابُت, QSAR'لبهؼ الأؾواٛ وسالضوساًا وسأًػا خعاب خطاةظ''  ' االإخمشلت في ٗل من االإعاخت,الدجم الجضٍ

باث و وسؾاْت ئظخٓشاس االإشٖ  ال٘خلت االإولُت, ؾاْت الؤماهت, مهامل الخوصَ

ئُت، الأمُذاث الُحروسظُنُت،  .ا ، الُحروسظQSARخطاةظ  الٙلماث االإُخاخُت: النمزظت الجضٍ

Summary 

In this work we studied the quantitative structure - biological activity relationship (QSAR) of 26 amide com-

pounds by means of molecular modeling in the program Hyperchem, where we adopted the method 

of Molecular Mechanics   using the field MM + This method gave approximate results compared with the 

experimental results for some lengths and angles as well Calculating the QSAR properties of area, molecular 

size, polarity, molar mass, hydration power, distribution coefficient and compound stability energy 

Key words: molecular modeling,  amides ferrocene, QSAR properties, ferrocene 
 

Résumé 

Dans ce travail, nous avons étudié la relation structure quantitative - activité biologique (QSAR) de 26 

composés amides au moyen de la modélisation moléculaire dans le programme Hyperchem, où nous 

avons adopté la méthode de mécanique moléculaire en utilisant le champ MM + Cette méthode a don-

né des résultats approximatifs comparés aux résultats expérimentaux pour certaines longueurs et 

angles également. Calcul des propriétés QSAR de la surface, de la taille moléculaire, de la polarité, de la 

masse molaire, de la puissance d'hydratation, du coefficient de distribution et de l' Énergie de stabilisa-

tion des composés. 
Mots clés: modélisation moléculaire, les amides ferrocénes , propriétés QSAR, ferrocéne 


