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 ...والداي ببرهما الله أوصى من  إلى
 محمد الصالح    أبي والرفيق السند نعم كان للذي

   أمي القدم تحت جنة  تملك التي لتلك
 وسف ،محمد فاتح  ياسر ،عبد الشكور، يل ، يكل من سلسب أخوتي إلى

ل  . صفا  يم أوتو  ي انثال ينصف يوا 
ل  .  يالدراس  ي لة مسار يط يساندتن ي الت .. حنان يوا 

  يالدراس  ي مسار  لةيط الضحكات شاركنني اللواتي صديقاتي  إلى           
 مة ، إنتصار . ي ادة ، مروة ،كر ية ،م يفتح

 الخير  فيه لما التوفيق  لكم الله  أسأل  المميزين دفعتي طلاب إلى
 . لويزة زنخري  دغموش مسعودة و الدكاترة  الفاضلة تذتي اأس إلى
 وعباراتي  أسطري  تسعه ولم  لساني يذكره ولم قلبي وسعه من كل إلى
 علم  طالب لكل نبراسا يجعله أن الله  نسال و عملي  اهدي جميعا  اليكم
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 لله الحمد
 فيه مباركا  طيبا  ا يركث حمدا

 آله  و محمد وحبيبنا سيدنا  المرسلين أشرف على والسلام والصلاة العالمين  رب  لله الحمد
 الطاهرين الطيبين وصحبه

 }للناس أشكرُهم وجل عز لله الناس أشكر   إن  :{ وسلم  عليه الله صلى الله رسول  قال
 بإشرافها  تشرفنا التي دقموش مسعودة للدكتورة التقدير عبارات وأسمى الشكر بجزيل نتقدم

 العمل  هذا  لإنجاز معنا  وصبرها نصائحهاو  مجهوداتها، وعلى المذكرة هذه على
 زنخري   الدكتوراء المؤطر مساعدة للأستاذة الشكر بجزيل  نتوجه كما 

 العمل  هذا نالإنجاز  مساعدتها على لويزة 
 ن يبن من الأستاذ من المكونة المناقشة للجنة المسبق بالشكر نتوجه أن  إلا يسعنا لا كما

 هذه لإثراء وجهدهم قبولهم نظير مناقشاة سمارة ونيسة والأستاذ للجنة رئيسة  
 إتقانا  إلا العمل هذا تزيد لن والتي  والتوجيهات الملاحظات خلال  من المذكرة

 أسرة أفراد كامل إلى والامتنان  الشكر عبارات بكل  لنتوجه الفرصة  نغتنم  الأسطر هذه خلال
 الكيمياء  مخبر عمال وكل الكيمياء  قسم في أساتذتنا الكلية، عمادة بالذكر نخص المادة علوم

 .والطلبة العلم خدمة في دمتم الكلية في
 د بوسبعة وعبد الجبار  يول الدكتوراه يطالبل معنى  من الكلمة هذه تحمله ما  بكل  جزيلا شكرا

 .العمل هذا لاستكمال المساعدة يد من  يل ه اقدم ما نظيري مسعود
   إجرائه  علىو  ميموني  ومراد يمينج  للأستاذ الجزيل بالشكر نتقدم صادق  بامتنان

 . الحمراء  تحت الأشعة طيف تحليل
 2021التحليلية الكيمياء دفعة  وزميلات زملاء إلى الجزيل بالشكر ونتوجه

 . الدراسة سنوات طيلة  ومساعدة عون  من قدموهلما      
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 العامة  المقدمة

  

  البنية على تنطوي  التي المشاكل لحل الحسابية و  النظرية لأساليب من ا الجزيئية  النمذجةتعتبر      
  التنبؤ على قادر  يكون  أن هو  النظري  الكيميائي  وطموح البيولوجي النشاط أو الكيميائي والتفاعل الجزيئية
  قوة سيما ولا ألباحثي مثابرة فإن الواقع وفي الجزيئية النمذجة باستخدام التجربة تفسير  إعادة أو والتأكيد 
 . [1] تطبيقها ومجال النظرية الكيمياء لصالح تلعب   الحاسوبية مواردهم

  مجال   في  العمل  وأداة  الكيميائية  الظواهر  لفهم   جديدة  تقنية  فشيئا  شيئا  الجزيئية   النمذجة   أصبحت   وهكذا
  وشكل   هندسة  حول  معلومات   إعطاء  من  حاسوب ال  جهاز  بواسطة  جزئي  نـمذجة  تمكننا  حيث ..  الكيمياء

والشحنة  الشحنة)البنيوية    الخصائص   وبعض   جزئيال الجزيء  وطاقة  والزوايا  الروابط    بالإضافة (  أطوال 
  والبنية   بالفاعلية  العضوية  الكيمياء  ميدان  في  جزيئية ال  النمذجة  هتمت  كما  الجـزيئات   وطاقة  بنية  تحديد   إلى
,فاعلية/  بنية)  بالعلاقة  الـمهتمين  الصيادلة  يستعملها  حيث ,  جزيئيةال   فهم   جب ي   التقنية  هذه  ولإستعمال( 

  مصداقية   معرفةول  الطريقة  أصول  معرفة  الضروري   ومن  اسوب الح  أجل  من  اهزةوالج  متوفرةال  البرامج
. ومن بين المركبات العضوية التي تخص دراستنا، مركبات ثنائي  الأولية بالـمعطيات   مقارنتها جب ي النتائج

 [2] .  حلقة متغايرةثيول ثيون وهي مركبات شبه عطرية، ذات 

كبريتيد  وخامس  الكبريت،  بواسطة  الكبرتة  بتفاعلات  المركبات  هذه  على  الحصول  مكن  عامة  بصفة 
الفوسفور .الوضعيات الوحيدة المحتلمة إنشغالها في هذه المركبات هو الموضع الرابع والخامس،  بحيث 

لاولية المتفاعلة وهذا الشرط حد من  متواجدة ضمن المواد ا  5أو    4تكون المجموعات المتصلة بالموضع  
إصطناعها بالابحاث  .   [3]إمكانية  موجود  مركب  خمسمائة  على  التعرف  تم  توثيقي  بحث  على  وبناءا 

شتى   في  الباحثين  من  خاص  باهتمام  المركبات  هذه  من  كبير  عدد  وقد حضي   ، العلمية  والمنشورات 
 .  [3]الميادين العلمية والتطبيقية

 هذه   تتميز  حيث الكيميائي    العلاج  في  كبيرة  أهميةو   كبير  تأثير  لها  التي  ركبات المهذه    بعض   أظهرت 
لهذا    ،  والفيروسات   الأمراض   تجاه  فعاليتها  وكذا  البيولوجية   أهميتها و   .وكيميائية  فيزيائية  بخواص   المركبات 

  في   الكمبيوتر  جهاز  تطبيق  من  تمكنوا  حيث ،   (الجزيئية  النمذجة)  النظرية  التجارب   إلى  الكيميائيون   لجأ  
هذه المركبات ، و  الأدوية  وخاصة  المعقدة  الكيميائية  للمركبات   الجزيئية  الهياكل  لنمذجة  الكيميائي  المجال

أما في الميادين الطبية والصيدلية فقد وجد أن  ،  كمثبطات للتأكل، ومبيدات للفطريات النباتية  أستخدمت  
المركبات  هذه  .وتعتبر  للغاية  هامة  وخصائص علاجية  بيولوجية  بفعالية  تمتاز  المركبات  هذه  من  عدد 
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 العامة  المقدمة

كمواد مضادة للاكسدة، كما أستخدمت في الحماية الاشعاعية، وكمواد ناجعة ومهمة في التطبيب بالمواد  
  .[3]الكيميائية 

هذه   بين  السلفارلام  المركبات  ومن  حولالذي   مركب  دراستنا  غير    هتختص  حلقي  مركب عضوي  وهو 
مضادة للأكسدة ويتم     همتجانس وأحد مشتقات الكبريت من عائلة ثنائي ثيول ثيون التي تظهر خصائص

 .  (sulfarlemعن طريق إسترجاع من عقار السلفارلام )   تحضيره

دراسة البنية الجزئية لمركب السلفارلام عن طريق النمذجة الجزيئة بواسطة   على  العمل  هذا  في  سنعتمد  
زوايا   ،أقياس الزوايا،  )أطوال الروابط    البنيوية من  الخصائص   على  تعرف  قصد ،  avogadaroبرنامج  
  التي تم تسجيل طيفها بواسطة برنامج   Xكما تم دراسة مطيافية الاشعة السينية    شحنته وطاقته(،،الإلتواء  

Mercury التحليل الطيفي حيث تم أستعمال مطيافية الاشعة تحت  الحمراء  طرق ، وIR . 

  يتضمنان   عامة،  بمقدمة  بداية  وعملي  نظري  جزيئين إلى  العمل    هذا  تقسيم  تم   الدراسة هذه    تسهيل  ولغرض 
عامة    العملي  الجانب   في  ومثلها   النظري   الجانب   في   فصلين  فصول،  أربع بخلاصة  وختمناها    وهي ، 

 :الترتيب  على  كالتالي معنونة

الاول: • مركب   الفصل  على  دراستنا  وخصصنا   ، ثيون  ثيول  ثنائي  مركبات  حول  عموميات  يتضمن 
 .لكليهما السلفارلام والدراسات السابقة  

 تناولنا فيه طرق الحساب المستعملة في النمذجة الجزيئية . الفصل الثاني: •
الثالث: • التجريبة    الفصل  والطرق  للمواد    وطرق   الأجهزة  وكذا  المركب    يفصتو   ومراحلخصصناه 

  ومطيافية   السينية  الأشعة  مطيافية  بالذكر  ونخص   الناتج  المركب   دراسة  منمكنتنا    التي  والبرامج  التحليل
 . الحمراء تحت  الأشعة

الرابع: •   الطيفية   المنحنيات   عرض  خلال  من  وذلك  عليها  المتحصل  النتائج  بتفسير  فيه  قمنا  الفصل 
جراءته  نمذج  وكذا  المركب،  بنية   إلى  نتوصل  جعلنا   ما   وتحليلها  وكذا  الطاقة،  وحساب   الهندسي  التحسين  وا 
 .  وزملائه وانغ  وي  إليها توصل التي بتلك  مقارنتها بهدف والزوايا الروابط أطوال

 .  عليها المتحصل النتائج لمختلف عامة  خلاصة قدمنا الأخير وفي
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 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

-I   ثيونعموميات حول مركبات ثنائي ثيول 

1-I ثنائي ثيول ثيونمركبات ال : 
 

الباحثين  ،1980منذ سنة   قبل  كبير من  باهتمام  المركبات  هذه  عقاقيرية   .حظيت  فائدة  هناك  أن  ووجدوا 

  -3-  ثنائي ثيول  -2،  1  -(بييرازينييل    -2  )  -5-مثيل    4مثل فعالية    ثيون    -3-ثيول    ثنائي  2،1هامة في  

. كذلك    ية، هو مرض ناتج عن دودة استوائ  (Bilharziosisالبلهارسيا )( ضد مرض  Oltipraz)   ثيون

ثنائي    -2,1  -كلورو  ثنائي   -  5،  4وجدوا أن هناك فائدة صناعية هامة في هذه المركبات ، وبالخصوص  

 .  [3]ون كمبيد للجراثيم   - 3   - ثيول

تحوي    ثيون  -3-وليث   ینائث  2،1 ذات حلقة خماسية  الصيغة    . [4]ذرات كبريت   ثلاث هي مركبات  لها 

 . .[5] (1) الكيميائية العامة الموضحة في الشكل

 

   ثيون-3-ثنائي ثيول-2،1: ( I1-الشكل )

بعض  ثيول  توجد  ثنائي  فصيلة    مركبات  من  النباتات  بعض  في  ضئيلة  بكميات  الطبيعة  في  ثيون 

cruciféres    وبالخصوصBrassica     هو نوع نباتي يتبع جنس البراسيكا من الفصيلة الصليبية ، هذا(

النوع من أهم أنواعها ، حيث تتبعه أصناف ذات أهمية إقتصادية فائقة مثل الملفوف والقرنبيط  الاخضر 

   Sجود الكبريت  و  الكبرتة في  بتفاعلات   ثيون  -3-ثنائي ثيول  -   1،2  ىحصول علوعموما يمكن ال.  [7]

كما هو موضح في    5والوضعية    4والوضعيات الوحيدة المحتمل إشغالها في هذه المركبات هي الوضعية  

 . [6]  (1)المخطط 

 استعمالات مختلفة. وقد حضيت هذه المركبات باهتمام كبير في مجالات عديدة لما لها من 

 

 ( 1) المخطط
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 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

-Iالفيزيائية: الخواص                                                                                   

1-2-I  :الخواص العامة 

ثيون تكون على شكل بلورات ملونة . والتي تحتوي على   -3ثنائي ثيول   -2، 1إن عددا كبيرا من مركبات 

بعضها يمتاز بدرجات انصهار عالية نسبيا، ولونها من البرتقالي إلى الأحمر . بخلاف   يةت مستبدلات أروما

شتقات ذات المستبدلات الألكيلية  المشتقات ذات المستبدلات الأليفاتية بحيث تكون صفراء اللون . تكون الم

ي عالي عبارة عن زيوت، كما تمتاز هذه المركبات بثباتها الحراري مما يساعد على  ئ التي لها وزن جزي

تقطيرها دون أن يحدث لها أي تفكك تحت الضغط الجوي العادي . كما أن هذه المركبات عديمة الرائحة  

ثيون عديمة الذوبان في المذيبات   -3-ثنائي ثيول   -2، 1بات  ولا تتأكسد بالهواء الجوي. عموما تكون المرك

وقليلة الذوبان في المذيبات الأليفاتية ، وشديدة الذوبان في الهيدروكربونات الأروماتية، كما أنها    القطبية،

 .[7] تذوب في حمض الكبريتيك المركز

2-2-I  :الخواص الطيفية 

 طيف المرئي وفوق البنفسجي:   UV/VISطيف  -أ

  لها ( و تظهر  UV/VISثيون في مجال المرئي و فوق البنفسجي )  -3-يولثثنائي    -2،  1تمتص المركبات  

 [8]. (nm) 417و   335،  250، 225عصابات قوية عند 

 (:  IRطيف الاشعة تحت الحمراء ) -ب

-ثنائي تيول  -2،  1مجموعة من مركبات  ( فقد تمت دراسة أطياف  IRفي مطيافية الأشعة تحت الحمراء )

ثيون وتم تحديد خمس أنواع من الامتصاصات )عصابات امتصاص، وكذلك من نتائج هذه الأشعة تم    -3

الالك الرنين  صيغ  للمركب  إثبات  ثيول  -2،  1تروني  مجموعة  - 3-ثنائي  امتصاص  على  بناءا  ون 

 [9].ثنائي القطب   وعزمليالكربون 

 مطياف الكتلة:  -ج

  dithiole - 3 - thione- 1 ,2المركبات   اصطناع  بصدد   بنيوية  كأدلة  تعطى  الكتلية   الطيفية  المعلومات  إن

  الخامس   الموضع  في  لمستبدل  أحاديةا  للمركبات   لكتلة  طيفا  في  أن  واتضح.   dithiole-  3  -  one -1 , 2و

  ]  :10[التالي التفكك من ناتجة تكون أن يمكن  والتي  2HS-M  إلى موافقة شديدة تظهرقمم

 

     (02المخطط )



 

 

7 

 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

 : التالية الوظيفية  المجموعات  تحمل التي  بالمركبات  الخاصة الكلية الأطياف دراسة عند   ولكن

CONH-2NH-، 5H2COOC- ،CN- –   2 إلى   الموافقة  القمم  فيها  يظهر  لم  كمستبدلاتHS-M   ،  ظهرت   بل 

 .   M – HS    [9]و M - S2 إلى الموافقة القمم

   (H1-RNMمطيافية الرنين النووي المغناطيسي ) -د

  thione -3-dithiole -1,2للمركبات  (  H1-RNMإن الطيف الرنين النووي المغناطيسي البروتوني ) 

للنظام  dithiole-3-one-1,2و الشبه الأروماتية  الخاصية  أية معلومة حول  وأن  dithiole-1,2لا يتضمن 

لبروتونات  الكيميائية  النظام    الإزاحة  في  المستبدلة  الميثيل  للإزاحة    dithiole-1,2مجموعة  مماثلة 

هذ  أروماتية  عدم  إثبات  يتم  لم  لذلك   . الأروماتي  النظام  في  المستبدلة  الميثيل  لمجموعة  ه  الكيميائية 

المغناطيسي  النووي  الرنين  مطيافية  بواسطة  )[10]المركبات  طيف  في  أما   .H 1-RNMللمركبين  )-4

phényl-1,2-dithiole-3-thione وdithiole-3-thione5-phényl-1,2-  حلقة أروماتية  فيه  -1,2تظهر 

dithiole  بحلقة المتصلة  للبروتونات  الكيميائية  الإزاحة  إن   .1,2-dithiole    من المنطقة  في   )تظهر 

ppm)6.86    أكبر من الإزاحـة الكيميائيـة    5ة الكيميائيـة للبروتون في الموضع  ـبحيث الإزاح   8.27إلى

 .  [11]     4في الموضع 

لمختلف سلا بارا مغناطيسية  و  ديا مغناطيسية  قيم  -1,2وdithiole -3- thione-1,2سل  قام بحساب 

dithiole-3-oneا مـع  المركبـات لإوقارنـوها  لهذه  الكيميائية  المتحصل  و .زاحات  النتائج  تحليل  عند 

  dithioleمتواجدة في نفس المستوى مع نواة  5، وجدوا أن مجموعة الفينيل المستبدلة في الموضع عليها

 .    [12] إلكتروفيليةمجموعة dithiole-1,2وأن نـواة 

3-2-I الدراسـة التحليليـة : 

تم تعيين وفصل مركبات   المتعددة  بواسطة   dithiole -3- thione-1,2لقد  الكروماتوغرافية  ،  الطرق 

 .     HPLCتقنية عن طريق   dithiole -3- thione-1,2مركبا من سلاسل  ر بحيث تم اكتشاف ستة عش

التقنية هذه  استعملت  المركب    الاخيرة  ولقد  من  التحقق  المصلOltiprazفي  في  تركيزه  الدموي    وتحديد 

 . [13] والبول



 

 

8 

 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

4-2-I   :النــــاقلية 

ناقلية محاليل مختلطة من مركبات الثيون   1968وزملاؤه في    H.F.Eickeقام الباحث   ومركبات    بقياس 

على انتقال    د ، وهذا بالاعتماohm10-14من الرتبة   لالأكسجين الموافقة لها، ووجد أن ناقلية جميع المحالي

 .  [14] شحنة جزيء المذاب 

في   الفريق  نفس  قام  المركبات    1969ولقد  ناقلية  السائلة    dithiole -3- thione-1,2بقياس  الحالة  في 

 . ]ohm10   ]15-10.14-51 والصلبة. ووجدوا أن الناقلية تتراوح ما بين  

5-2-I  ةالخصائص الكهروكيميائي : 

أجريت على مركبات   dithiole -3- thione-1,2معظم الدراسات الالكتروكيميائية  الخاصة بمركبات  

أو هما معا بمجموعات غير فعالة الكترونيا )أريل....ألكيل( وأظهرت النتائج    5أو 4مستبدلة في الموضع 

 كما الموضحة  dicationأن هذه المركبات يحدث لها أكسدة تؤدي الى تفاعل كيميائي عكوس  وتشكل  

 :   [16] يلي

S S

R4

SR5

+2e-

R5 R4

CS2
--S

R5 R4

CS2R
-S

RX

 
S S

H

SPh

S S

H

SPh S

+2e-
S S

H

R5

 

 : dianionبالالكترونين  تؤدي الى dithiole -3- thione-1,2كما أن ارجاع 

S S

H

S

H3OC

+2e-

H3COCC6H4 H

CS2
--S

Dianions
 

6-2-I  فعاليةdithiole – thione : 

1,2-dithiole -3- thione  ) كبريت  ذرتين  و  كاربون  ذرات  ثلاث   ( عبارة عن حلقة خماسية    ، هي 

المقترح من طرف  A°2.08يقارب الطول   A°2.047يشكل طول رابطة    S(2) و  S(1)البعد بين الذرتين

Abrahams [17]  كما يلاحظ بالنسبة لللأطوالC(3)-S(2)   (1.74°A  و )C(5)-S(1)   (1.73°A  )  أنها
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 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

وهذا ما يميز ويؤكد ان الحلقة أروماتية وتحبذ رنين لمختلف    .C-S(1. 83°A)أقل من الرابطة البسيطة  

 : [17] الشحنات كما يلي 

S1 S2

R5

R4

S3

S1

C

S2

R5

R4

S3

S1

C

S2

R5

R4

S3

S1 S2

R5

R4

S3

S1 S2

R5

R4

S3

  المخطط 

(3 ) 

 .وبناء على هذا الرنين يتبين المناطق التي تحبذ الالتصاق بالمعدن  

7-2-I  :الذوبانية 

قليلة الذوبان في المذيبات الألفاتية    القطبية،شحيحة الذوبانية في أغلب المذيبات    هابأنتمتاز هذه المركبات 

لأهمية   و  المركز،  الكبريتيك  حمض  في  تذوب  أنها  كما  الأروماتية  الهيدروكربونات  في  ذوابة   ،

المعتدل و نظامي   pH( بالنسبة لهذه المركبات بين الماء ذو  log Pاستعمالاتها تمت دراسة ثبات التقسيم )

      وغيرها HPLC  ،UV - Visذلك بعدة طرق من أهمها الأوكتانول، الذي هو مذيب غير قطبي ، و

[18]   . 

3-I  :الاستعمالات 

1-3-I :في مجال الطب 

ثيون له خصائص عقاقيرية مثيرة ومهمة هو    -3-ثيول  ثنائي   2،1إن أول مركب اكتشف من سلاسل  

أو  Antholetrithione)  ثيون –3-ثيول   ثنائي 2, 1  -فينيل ميثوكسي  -بار-5المركب    )

(Trithicaretote)  ( أو كما يدعي طبيا السلفالمSulfarlem :) 
 

 

 

 (Sulfarlem): (I2-الشكل )
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 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

منذ   المركب  هذا  تسويق  اللغدد   1947وتم  ينشط  وأيضا   ، الصفراء  لإفراز  كمنشط  العلاجية  لفاعليته 

 .  [19]    استعمل ضد أمراض الغدة الدرقيةكما  ،  اللعابية مما  ساعد على علاج مرض جفاف الفم

 ( Oltiprazثيون: ) -3-ثنائي ثيول1،  2 -بيرازينيل(-2) -5-ميثيل -4سنة ، تم اصطناع المركب  15منذ 

 

 

 

 

 (Oltipraz) : (I3-الشكل )

البلهارسيا   الاستوائية،  دودة  مرض  نشطا ضد  الألتبراز  المركب  و(Bilharziosis)إن  بمرض  .  يدعى 

( عند دخولها جسم الإنسان فيصاب Schistosoma masoniالبقيري وهو مرض تسببه دودة البقيري )

الدموي له   بتبول  الموافق  الأكسجيني  المركب  بحيث  ببنيته  لها علاقة  المرض  هذا  الألتبراز ضد  فاعلية 

 . [20] ليس له فعالية 

2-3-I  :في مجال الصــناعة 

المركب   استعمل  بيوتيل  4لقد  بنتيل  -5-رباعي  ثيول  -2,  1-نيو  المنشآت   -3-ثنائي  لتأكل  كمثبط  ثيون 

  -3ثنائي ثيول۔   2،1  و ثيون -3-ثنائي ثيول  -2،  1استعملت المركبات  البترولية بثاني أكسيد الكربون. كما  

 . [21]    ون كمبيدات الحشرات وكمنظفات، وكذلك ضد العديد من الفطريات 

إن ثبات هذه المركبات أمام الفعل المؤكسد شجع على استخدامها كمضادات للتأكسد في وقود زيوت تشحيم  

استخدمها كمواد إض  المحركات، تم  اتجاه الأسطحكما  لنشاطها  ونظرا  التشحيم  المعدنية ساعد  افية زيت 

، وقد تم استخدامها في    HgPt Pt 4g Cuعلى استعمالها في اختبارات الكشف عن الشوارد التالية: *_ 

 . [22] صناعة المطاط و البلاستيك لمنع نفوذ الأشعة فوق البنفسجية

3-3-I  :في مجال العلمي 

 علميا:

 استعملت هذه المركبات في عدة دراسات الكتروكيميائية الهدف منها : 

مستبدلات   - لبعض  الالكتروني  الفعل  طريق  dithiole -3-thione-1,2تحديد  متري  عن  الفولطا 

 [23].الحلقية
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 عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون                                  الفصل الأول:                 

 

 

 .   ]24[(CN3O/CH2H)للأنيلين في وسط حامضي   électrodépositionفي  -
وبنية المركب لتحديد فعاليته    LogPبين أحد خصائص المركب وهو    (QSAR) تحديد علاقة الارتباط -

 [25] .جد فعال dithiole -3- thione-1,2ووجد أن 
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 الفصل الأول:                                                   عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون

 

 

-II  والدرسات السابقة مفهوم السلفارلام: 

1-II :مفهوم السلفارلام 

 

1-1-II  : طبيا 

الكيميائي وهو نوع  هو محفز دوائي يعيد إفراز اللعاب ويخفف الانزعاج من جفاف الفم الناجم عن العلاج  

على   يحتوي  كل قرص  برتقالي،  أصفر  لون  ذو  بلوليمير  المغلفة  الاقراص  الواحدة    25من  والعلبة  ملغ 

 قرص وهو منشط لوظيفة القنوات الصفراوية. 60تحتوي  

 : مكوناته ❖

السكروز القمح،  نشا  العربي،  الصمغ  الغواراللاكتوز،  صمغ  السيليكا  ،  المغنيسيوم،  ستيرات  الغروية،  ، 

 . ي، شمع الكرنوبا الأصفر البرتقالثاني أكسيد التيتانيوم ،الجيلاتين اللامائي

 دواعي الاستعمالات: ❖

 يستخدم في علاج أعراض إضطربات عسر الهضم وجفاف الفم. ✓

 ، نقص سكر الدم للشيخوخة. الإشعاعييستخدم في علاج نقص ضغط الدم ،العلاج  ✓

 .علاج مساعد لقصور إفراز الدموع  ✓

 موانع الاستعمال:  ❖

 .خارج الكبد  )حصوات(ينبغي أستخدام هذا الدواء في حالة إنسداد القنوات الصفراوية  لا ✓

 سنوات. 6لا يستعمل عند طفل أقل من   ✓

 لا يستخدم لدى المرضى الذين يعانون حساسية من القمح )بخلاف الداء البطني( .  ✓
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 الفصل الأول:                                                   عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون

 

 

حتيطات ❖  الاستخدام :  تحذيرات وا 

( وبالتالي من غير المحتمل أن يسبب  نشا القمحيحتوي هذا الدواء على نسبة منخفظة من الغلوتين ) ✓

ذا كنت تعاني من حساسية تجاه القمح ،فلا يجب تناول هذا   مشاكل في مرض الاضطرابات الهضمية. وا 

 الدواء . 

الذ  ✓ .المرضى  الاكتوز  على  الدواء  هذا  من  يحتوي  يعانون  الجلاكتوزين  تحمل  الاكتيوز  عدم  نقص   ،

 إمتصاص الجلاكتوز والجلوكوز )أمراض وراثية نادرة(.الكلي أو متلازمة سوء 

سوء   ✓ متلازمة  الفركتوز،  تحمل  عدم  من  يعانون  الذين  .المرضى  السكروز  على  الدواء  هذا  يحتوي 

 الايزو مالتاز.  –الجلاكتوز والجلوكوز ،أو نقص السكروز   امتصاص 

 الاعراض الجانبية: ❖

 هضمية طفيفة )إسهال، إنتفاخ البطن( والتي قد تبرر تعديل الجرعة.   اضطرابات 

 جرعة مفرطة: ❖

الاثار    الإبلاغتم   تفاقم  إلى  محتملة  زائدة  جرعة  تؤدي  قد   ، الزائدة  الجرعة  الحالات  من  حالة  أي  عن 

 الجانبية. 

   المدة الخاصة للتخزين: ❖

  .[26]درجة مئوية  25سنوات ، يحفظ عند درجة حرارة أقل من  4فترة الاحتفاظ 

 

 : صورة أقراص السلفارلام (I4-الشكل )
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 الفصل الأول:                                                   عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون

 

 

2-II :الدراسات السابقة 

العد   ينائ ث   مركبات تلعب   في  جدا  مها  دورا  ثيون  المم  د يثيول    ة )الاكتروكيميائيالمختلفة  الات  جن 

و   ةالكهروكيميائي و  والتحفيزطالوالصيدلة  إسب  تم  حيث  الصيدلة،(،  مجال  في  كمروجين  ومن   تخدامها 

أن   واقيةالمعروف  كيميائية  عوامل  ويمكن  لها  المواد  ال،  إستخدام  طريق  عن  الطبيعية  تحقيق  الكيميائية 

 . [16]والاصطناعية، أو عكس العملية المسببة لسرطان

نذكر بعض   الكبيرة  لبيولوجية  لعدة سنوات لانشطتها  ثيول ثيون ومشتقاتها الانتباه  ثنائي  جذبت مركبات 

ميثوكسي  -بارا-5كبير من الامراض منها  مركبات ثنائي ثيول ثيون التي تستخدم حاليا كأدوية فعالة لعدد  

ثيون )السلفارلام ( والذي له خاصية دوائية مثيرة للاهتمام بشكل خاص حيث  -3-ثنائي ثيول    2،1-فنيل  

لتيبرا أو  عقار  وكذلك  علاجي  كدواء  طويلة  لفترة  إستخدامها  فعال ال  تم  مثبط  خاصية  يمتلك  ذي 

 .  VIHلفيروس

نذكر البعض  رلام  في عدة مجالات مختلفة ثيول ثيون و بالأخص مركب السلفاتمت دراسة مركبات ثنائي 

 : منها

عام   • الثيولية    2009في  لمركبات  )كاتودية(  كيميائية  إلكترو  بدراسة  الصالح  محمد  عقون  قام 

وفعاليتها في شروط العمل المحددة، وأثرها المثبط أو المحفز على كمية البولمر الناتج وعليه فإن  

 . [27] المركبات مثبطة ومحفزةبعض هذه 

شيماء  ن  يح  يف • بن ساسي  وأملاحها    2011عامقامت  السلفارلام  لمركب  التثبطي  الفعل  بدراسة 

الكربوني   الفلاذ  تأكل  وسط حمضي  X52على  بالاعتماد على طريقتين    4SO2H في  وذلك   ،

الطريقة الكلاسيكية والطريقة الاكترو كيميائية، حيث توصلت إلى توافق بن الطريقتين وأن مركب 
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 الفصل الأول:                                                   عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون

 

 

وعليه فإن الفعالية التثبيطية    السلفارلام في كلتا الحالتين لم يبدي أي فعالية تثبيطية مقارنة بملحه،

 . [28] لاصلية في هذه الحالةللاملاح الثيولية أفضل بكثير من المركبات ا

مرور    • )  ث لاثوبعد  بتحض2014سنوات  مسعودة  دغموش  الدكتوراء  قامت  وتحد ي(  د ير 

الف المركبات  ة  يائ ي ميوكيز يالخصائص  ثيون لبعض  ثيول  لتطب  ثنائي  المرافقة  فعال يوأملاحها  تها  يق 

قة فقدان  يمختلفة منها طر ة  يب يه إعتمدت على طرق تجر يدراسة تأكل المعادن ، وعل  يف  التثبيطية

علية  افبتت أن لهذه المركبات  ثنتائج أ  حيث توصلت إلىالاستقطاب،    ت ن  منحنيايقت يالوزن  وطر 

 . [7] ة يالاوساط الحامض فية يعال  تثبيطية

زهور رحماني بدراسة النشاطية المضادة للاكسدة لمركبات ء قامت الدكتورا    2015و خلال سنة   •

الحلقي   ثيول  نثنائي  الفصل  معامل  وذلك -وتحديد  الثيولية  المركبات  لبعض  /ماء،  الاوكتانول 

بالاعتماد على طرق كيميائية وتقنية كهروكيميائية لقياس النشاط المضاد للاكسدة، حيث أظهرت  

 [29] النتائج بان جميع المركبات لها خصائص جد مضادة للاكسدة

قامت بن فردية سعيدة بدراسة النشاط المضاد للاكسدة والتاثير البيولوجي    2015وفي نفس السنة  •

وذوبنيتها الضعيفة في الطور المائي، بحيث تم تقدير النشاط    ثيون   لبعض المركبات ثنائي ثيول

حيث ظهر المركب انه يملك قدرة إرجاعية    , بإستعمال إختبارات الارجاعية لمولبيدات الامونيوم

الا أزمة  أكبر من حمض  إختبار  بإستعمال  الدم  تخثر  قدرة  وتقدير  البيولوجي  سكروبيك لاختبار 

التخثر المتحصل عليها في بلازما عادية ولهذا توصلت بأن المركبات الثيولية المدروسة لها قدرة 

 . [30]عالية في حدوث تخثر الدم  

روكيميائي لمركب  بدراسة السلوك الكهلتها  يعائشة وزمقامت بورنان  2016ة يالموالوفي سنة  •

السلفارلام وبعض الاملاح المعدنية )الكوبالت ،زنك ،كادثيوم(، في مختلف الاوساط العضوية  

حيث أظهرت النتائج أن إضافة هذه الاملاح لها تاثير فعال على   بالطريقة الفولط متري الحلقي ،
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 الفصل الأول:                                                   عموميات حول مركبات ثنائي ثيول ثيون

 

 

الت وهذا التغير في  سلوك الكهروكيميائي لمركب السلفارلام وأن هذه الاضافة تجمد أكسدة الكوب

 .[31] السلوك بين تكوين مركب جديد هو معقد السلفارلام
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1-II  :مقدمة 

للحساب   النظرية  الطرق  قدوم  )  الأكثرمع  الحاسوبية  الكيمياء  تعد  السهلة،  الحساب  ووسائل   laتقدما 

chime informatique   )ولهذا فأن    الأكاديمي   الوسطاستعمالا في الصناعة وفي    الأكثر  الأداة  الآن ،

شكل الجزيء بعد تطبيق    أونمذجة جزيء بواسطة جهاز الحاسوب تعطي عموما عرض بياني لهندسة  

 [32].طرق حسابية نظرية 

لوقت الحالي يعتمد البحث عن المركبات الكيميائية الجديدة وطريقة تركيبها غالبا على الدراسة بواسطة  وا

نما  النمذجة الجزيئية وهي تقنية لا  تسمح بتمثيل الخصائص والتفاعلات الكيميائية فقط ،   أيضا تسمح    وا 

لأخيرة منهجية شائعة الاستخدام لأكثر  حيث أن هذه ا .  الأبعاد بالتعامل بالنماذج الهيكلية الثنائية وثلاثية  

لاكتشاف وتصميم الجزيئات النشطة الجديدة .فهي تساعد على فهم    اختيارمن ثلاثين سنة وأصبحت أداة  

يجري في التحول الفيزيائي أو الكيميائي أو البيولوجي للمركبات الكيميائية ،لأنها تسهل الفهم وتصور    ما

الجزيء   من خلال وصف  الهياكل  الفيهذه  ،وخصائصه  :هندسته  والديناميكية  زو بشكل صحيح  كيميائية 

  [33].الحرارية

2-II :النمذجة الجزيئية 

الجزئي لوصف  مختلفة  تقنيات  يجمع  عام  مصطلح  هي  الجزيئية  وبسبب  [33]النمذجة  قديما    أجهزة . 

،    الأقلالكمبيوتر   الصغيرة  الجزيئات  بدراسة  فقط  تسمح  الجزيئية  النمذجة  كانت  معا    ألان  أماطاقة  و 

محاكاة حاسوبية للعمليات    بأنها . وتعرف  أكثرتدرس جزيئات تحتوي على ذرات    أصبحت   الأجهزة تطور  

ثلاثية    والبني صور  تعرض  خاصة  برامج  خلال  من  تظهر    الأبعاد الكيميائية  فهي  الجزيئية،  للبنى 

بالروابط   الخاصة  والزوايا  تنتجالمسافات  التي  والتعديلات  او    الكيميائية  استبدال    وأذرات    إدخالعند 

  [33].مجموعات من الذرات لهذه البنية
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، ديناميكية الجزيئية ( وذلك نيكا الجزيئية، ميكانيكا الكميكا و هذه الاخيرة تستخدم طرق حسابية نظرية )الم

لتحديد الهندسي وترتيب الذرات للجزيء ، وتقييم خصائصه الفيز وكيميائية .ويتم حساب الطاقة باستخدام  

 [32].حقل القوة و بالتالي فان اختيار نوع الحساب يعتمد على المشكلة التي تمت دراستها 

3-II ئية: طرق النمذجة الجزي 

1-3-II ( ميكانيكا الكمMQ :) 

اكثر   النظرية  الجزيئي  المدار  نظرية  وتعتبر  الجزيئية  الأنظمة  لمعالجة  الكم  نظريات  من  عدد  هناك 

)فهي تعتبر   HUCKELاستعمالا كما تم وضع طرق أخرى ومن بين طرق الكم الرئيسية طريقة هوكل  

على الرغم من  من أبسط الطرق جميعا حيث تأخذ بعين الاعتبار الإلكترونات فقط وتستخدم تقريبا دقيقا. و 

 [33].ذلك فإنها تسمح بتفسير جزء كبير من التفاعل الكيميائي 

ونميز ثلاثة    ومع التطور المتزايد لموارد الكمبيوتر تطورت هذه الأساليب حيث أصبحت سهلة وأقل تعقيدا

 طرق:

التقريبية    :ab initioطريقة   -أ الموجية  الدالة  لتحديد  لشرودنغر  الإلكترونية  المعادلة  إلى حل  وتهدف 

 .للنظام المدروس، وتستغرق هذه الطريقة وقتا طويلا للحساب 

الوظيفية:    -ب  الكثافة  يمكن وصف  نظرية  أنه  على  وفيرمي  توماس  مقولة  على  النظرية  هذه  تعتمد 

ا الكثافة  الملائمة على  الخصائص الإلكترونية من حيث وظائف  العلاقات  لإلكترونية، من خلال تطبيق 

 نظام إلكتروني متجانس. 

  r، وهي دالة على الموضع pكدالة لكثافة الإلكترون  Eتستخدم هذه النظرية تعبيرا عن الطاقة الإلكترونية 

 للإلكترون موضحة في معادلة الطاقة الوظيفية التالية: 

([r)p]E = G 
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 .  [34]النظام من الكثافة وتتطلب حسابا أقل لنتائج مماثلة حيث تحسب هذه الطريقة طاقة

التجريبية  النصف  وتستخدم أساسا للأنظمة الجزيئية الكبيرة جدا حيث :  semi-empirique))  الطريقة 

 : [1]تضم هذه الطريقة عدة حقول ومن بينها

• PM3:    أدق من  وتعتبر  التشكل  حرارة  الكلية،  الطاقة  البنيوية،  الخصائص  حساب  بواسطتها  يمكننا 

 . Heperchem   [2] الطرق النصف تجريبية التي يتضمنها برنامج

• CNDO:   قبل من  تأخذ  Popleطورت  لا  حيث  للجزيء  والفراغية  الإلكترونية  البنية  دراسة  سبيل  في 

 . الكترونات التكافؤبعين الإعتبار إلا 

• MNDO:    يعتمد على إهمال الجزيئات ثنائية الذرة، أي إهمال الفارق بين المدارات الذرية في الذرات

 .  [1] المختلفة

• AM1:  المقترح من قبلDewar   حيث حاول من خلالها تصحيح عيوب.1985عام ، 

• SAM1: أحدث طريقة إقترحهاDewar    [2]وهي تشمل الإرتباط الإلكتروني 1933عام. 

1-1-3-II :مبدأ ميكانيك الكم 

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

الطبيعة    1926الأخيرة عليها سنة   الممكن وصف  التي تجعل من  الشهيرة،  بمعادلته  بواسطة شرودنغر 

 .[2] المجهرية للمادة بدقة

�̂�𝛙   :                                   حيث  = 𝐄𝛙 

H  هو :l'opérateur hamiltonien 

E هي طاقة النظام: 
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𝛙  =هي دالة الموجات المتع( ددةn .)للإلكترونات 

نفسها   حول  تدور  إلكترونات  حولها  الذرية  الأنوية  من  مجموعة  أنها  على  المادة  وصف  تم  حيث 

واحتمالوجودها عند نقطة. ومن خلال تطبيق قوانين الميكانيكا فإن موجة الإلكترونات تسمح بتحديد الحالة  

و  الهندسة  )الهيكلية  يمكن ملاحظتها في  التي  والخصائص  الذري،  للنظام  الزوايا والأطوال...  الإلكترونية 

  والميكروويف(   IRالطاقة: الإثارة  ، الطيفية: ترددات الاهتزاز، والأشعة فوق البنفسجية مرئية الأطياف،  

[34] . 

2-3-II  ( ميكانيكا الجزيئيةMM:) 

تعتبر هذه الطريقة سريعة، قليلة التعقيد وتستطيع التعامل مع كم هائل من الأنظمة بما فيها الأنزيمات.  

تحاول هذه الطريقة حساب الطاقات في الجزيئة وا عادة إنتاج هذه الطاقات من خلال تعديل أطوال وزوايا 

الميكانيك إن  بينها،  فيما  توازن  على  للحصول  الالتواء  وزوايا  أنها    الروابط  على  للجزيئة  ينظر  الجزيئي 

 .  Hooke's Low  [35]سلسلة من الكرات والنوابض حيث يتم تحديد الطاقات وفق قانون هووك 

يشير قانون هوك للمرونة إلى أن الكمية التي يتغير بها الجسم )الإجهاد( مرتبطة خطيا بالقوة المسببة لهذا 

 .[35] التغير )الشد(. ينطبق هذا القانون عموما على المواد ذات المرونة الخطية 

1-2-3-II  :تطبيقات الميكانيكا الجزئية 

ى الحد الأدنى من الطاقة الكامنة كما يمكنها التحسين  أن تغير الاحداثيات الذرية إل  MMيمكن لطريقة  

 في هندسة الجزيء. 

2-2-3-II  :استخدامات الميكانيك الجزئية 

 تقريبا كل ذرة تشكل جسيما   •

 تعتبر الذرة كروية الشكل صلبة ذات نصف قطر وشحنة محددتين   •

 يتم حساب الطاقات بواسطة الصيغ المشتقة من الميكانيكا الكلاسيكية   •
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3-2-3-II  : أمثلة لحقول القوة في الميكانيك الجزيئية 

التفاعلات داخل الجزيئات بين الذرات  القوة يتكون من وظائف عديدة للطاقة المحتملة التي تستمد  حقل 

 . [34]المربوطة والغير مربوطة

• Universal Force Field:UFF    حقل القوة العالمي( حاول(A. K. Rappe    وCJ. Casewit 

من   مجموعة  أي  على  تحتوي  التي  الجزيئات  محاكاة  على  قادر  عالمي  قوة  حقل  لتصميم  والمتعاونون 

 .  [1][36]الذرات في الجدول الدوري 

• AMBER:  .تهدف في المقام الأول لدراسة الجزيئات الحيوية مثل البروتينات والنيوكليوتيدات 

• CHARMM:   .تستخدم عادة في الدراسات البيولوجية والصيدلانية 

• MMIX (MM2, MM3, etc):    للجزيئات الصغيرة الهيكلية والحرارية  عبارة عن محسن للدراسات 

 الغير القطبية. 

• OPLS:   .هو الأفضل في استنساخ الخصائص الفيزيائية للجزيئات الحيوية في محاليل سائلة 

• DREIDING:    استخدم على نطاق واسع للأنظمة الجزيئية البيولوجية الكبيرة. وقد يتضاءل مع إدخال

 طرق محسنة.  

• MMFF:    بنية لتحسين  كثيرا  استخداما  كما شهدت  الجزيئية،  ديناميات  لمحاكاة  الأصل  في  تستخدم 

 المركبات.

• GROMOS:    وأيضا كبيرة،  بكميات  والسوائل  للجزيئات  الديناميكية  الحركة  لتوقع  كبيرة  شعبية  له 

 .  [34]تستخدم النمذجة الجزيئات الحيوية

3-3-II ( الديناميكا الجزيئيةDM :) 

طريقة يمكن من خلالها محاكاة الحركات الموجودة للنظام الجزيئي ولهذا فإن كل ذرة تعامل وكأنها  هي  

 . [35]جسيمة تخضع لقانون فعل الكتلة لنيوتن وهي تستخدم لدراسة حركة الذرات والجزيئات 
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1-3-3-II  ( مبدأ الديناميكا الجزيئيةDM :) 

الجزيء مسار  دراسة  على  الطريقة  هذه  مبدأ  الجزيء   يعتمد  حركة  لوصف  الثاني  نيوتن  قانون  بتطبيق 

بدلالة الزمن وهذه الحركات تتوافق مع الاهتزازات للوصول إلى الحد الأدنى للطاقة إلى أقل طاقة وحقول  

 القوة لهذه الطريقة هي نفسها المستعملة في الطرق الأخرى وتحسب انطلاقا من الطاقة الكامنة. 

إمكانيات مع  1990وفي سنة   الديناميكاظهرت  الحساب في  بتوسيع طرق  تسمح  فعالية  أكثر   لوماتية، 

 [35] .الجزيئية

2-3-3-II  :تطبيق حساب الديناميكا الجزيئية 

البنيةن   أن   قبل من  قريب  البدء  نموذج  يكون  أن  المهم  من  الجزيئية  الديناميكا  بواسطة  النمذجة  في   بدأ 

 [34].الفعلية

الأدنى   • الحد  إلى  الجزيئية:التقليل  الميكانيكا  حيث يبدأ بصفة عامة بالتشكيل الأمثلبواسطة    بواسطة 

MM 

 :  تنقسم إلى ثلاث مراحلالديناميكا الجزيئية:  •

 300Kمن أجل تسخين النظام لإحضاره إلى درجة الحرارة المرغوبة( بشكل عام  الحرارة: ✓

بين  الإتزان: ✓ تبادل  ثم هناك  النظام,  الكامنة    هي مرحلة مهمة من أجل إستقرار درجة حرارة  الطاقة 

 والطاقة الحركية.

الإنتاج: ✓ أو  من    الديناميكية  المتوسط  في  تدوم  والتي  للاستغلال  القابلة  المرحلة  إلي    60وهي 

100ps   0.1أو   0.05.أثناء هذه المحاكاة يتم حفظps. 

3-3-3-II  :تطبيقات الديناميكا الجزيئية 

التطبيقات الهامة للديناميكا الجزيئية هي تحليل الأشكال النظامية لإهتزاز على طول المسار، كما تستعمل  

 .RMN( من المعطيات البلورية أو D3في تقليل الطاقة وتدقيق البني ثلاثية الأبعاد )
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المتعلقة   الخصائص  وتدرس  مساره،  وتصف  للجزيء  الحركية  المعادلات  بحل  الجزيئية  الديناميكا  تقوم 

( بعكس  الجزيء  وانطواء  كانتشار  )MMبالزمن  الجزيئية  الديناميكا  إيجابيات  ومن   )DM  تسمح أنها   )

 .[35]مستقرةللجزيئات باجتياز أعلى طاقة وتكشف امتثالات أخرى 

4-II :أنواع الحسابات 

الحسابية لبعض    )الجزيئية النمذجة ( الكيمياء  وعاجلة  سريعة  حلول  تعطي  التقنيات  من  مجموعة  هي 

 القضايا التي تواجه الكيمياء بواسطة الحاسوب. وتتمثل في:

1-4-II  :الهندسة الجزيئية 

التي    الهندسة للذرات  الأبعاد  ثلاثي  ترتيب  هي  الجزيء الجزيئية  الجزيئية  ل،   تشكل  الهندسة  بنية  ل تحديد 

تقنية  ة  يليتحلمختلف وسائل وطرق  تعتمد على    الجزيء الحمراء،  مثل  الدقيقة    الأشعة تحت  والموجات 

والتناوب  الذبذبات  تفاصيل  حسب  الجزيء  الهندسة  حول  معلومات  تعطي  أن  يمكن  رامان،  ومطيافية 

عنها   الكشف  يمكن  السينية،  والامتصاصية،  بالأشعة  البلورات  دراسة  التقنيات.  هذه  بواسطة 

انعراجالإلكترونات يمكن أن تعطي التركيب الجزيئي للمواد الصلبة البلورية على أساس المسافة بين النوى  

 . [37] وتركيز كثافة الإلكترونات 

2-4-II  :)التحسين الهندسي )البنية 

دقة الحساب، وعليه فإن الصيغ المرسومة تحمل نسبة  يعتبر التحسين الهندسي من اهم الخطوات لدعم  

عليها   الحسابات  اجراء  الوظيفية،بالتالي  المجموعات  وتموضع  الروابط  أطوال  ناحية  من  عالية  أخطاء 

لدعم الخطوات  أهم  من  الهندسي  التحسين  يعد  لذلك  معتمدة،  غير  نتائج  إلى  الحساب،   سيؤدي  دقة 

 رسوم حتى يصل إلى أفضل هيكل مستقر عند أدنى حالة للطاقةوبتطبيقه يتم تغير تموضع الجزيء الم

ويعتمد التحسين على خوارزميات ومعادلة هندسية صممت خصيصا لتحاكي سلوك الذرات داخل تركيب  
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الكمبيوتر بتحريك الجزيء قليلا مع حساب طاقته، ويستمر على هذا الحال   المختلفة، ولهذا يقوم الجزيئات 

 .[38]  بذلك الهندسة الأفضل لهذا الجزيء قة فيكون حتى يجد الجزيء أقل طا

3-4-II :حسابات نقطة واحدة 

البنية(غالبا ما تستخدم في المزج مع التحسين الهندسي وذلك للبحث عن الإعاقة الفراغية. في    )تحسين 

الحرارية    ا ديناميكالحالة الطريقة تؤدي إلا دورة واحدة حسابية لحساب طاقة الجزيء وتكون ثابتة في   هذه

فعل رد  النشاط(  التفاعلات )لمراقبة  اختلاف  من  (  طاقة)  ومراقبة  كثير  في  يكون  والذي  متشكلين  بين 

 .[33] استقرارا الأحيان بسبب الإعاقة الفراغية لينتج الجزيء الأفضل والذي يكون أكثر

5-II :طرق البحث التقليلية 

التقليل يعطي أحيانا ذرات هيدروجين وأزواج متموضعة حول الذرة في مواضع بنيوية غير ممكنة، وهذا 

غالبا ينتج حركة ابتدائية غير متطابقة لهذه الذرات الخفيفة عندما تكون البنية ملتوية ومتداخلة، ولذلك فإن  

 . [35]  لتقليل بعد إعادة تموضع الذرات الخفيفة النظام يقوم بخطوة أخرى 

1-5-II :خوارزميات التقليل 

   هو عدد ذرات النظام المدروس، وهذه الدالة )  Nمتغير، حيث    3Nدالة الطاقة الداخلية هي دالة تحتوي  

F(x    يجب أن تكون أقل ما يمكن، حيثX    تمثل مجموعة احداثيات الجزيء. انطلاقا من هندسة صعبة

الإحداثيات الكارتيزية مم يقلل إلى أدنى حد ممكن مجموع إسهامات الطاقة بسبب تشوهات  جدا تبحث عن

 الإحداثيات الداخلية والتفاعل الحر بين الذرات. 

 توجد أربعة طرق هي الأكثر سهولة واستخداما:

 " Steepest descentطريقة الميل الحاد " .1

 Gradient-conjugueطريقة التدرج المرافق " .2



   النمذجة الجزيئية                                                                               الفصل الثاني: 

 

 

 

 

26 

 "  Newton Raphsonطريقة نيوتن رافسون"  .3

  Recuit simulé". [35]طريقة المحاكاة المعادة " .4

1-5-II-1 " طريقة الميل الحادSteepest descent:" 

الإحداثيات الكارتيزية، بعد كل عملية نقل  في هذه الطريقة تحسب الطاقة الابتدائية، ثم تنقل كل ذرة وفق  

نحسب الطاقة الجديدة إذ هذه الخوارزمية تتبع الإتجاه الذي تفرضه القوى المسيطرة داخل الذرات، وتطمح 

الطريقة سريعة جدا في   أكبر وهذه  الطاقة بسرعة  تتناقص  الأكبر في حين  الميل  اتجاه  البحث عن  في 

 ديد في نهاية الدورة. الدورات الأولى ثم تتقارب ببطئ ش

6-II :تطبيقات النمذجة الجزئية 

 تستخدم لعدة تطبيقات منها ما يلي:  

1-6-II  :)توليد بنى )هياكل كيميائية 

متنوعة، وذلك عبر وظائف    Softwareمن الممكن توليد بني جزيئية ثلاثية الأبعاد باستخدام برمجيات  

 مثل خلق رابطة، قطع رابطة، حذف ذرة، إضافة ذرة.. إلخ. Building Functionsبنائية متعددة 

تسمح النمذجة الحاسوبية للكيميائيين ببناء نماذج ديناميكية للمركبات والتي بدورها تساعدهم على تصور  

 . [39]الهندسة الجزيئية وشرح المبادئ الكيميائية

2-6-II  :معاينة البنية الجزيئية 

تعتبر هذه الخطوة الأهم في النمذجة الجزيئية، حيث تتم العملية في مجال ثلاثي الابعاد عبر تمثيلات  

 متنوعة مثل العصي المترابطة نموذج الكرة والعصا تمثيلات ملء الفراغ كما هو مبين في الشكل

 :  [39] (II- 1الشكل ) 
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3-6-II  :توليد الاشكال الفراغية للذرات 

إن الشكل الفراغي الأكثر ثباتا يكون محصلة لكل من طول الروابط، زوايا الارتباط وزوايا الالتواء، فيمكن  

أشكال   عدة  تتخذ  أن  الواحدة  الفراغي  للجزيئة  الشكل  تحديد  يعتبر  واحدة.  أحادية  رابطة  حول  بالدوران 

 . [39] يد التداخل بين الجزيئة والمستقب الأثبات عامل أساسي في تحد 

7-II  :مجالات تطبيق النمذجة الجزئية 

الخصائص   دراسة  و  لها،  الديناميكية  دراسة  و  الجزيئية،  التركيبات  الفحص  الجزيئية  النمذجة  تستخدم 

إلتفاف   تشمل:  التي  البيولوجية  الأنشطة  أنواع  لفحص  أيضا  تستخدم  أنها  كما  للمركبات  الفيزيوكيميائية 

البروتين، والتغيرات التوافقية المرتبطة بالوظيفة الجزيئية البيولوجية والتقدير الجزيئي للبروتينات والأغشية  

 .[1]المعقدة وكذلك تستخدم لتطوير الأدوية

8-II تعملة في النمذجة الجزيئية:البرامج المس 

بين   النمذجة  المستخدمة في  البرمجيات  تتراوح  مناسبة،  الجزيئية برامج  للنمذجة  الحسابية  العملية  تتطلب 

 البرامج البسيطة التي تؤدي مهمة واحدة فقط والبرامج شديدة التعقيد التي تقوم بدمج العديد من الطرق.

 هناك أنواع من البرامج التي تم استخدامها على نطاق واسع، وفي هذه الدراسة سنتطرق إلى: 

 يمثل تصور جزيئة الأدنين بتمثيلات متنوعة  (: II5-الشكل )
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عبارة عن واجهة تسمح للمستخدم برسم بنية الجزيئات وتحديد أنواع الحسابات  :  Avogadroبرنامج   •

طاقة   حول  بيانات  للمستخدم  يوفر  كما  الجزيئات،  مميزات  وتحديد  الأسس  من  مجموعة  الجزيء في 

 وخواصها كأطوال الروابط والزوايا.

المركبات    : ChemSketchبرنامج   • مع  التعامل  في  المتميزة  الحاسوب  تطبيقات  احدى  هو 

 العضوية، يستخدم لكتابة الصيغ الكيميائية العضوية وتسمية المركبات ورسمها بصيغ ثلاثية الابعاد. 
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1-III  :المقدمة 

بهذ  المتعلقة  النقاط  أهم  إلي  نتطرق  الفصل سوف  هذا  العمل  في  المواد ا  بذكر  ا المنجز وذلك  لأدوات  و 

 ، بها  المتعلقة  والأجهزة  المستخدمة  التحليل  تقنيات  إلي  سنتعرف  وبعدها   ، المستعملة  حيث   المخبرية 

، الدراسة  قيد  المركب  بتوصيف  التقنيات  هذه  لنا  وتحديد   سمحت  للمادة  الشكلي  تحليل  من  مكنتنا  كما 

 الخصائص الفيزيائية والكيميائية لها .

2-III : المواد الكيميائية المستعملة 

د طالب دكتوراء من ورقلة تحت إشراف الأستاذة دغموش   قام بتحضر  يفي الاعمال السابقة لي بوسعة ول

 : المركب باستخدام المواد الكيميائية الموضحة في الجدول التالي 

 المواد الكيميائية (:III1-) الجدول

 الشركة التجارية g/molالكتلة المولية  الكيميائية الصيغة  المستعملة المواد 

Sulfarlem 3OS8H10C 240.356 Rottendrof Pharma 

 :ية والكيميائية في الجدول التاليوتتلخص خصائصها الفيزيائ كما إستعمل مذيبات في تحظير المركب  ،

 :المذيبات المستعملة في تحضير المركب(III2-) الجدول
 ماء مقطر  طولين المذيبات

 °111c° 100c درجة الغليان 
 / 20c°(g/ml)l 0.86  الكثافةعند 

 g/mol 92.14 18الكتلة المولية 
 3CH-5H6C O2H الصيغة الكيميائية 
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3-III المستعملة:  والأجهزة الأدوات 

جراء مختلف القياسات الط  ة  الطالب بوسبعمع  نا  توصل يفية لها  وليد  في هذا العمل من تحضير العينة وا 

 التالية :  الأجهزةعلى  بالاعتماد ، وتم ذلك بغية التعرف على بنيتها

1-3-III    :الأجهزة المستخدمة 

 IRجهاز مطيافية الأشعة   تحت الحمراء  ✓

 DRXجهاز مطيافية الأشعة  السينية  ✓

4-III :طريقة تحضير   

 ثيون    -3-ثنائي ثيول  -,2 1-ميثوكسي فنيل -بارا  -5استرجاع   ✓

ملل من    50قرص من دواء السلفارلام في    30أين تم إذابة    يسترجع هذا المركب من دواء السلفارلام ،

المقطر ثلاث مرات ، ملل من الماء    50ثم غسل ب   الترشيح ،  التولوين وبعد الانحلال الكلي قام بعملية

يلي بعدها عملية التبخير لتخلص من كمية    من أجل التخلص من أثار الماء ،  4MgSO  وبعدها أضاف

 .  التولوين وفي الأخير قام بإعادة بلورته في الهكسان

5-III  :طرق التحليل المستخدمة في توصيف المركب 

،كما        المتعددة  وتطبيقاتها  العالية  ودقتها  لسهولتها  نظرا  الطرق  أهم  الطيفي من  التحليل  تعتبر طرق 

تسمح لنا بجمع معلومات هامة ودقيقة حول بنية المواد وتراكيبها ، حيث تعتمد هذه الطرق على إستجابة  

 . شعاعيةالإالمواد بعد إثارتها بواسطة إنبعثات الطاقة 

1-5-III مطيافية الأشعة تحت الحمراء   باستعمالليل التحIR : 

يعد التحليل الطيفي بالأشعة تحت الحمراء أحد أسهل الطرق وأسرعها للحصول على معلومات حولى   

 ، حيث تعتبر طريقة توصيف شائعة الاستخدام  كلفة في تحليل المواد الكيميائيةتركيب الجزيء وهي أقل ت
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عديد من  عة تحت الحمراء من خلال التطور الكبير لهذه الطريقة في التظهر فائدة التحليل الطيفي بالأش

للمواد    الجزيئية. تسمح هذه التقنية بتحديد الروابط الكيميائية الداخلة في تراكيب  مجالات العلوم التطبيقية

 . [40] على خصائصها التأثير عضوية والبلورية والغير بلورية، دون العضوية ولا

ذرات  إهتزاز  و  الضوء  موجات  بين  التفاعل  على  الحمراء  تحت  بالأشعة  الطيفي  التحليل  مبدأ  يعتمد 

متعدد   الطيف  يتفاعل  ،عندما  يلاحظ    الألوان الجزيئات   ، الجزيئات  مع  أو  صلبة  مادة    امتصاص مع 

ترددات قمم يتوافق مع    شكل، وهذا الامتصاص المترجم على  ت خاصة بالمادة الصلبة أو الجزيءترددا

 الاهتزاز ويتميز كل وضع مع أوضاع الاهتزاز بطاقة معينة .ينشأ  عن الحركة الاهتزازية لذرات تغير في

    [41] .الروابط أو الزاوية بين الروابط

الجهاز المخصص لها .وينقسم مجال هذه الأشعة إلي   مباستخداينشأ طيف الأشعة تحت الحمراء للعينة  

 :   [42]ثلاث مناطق 

 1-( سم 12500-4000منطقة الأشعة تحت الحمراء القريبة )  -1 ✓

   1-( سم 4000-400منطقة الأشعة تحت الحمراء الوسطى ) -2 ✓

 1-( سم 400-10منطقة الأشعة تحت الحمراء البعيدة ) -3 ✓

 أجهزة التحليل الطيفي الأشعة تحت الحمراء. في  استخداماوتعتبر أكثر المناطق 

 

  [43]رسم تخطيطي لمطيافية  الأشعة تحت الحمراء  :(III6-) الشكل
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2-5-III  التحليل باستعمال مطيافية حيود الأشعة السينيةDRX : 

حيود   المتبلورة  يعتبر  الاجسام  وبنية  طبيعة  لتحديد  تستخدم  عالمية  السينية طريقة  .بحيث  [44] الأشعة 
( المتبلورة  الاوساط  على  الا  الطريقة  هذه  ،الصبغيات لاتنطبق  ،البلورات  ،صخور  تعد    ..(.معادن  وهي 

ساحيق  ، والغرض من هذا الوصف هو تحديد هيكل مأساسية في مجال المواد   الاهيكلي،طريقة للتوصيف  
حجم   ، الروابط  الشبكة،طول  ،حجم  الشبكة  )معلومات  الهيكلية  خصائصها  ودراسة  المعدة  العينات 

 .  [42] البلورات(

موجي طول  ذات  مغناطيسية  كهرو  امواج  عن  عبارة  هي  السينية  مساوي   الاشعة  الانغستروم  رتبة  من 
حيث تنشأ هذه الاخيرة    ، شعة السينيةللمسافة بين الذرات في البلورات ، تلعب الذرات دور مركز تبعثر الا

عن طريق القصف الاكتروني ينتجها مهبط نحاسي  ، تسلط حزمة الاشعة على العينة المسطحة ، تتشكل  
مع الشعاع  الساقط .يسجل العداد إشارة تتناسب مع شدة الاشعة  المنفرجة تتيح معالجة الاثارة    θزاوية  

على قياس زوايا حيود الاشعة السينية من العينة المراد تحليلها    DRXمعرفة الشبكية البلورية ويعتمد عمل  
 :  [45]لى علاقة براغ ، حيث ترتبط زوايا الانعراج بخصائص الشبكة البلورية ويعتمد عمل الجهاز ع

.λn.=  θd.sin 2 

 : حيث      

d )المسافة الشبكية )المسافة التي تفصل بين المستويات البلورية : 
 θ الانعراج : زاوية 
λ  طول حزمة الأشعة السينية : 
n  الانعراج : يمثل ترتيب 

 
 DRX  [42]السينية  رسم تخطيطي لمطيافية  الأشعة  :(: (III7-) الشكل
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6-III  :جهاز الحاسوب 

 له الخصائص   acer لتنفيذ عملية النمذجة الجزيئية للمركب إستخدمنا جهاز كومبيوتر محمول  نوع

 : تاليةال

 Processeur : Intel (R) core (TM)i3-2328MCpU@ 2.20GHZمعالج  –  1 ➢

2.20GHZ  

  Mèmoire installèe (RAM : (1.84 GO utilisable)  2.00GOالذاكرة المثبتة ) -2 ➢

 64bits  windows 10  نظام التشغيل :3- ➢

 

 acerجهاز حاسوب  : (III8-) الشكل

7-III : البرامج الكيميائية المستعملة 

1-7-III  ملف المعطيات البلورية  Cif : 

كمعيار لنقل البيانات البلورية    cifبإنشاء ملف المعلومات البلورية    Iucrقام الاتحاد الدولي  لعلم البلورات  

، حيث از الحاسوب البلورية التي يتم معالجتها بواسطة جه  عن ملف يستخدم في أرشفة البيانات وهو عبارة  

 cif، كما استخدمنا ملف المعطيات البلورة  أخر قصد استخدامها كمادة إضافية  يتم نقلها من برنامج إلي

ي والذي  تحضيره  تم  الذي  للمركب  الرقم  الموافق  الملف ،  1135779حمل  فتح  تم  العمل  هذا   cif  في 
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البلورية ( للمركب   Mercuryباستعمال برنامج   البنية البلورية )الوحدة الجزيئية والشبكة  من أجل معاينة 

 .[47] [46] المدروس وكذا استخراج طيف الاشعة السينية المحسوب للمركب 

2-7-III    برنامجMercury: 

عل  يحتوي  برنامج  الخيارات  هو  من  كاملة  مجموعة  البنية    والأدوات ى  وتحليل  الدراسة  لتسهيل  المتنوعة 

يقدم  كما  ودة  وتقديم صورة عالية الج  ،  البلورية، حيث يسمح بتصور البيانات البلورية بشكل ثلاثي الأبعاد 

د موقع الالتواء وتحدي: قياس وعرض أطوال الروابط والمسافات والزوايا وزوايا  كذلك عدة معلومات منها

وهو برنامج قادر على   .، بالإضافة إلي قراءة الهياكل البلورية بأشكال مختلفةوعرض الروابط الهدروجينية 

البنيوية من  البيانات  الملفات   تحميل  أشكال  من  متنوعة  المعطات  مجموعة  ملف  استخدمنا  عملنا  وفي   ،

 .  cif  [49] [48]البلورية 

 

 Mercuryمحيط  برنامج    : (III9-) الشكل

 3-7-III   برنامجDiamond  : 

، يتيح مجموعة واسعة من الخيارات إنطاقا من  هياكل بلورية على المستوى الذري   هو برنامج لتصور

البلورية   المعطيات  المحتواة في ملف  بلورية  بنية  الجودة  cifبيانات  بإنشاء صور عالية  يقوم  ، حيث 

 .  [50]وهو أداة شاملة لكل من علماء الجزيئات والذرات وكذلك لدارسي علم السطوح والمواد  

 
 Diamondمحيط برنامج : (III10-) الشكل



 المواد والطرق التجريبية                                                                     : الفصل الثالث

 

 

 

 

36 

4-7-III   برنامجAvogadro : 

الكيمياء الحاسوبية والنمذجة    م لاستخدام عبر الأنظمة الأساسية فيهو برنامج مجاني  المصدر صم

 .  الأخرى الجزيئية والمعلومات الحيوية وعلوم المواد والعديد من المجالات 

يسمح لنا ذلك من خلال مجموعة من التعليمات   الجزيئات ثلاثية الأبعاد ،  وهو برنامج لبناء وتصمم

كر: تحسين  الجزيء ومن أهمها نذ تظهر في محيط البرنامج بواسطتها يمكن تنفيذ عدة عمليات على  

، أبعاده البنيوية من أطوال الشكل الهندسي للجزيء، حساب طاقته، تحديد خصائصه من كتلة مولية

 . [51]، إظهار الروابط البينية كالروابط الهيدروجينية وروابط فان دروالسلروابط والزوايا وزوايا الالتواءا

 
 Avogadroمحيط برنامج : (III11-) الشكل

 
 

5-7-III : الخوارزمية المستخدمة في الحسابات 

(، عند حقل قوة  steepest descenتمت الحسابات والقياسات باستخدام خوارزمية شديدة الانحدار )

field)  uff (force  مع أربعة خطوات لكل تحديث(steps par update) . 
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1-IV : المقدمة  

تحليل   في  كثيرة  وفوائد  كبير  تطور  الطيفي  التحليل  طرق  عرفت  عشر  التاسع  القرن  نهاية  في 

خواصها   عن  والكشف  والبنيوية(المركبات  ملفات   البلورية  وضع  من  الباحثون  توصل  وقد   ،) والطيفية 

وتدعى   ،الكيميائي للمواد ن تميز التركيب  مكنتهم م  المختلفة، تحتوي على كم هائل من المخططات المواد 

 .(cif)بقواعد البيانات 

نقوم  الفصل سوف  الكيميائية  ب  وفي هذا  المركب ذي الصيغة  المحضر في   3OS8H10Cتوصيف 

السابقة   ما   [7]الدراسات  فنيل  -بارا-5يسمى ب   أو  ثيول  -2،1-ميثوكسي  وبالاعتماد  ثيون -3–ثنائي   ،

،  Xالسينية    الأشعة، وحيود  IRتحت الحمراء    الأشعةعلى طرق التحليل المختلفة والمتمثلة في مطيافية  

نمذجة المركب   إلى، ثم بعد ذلك تطرقنا  على مختلف المعلومات حول المركب التي مكنتنا من التعرف  

رو  أطوال  من  وخصائصه  طاقته  بحساب  قمنا  أين  محكاة   برنامج  الالتواء ابط  بواسطة  وزوايا  والزوايا 

 . وشحنته

2-IV  : المركب المستعمل في الدراسة 

 وفقا للدراسات السابقة  ثيون -3–ثنائي ثيول  -1،2-ميثوكسي فنيل  -بارا -  5  استرجاع   

الذي هو نوع من     sulfarlemيسترجع من دواء السلفارلام    لأنههذا المركب له اسم شائع وهو السلفارلام ،

  25قرص كل قرص يزن    60(، حيث تحتوي علبة الدواء على  بالبوليمير )مركب كيميائيالمغلفة    أقراص 

 . وذو لون اصفر برتقالي ملغ ،

 ثيون .    -3-ثنائي ثيول   -1،2-ميثوكسي فنيل   -بارا -5 سترجاعا :  التحضيرطريقة  ❖

الكلي  وبعد الانحلال    (toluéne)ملل من تولين    50قرص من دواء السلفارلام في   30  إذابة  صنِع

الترشيح  بعملية  قام  ب  ،للمركب  غسل  تم  مرات   50  ـثم  ثلاث  المقطر  الماء  من  عملية    ،ملل  ذلك  يلي 



 النتائج ومناقشتها                                                                                      : الفصل الرابع

 

 

 

 

40 

البلورة وبعدها قام بتنقية المركب لنحصل على مركب   إعادةالتبخير لتخلص من كمية التولين ،ثم عملية  

     : ي التال (IV12-) الشكلخالي من الشوائب وهو المركب المراد استرجاعه والمبين في 

 

 صورة ملتقطة للمركب المحضر : (IV12-) الشكل

بعد الحصول على المركب لاحظنا من خلال الشكل أن مظهر المادة الناتجة عبارة عن بلورات   

 ذات لون أحمرا برتقالي .   ية رأب

للمركب   .1 الفيزيائية  المنجزة    :الخصائص  أعمال  النتائج من  هذه  الحصول على    ش دغمو  ةللأستاذ تم 

 . [ 7] مسعودة

 % 66يحسب المردود بالقانون التالي وكان الناتج    :المردود  -أ

)*100du compremi/m sul récupéreR=(m 

 حيث:  

sul récupérem  كتلة المركب المسترجع : 

du compremim  كتلة أقراص الدواء المستعملة : 

 :  fRمعامل الاحتجاز   -ب

  (gel de silice)حيث أن الطور الثابت هو السيليكا جال    CCMكروماتوغرافيا الطبقة الرقيقة  باستعمال

 والطور المتحرك هو التولين فكانت قيمة معامل الاحتجاز للمركب المسترجع هو :  ،

(sulferlam récupére)=0.64fR 
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 درجة الانصھار :   -ج

 . م   C°109ثيون عند  -3-ثنائي ثيول   -1,2-ميثوكسي فنيل  -بارا-5حددت درجة الانصهار 

 :  -VIS-UV -المرئي-ية  شعة فوق البنفسجطيف الا -د

-5لجزيء  VIS  _ UVية  شعة فوق البنفسج للعصابات  المهمة  في  طيف  الا  ظهرت قيم الامتصاص 

 ثيون كما يلي :    -3-ثنائي ثيول - -2, 1-يل ميثوكسي فن  -بارا

مابين   البنزينية ظهرت  العطرية  متر    280-200الحلقة  المجموعة     y max= 276.9نانو  متر  نانو 

 . نانو متر   350-250ظهرت مابين   C=Sثيونيل 

 :  H1 -MNRطيف  –ه 

 :   كتالي وهي   RMN H1ظهرت قيم النتؤات المهمة في طيف  

3.83 (S,3H ) ;6.90(d,2H,j=10HZ).                                                                

7.33(S,1H) ;7.53(d,2H,j=10HZ).                                                                 

3-IV : توصيف المركب 

 : التحليل بتقنية مطيافية الأشعة تحت الحمراء  -أ

  تسجیلها  تم  التي  الحمراء  تحت   الأشعة  أطیاف  تحلیل  على  الوظیفیة  المجـموعات   توصیف  يعتمد 

  لمختلف   الإمتصاصات   لتعیین  المستخدمة  الحمراء  تحت   الأشعة  بیانات   جداول  إلى   بالرجوع  وذلك

   .  توصیفه  المراد  المركب  في  الموجودة الوظیفیة المجموعات 

السلفارلام المسترجع في    للمركب   تسجیله   تم   الذي   الحمراء  تحت   الأشعة  طیف   IV-2  الشكل   يمثل 

   1-سم ( 4000- 400نطاق التردد من )
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 السلفارلام المسترجع  للمركب IR الحمراء تحت الأشعة طيف : (IV13-) الشكل

متوسط  يظهر لنا الطيف بوضوح أن معضم القمم المهمة الملاحظة تقريبا ذات ذروات مختلفة منها ماهو  

المتواجدة   الوظيفية  وأخرى ضعيفة وأقل كثافة ،ومنها ماهو حاد وقوي تعكس في مجملها المجموعات 

على نطاق المركب وكذا مختلف التغيرات الحاصلة على مستوى الروابط من شد وإستطالة .نلخص في  

 الإهتزاز . (مرفقة بنوع 1-الجدول التالي الأعداد الموجية للمجموعات الوظيفية ب)سم

 ( OS38H10C) تحديد مختلف القمم الموجودة في طيف العينة  (: VI-3) الجدول

 المرجع  نوع الإهتزاز  ( 1-ب)سم  ي الطول الموج الرقم

1 2887 C-H 2850-2970       [ 52]م 

2 1602.7 C= C 1630-1690        [52 ] 

3 1481.2 C-H [53 ] 

4 1257.5 C-O-R [53 ] 

5 1195.8 C=S 1050-1200        [52 ] 

6 1026.1 C-O- C [53 ] 

 [ 53]           860-800 ة يوجود حلقة عطر 819.7 7

8 690-624 C-S 705-570           [53 ] 
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-3-IV1  : تفسير نتائج الطيف 

امتصاص ضعيفة جدا عند   الطيف عصابة  لنا  باهتزاز روابط    1-سم  2887يظهر  في    H-Cالخاصة 

، تتبعها عصابة امتصاص  1-سم  2850-2970التي تظهر عادة في حدود    3CHحلقة الفنيل واستطالة  

في حلقة الفنيل ،وفي   C =Cفمن الممكن أن تكون لاهتزاز الرابطة    1-سم  1602.7ضعيفة المسجلة عند  

، بينما القمة المسجلة    H-Cفهي تدل على اهتزاز الرابطة    1-سم1481.2ما يخص القمة المسجلة عند  

، أما العصابة القوية  الغير متكافئة  R-O-Cفهي تشير إلى استطالة الرابطة العطرية    1-سم1257.5عند 

ألموجي   الطول  عند  الرابطة    1-سم1195.8والحادة  اهتزاز  تمثل  التي   C=Sفهي   شدة  ضعيفة  ذات 

بين   غالبا  الس  1-مس1050-1200تكون  التأكيدات  يعزز  الكبريت مما  ذرة  المركب  باحتواء  ، ابقة 

  C-O-Cوالتي تمثل اهتزاز الرابطة العطرية    1-سم1026.1وبخصوص القمة القوية والحادة الظاهرة عند 

القمة   قوية وحادة عند  امتصاص  تدل على وجود حلقة عطري  1-سم819.7،لتليها عصابة  قابلة  التي  ة 

 وعادة ما تكون في المجال    ،اراللاستبدال في وضعية ب

عند    1-سم860-800 المسجلة  القمة  بينما  الشدة    1-سم690  -624.  متوسط  تنائي  تظهر على شكل 

 .1-سم705-570التي تكون غالبا في حدود  S-Cفهي مسندة لاهتزاز الرابطة  

 :   X يل بتقنية مطيافية الأشعة السينيةالتحل -ب

نظريا    حسابهالذي تم    3OS8H10Cطيف الأشعة السينية للمركب ذي الصيغة الكيميائية    3يمثل الشكل  

برنامج تحص    . Mercury  بواسطة  علمية  منشورة  على  بالحصول  المكتبية  الدراسة  لنا  فيها  ل  سمحت 

بالتالي  على نفس بصمة المركب الذي  (  1)الملحق    [54]الباحث يووانغ ورفيقه   نحن بصدد دراسته، و 

النفس   لالصيغة  الكيميائية  التوصيف  هذا  إثر  الين عابم مركب  قواعد  بتحميل ملف ات يعطمة  قمنا  وعليه   ،

  CCDCوالمتواجد ظمن قواعد المعطيات    1135779  بـله  ( المرمز  cifالمعطيات البلورية ذي الإمتداد ).

 .بغرض إنجاز وصف البنية البلورية لهذا المركب 
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 Mercuryطيف الاشعة السينية لمركب السلفارلام بواسطة برنامج : (IV14-) الشكل
 

4-IV  : نتائج تحاليل البنية البلورية  

1-4-IV  : فهرسة طيف الاشعة السينية 

إعتمادا   3OS8H10Cالاشعة السينية للمركب ذي الصيغة المجملة طيف  ..نتائج فهرسة  2نجد في الجدول  

 . [54]على المنشورة العلمية ليووانغ ورفيقه 

 

 نتائج فهرسة الاشعة السينية للمركب  (: IV4-) الجدول

 

 

النظام  المركب  

 البلوري 

المجموعة  

 الفراغية 

a(A°) b(A°) c(A°) α(°)  β(°)   γ(°) V(A3)   Z 

𝐶10𝐻8O

𝑆3 

أحادي  

 الميل 

n /1P2      10.834 13.446 7.517 90 104.96 90 1057.92 4 
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 ي: ية التالتبلور وفقا للوسائط الخط 3OS8H10Cين أن المركب ذو الصيغة  من خلال هذه النتائج تب 

 (α =90, β =104.96, γ =90   ,a=10.834, b=13.446, c=7.517)    وV(1057.92)    يمثل  

 n/1P2.كما تظهر هذه النتائج أن بنية هذا المركب تكون منمذجة في مجموعة فضائية التالية   حجمها

5-IV  وصف البنية البلورية : 

برنامج   بواسطة  للمركب  البلورية  للبنية  الوصفية  الدراسة    Diamond 4.0و    Mercury  3.8  تمت 

 . 1985 [54]لي يووانغ وصاحبه   Cifوذلك بالاعتماد على ملف المعطيات البلورية 

1-5-IV متناضرة الغير الجزيئية الوحدة  : 

تحتوي   أنها Ⅳ-4المتناظرة للمركب  الشكل أظهرت النتائج المتحصل عليها لتكوين الوحدة الجزيئية غير 

كربون  ذرات  كبريت، عشرة  ذرات  ثلاث  من  على  تتكون  أي  اكسوجين   وذرة  هيدروجين،  ذرات  ثمانية   ،

  (ة )ثلاث ذرات كربون وذرتين كبريت حلقة ميثوكسي فنيل واحدة وحلقة حلقية خماسية غير متجانس

 

 البنية الجزيئية غير متناظرة  : (IV15-) الشكل

-5-IV2  :)الوحدة الجزيئية )الجزيء 

ببرنامج   المنجزة  المعالجة  نفسهاالجزئية    الوحدة  فان    Mercuryحسب  غير    هي  الجزيئية  الوحدة 

 المتناظرة 

-5-IV3   الشبكة الأساسيةMaille élémentaire  : 

تموضعها على طول   يؤدي  متناظرة  أربعة وحدات جزيئية غير  للمركب على  الأساسية  الخلية  تحتوي 

البنیة كما    تماسك   عن   المسؤولة   الهیدروجینة   بالروابط  غنیة   الأبعاد   ثلاثیة   بنیة المحاور الثلاثة إلي هندسة  

 : (IV16-) الشكلهو موضح في 
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 بنية الخلية الاساسية : (IV16-) الشكل

 

المحاور  على  الأولیة   الخلیة   إسقاطات    18,  19  ،  17الأشكال  من   كل   تبین  بینما   الأساسیة   طول 

  a, b,c الثلاث 

 

 

 aالمحور   طول على الأولیة  الخلیة إسقاط: (IV17-) الشكل

 

 bالمحور   طول على الأولیة  الخلیة إسقاط: (IV18-) الشكل
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 c         المحور طول على الأولیة  الخلیة إسقاط: (IV19-) الشكل

-5-IV4 الهيدروجينية:  الروابط دور 

دورا   الهيدروجينية  الروابط  التحليل  متلعب  نتائج  من خلال  كما ظهر  البلورية،  الشبكة  تماسك  في  هما 

المركب صفري البعد و بالتالي ما يبرز دور الروابط الهيدروجينية في ترابط   إن  السينية   الأشعةبواسطة  

 المركب

6-IV ة : يئية لمركب السلفارلام بواسطة النمذجة الجز يو ي الدراسة البن 

المركب   على  النظرية  الدراسة  اجرينا  دغموشهنا  لاستاذة  السابقة  أعمال  من  أولا  مأخوذ  سنبدأ   ،

في الزوايا  وقياسات  الروابط  أطوال  نقيس  وبعدها  له،  الهندسي  التحسين  تم  الجزيء   بتصميمه،  هذا 

يقنا سنثري هذا العمل بفضل  لذلك من خلال تحق عل من المركب أكثر إستقرار،  وشحنته وطاقته التي تج

 . النمذجة  الجزيئية لتعيين المعطيات البنيوية  للمركب 

   المعطيات   على   الحصولمن    مكنتنا   السلفارلام   للمركب   الجزيئية  النمذجة  بواسطة   البنيوية  الدراسة

  والوقت   الجهد   لنا   توفر  حيث   التجربة  إلى   اللجوء  دون  الحساب   على  المعتمدة  النظرية  بالطرق   البنيوية

 . المستعملة  الطرق حسب  عليها  المتحصل  النتائج  تمثيل  ثم  والمال ومن 

1-6-IV  : تصميم  الجزيء 

برنامج  بستخدام  سلفارلام  جزيء  تصميم  الكيميائية   chemsktcheتم  الصيغة  برسم  قمنا  حيث   ،

 3OS8H10C    تم رسم البرنامج  الظاهرة على واجهة  بإستخدام الادوات  نتيجة توصيف المركب،  حسب 

لتسمية الصيغة فاتحصلنا      generate name for structure، وبعدها قمنا بالنقر على ايقونةجزيءال

 .  10كما هو موضح في الشكلD2على شكل ثنائي الابعاد 
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ثنائي ثيول ثيون بواسطة برنامج  -2،1-ميثوكسي فنيل -بارا-5تمثيل  المركب  : (IV20-) الشكل

chemsktche 

2-6-IV  عرض الجزيء في برنامجAvogadro   : 

المركب وترقيم ذراته في برنامج   المتواجدة    Avogadroتم رسم  الكبريت  إنطاقا من ذرة 

نتائج   قراءة  عملية  تسهيل  لغرض  وذلك  بها  المرتبطة  الجذور  ثم  الخماسية  الحلقة  في 

مركب   يمثل  الموالي  والشكل   ، الزوايا  قياس  و  الروابط  بأطوال  يتعلق  فيما  البرنامج 

 . السلفارلام

 

 سلفارلام اللمركب    Avogadro الترقيم المعتمد من طرف برنامج: (IV21-) الشكل

      التحسين الهندسي :قبل  -أ

الكيميائية   الصيغة  ذي  السلفارلام  جزيء  تصميم  برنامج    3OS8H10Cتم  بإستخدام 

Avogdaro    حيث قمنا بوضع كا من أنواع الذرات الاربعة ،S,O,C,H    وعليه تم التوصيل

سابقا.فتحصل المذكورة  التوصيف  نتيجة  كيميائية حسب  بروابط  ثلاثي  بينهم  نا على جزيء 

       . (IV22-) الشكل  أبعاد كما هو موضح في 
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 جزيء سلفارلام قبل التحسن الاهندسي: (IV22-) الشكل

 التحسين الاهندسي :   -ب

الموضح في   للمركب  الهندسي  التحسين  بإستعمال حقل قوة   (IV23-)  الشكلتم إجراء 

uff(force field)     تحديث لكل  حسابية  دورات  اربع    (steps par update)مع 

 ثم    Extensions   إلى  لذهابا    ثم  (steepest descente)بخوارزمية شديدة الانحدار  

Geometry optimization  يكتب  طاقة  أدنى   بحساب  البرنامج   فيبدأ ثم    في   للمركب 

، حيث بلغت  و استقرار  وأقل طاقة وأكثر ثباتا  . فتحصلنا على جزيء محسن هندسياالشريط قيمة الطاقة

 . E=345.077kj/mol المنمذج   طاقة الجزيء

 

 Avogaroجزيء السلفارلم محسن هندسيا ببرنامج : (IV23-) الشكل

3-6-IV ء: يخصائص الجز 

 

   viewتم الحصول على أطوال الروابط والزوايا بعد التحسين الهندسي للجزيء وكان ذلك بالذهاب أيقونة  

وهذه القائمة تحمل مجموعة    propertiesنختار     ت الاختيارائمة  واجهة البرنامج فتظهر لنا قا  في الظاهرة  

 طاقة الجزيء (. ،(الفتل يا ازو )زوايا الالتواء  الزوايا،  ، شحنة الذرة، الروابط : )من الخصائص التالية
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بالنقر  يا وزوايوالزوا  طالرواب ع الحصول على أطوال  ية أخرى نستط يومن ناح على    ى باليسر ا الفتل وذلك 

السفليالشر   يسجل ف ين في ن متجاورتيذرت الرابطة  ي ط  قي ذرات متجاورة ف  3، وطول  الزاو يسجل  أما  ةيمة   ،

 ع ذرات المركب . ية الفتل وهكذا إلى أن تكتمل جم يمة زاو يمتجاورة فنتحصل على ق أربعة ذرات 

بيوعل  مقارنة  بإجراء  سنقوم  الجز ي ه  خصائص  الزواي ن  وكذا  الروابط  أطوال  من  تم  يء  ما  خلال  من  ا 

إل العلم  تجريباه  يالتوصل  تسج  (ةي)المنشورة  تم  المركب  يا عن طر يله نظر يوما  نمذجة  ق  وأق  م يحساب 

مبيالزوا هو  كما  المركب  و شحنة  الفتل  ف ي ا  الموال  ين  الخصائص   .  ةيالجداول  على  الحصول  تم  كما 

 .2الفيزيائية للمركب وهي كما هي موضحة في الملحق رقم 

 ونظريا للجزيء   تجريبيا  المسجلة الروابط أطوال -أ

 ( articleتجريبيا ) ( avogadroنظريا )برنامج 
(A°)  الرابطة  الطولa-b (A°)    الرابطة  الطولa-b 

1.98707 S1-S2 2.047 S2-S3 
1.69258 S2-C1 1.725 S2-C1 
1.70622 S1-C3 1.731 S3-C3 
1.41018 C1- C2 1.408 C1-C2 
1.41919 C2- C3 1.360 C2- C3 
1.39615 C8-C9 1.379 C8-C9 
1.35736 C7-O1 1.367 C7-O1 
1.37691 O1-C10 1.428 C10-O1 
1.07674 C9-H5 1.115 C9-H5 
1.10813 
1.08176 
1.08006 

C10-H1 
C6-H6 
C2-H8 

1.059 
1.067 
1.108 

C10-H6 
C10-H8 
C8-H4 

                 

 ونظريا للجزيء  تجريبيا المسجلة الروابط أطوال   (: IV5-) الجدول
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 للجزيء ونظريا  تجريبيا  المسجلة  الزوايا قيس  –ب 

(Avogdro) نظريا (Articel)تجربيا 
 a-b-c ة  الزاوي  القياس)°(  a-b-cة   الزواي القياس)°( 

98.7405 S2-S1-C3 97.1 S3-S2-C1 
96.1522 S1-S2-C1 94.5 S2-S3-C3 

114.94320 S2-C1-C2 118.0 S1-C1-S2 
122.0015 S2-C1-S3 129.2 S1-C1- C2 
123.0554 C2-C1-S3 112.8 S2- C1- C2 
118.1967 C1-C2-C3 119.7 C1-C2-C3 
119.7500 C1 –C2-H8 120.2 C1-C2-H1 
122.5042 C 6-C7-O1 115.9 S3-C3-C2 
116.9471 C8-C9-H5 116.2 C6-C7-O1 
124.6072 
109.666 

108.8716 
110.1713 
116.8144 

C7-O- C10 
O1-C10-H1 
H1- C10-H2 
H2- C10-H3 
C8- C10-H7 

124.0 
110.7 
111.3 
117.5 
119.8 

C8-C7-O1 
O1-C10-H6 
O1- C10-H7 
C7-O1- C10 
C9- C8-H4 

 

 للجزيء ونظريا  تجريبيا المسجلة  الزوايا قياس أ (: IV6-) الجدول

وأقياس  ✓ الروابط  لاطوال  السابقة  الجداول  خلال  القيم    من  بين  فارق  هناك  نلاحظ  الزوايا  

ية وهذا راجع الى التحسين الهندسي المطبق عن  النظر أكبر من  ية حيث أن القيم التجريبيةوالنظر  التجريبية

  الهندسي   التحسين  أن  طريق النمذجة هذا ما يجعل من المركب المنمذج أصغر من الحالة التجريبية بكون 

 المركب   نفس  على  الحصول   إمكانية  يتيح  ما  هذا  استقرارا  أكثر  وبالتالي  طاقة  أقل  المركب   من   يجعل

 أفضل. بخصائص 
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 أقياس الزوايا الرباعية بين الذرات ) زوايا الفتل(   -ج

 ة)°( ي الزاو م يق a-b-c-dة  يالزاو

C3-S1- S2- C1 0.0000 

S1-S2- C1- C3 -0.0000 

S1-S2- C1- C3 -180.0000 

S2- C1- C2- C3 0.0000 

S2- C1- C2-H8 -180.0000 

S3- C1- C2- C3 180.0000 

S3- C1- C2-H8 0.0000 

H8- C2- C3-S1 180.0000 

H8–C2- C3- C4 

H8–C2- C3- C4 

0.0000 
0.0000 

C2- C3-S1-S2 -0.0000 

C8- C7-O1- C 9 -180.0000 

C3- C4- C10-H7 -0.0000 

C4- C10- C8- C 7 0.0000 

H7- C10- C8- C 7 180.0000 

 الرباعية بين الذرات ) زوايا الفتل (قيم الزوايا  (: IV7-) الجدول

°أو  -0.0°أو180°أو0.0ابة )ث  الفتل(  اي ة )زواي ا الرباع يالزوا  مي أعلاه نلاحظ أن ق6من خلال الجدول  ✓

 .   ي دل على أن المركب مستوي°( مما -180
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 السلفارلام  : الذرات لمركب  شحن -د

 (  Optimizationللمركب )   ين الهندس ي تم ذلك بعد إجراء التحس ي و

 الشحنة الذرة

S1 -0.051 

S2 -0.044 

C1 0.064 

C2 -0.026 

C3 0.028 

S3 -0.044 

C4 -0.011 

C5 -0.050 

C6 -0.019 

C7 0.120 

C8 -0.019 

C9 -0.050 

O -0.495 

C10 0.079 

H1 0.066 

H2 0.066 

H3 0.066 

H4 0.065 

H5 0.062 

H6 0.062 

H7 0.065 

H8 0.0065 
 0.001-= المجموع 

 

 السلفارلامالذرات لمركب  شحن قيم  (: IV8-) الجدول
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 الخاتــــــمة
 

3OS8H10C من خلال عملنا هذا تم بنجاح توصيف بنية المركب )سلفارلام( ذي الصيغة الكيميائية     

ثيون وذلك بالاعتماد عل تقنيات التحليل  -3-ثنائي ثيول -2،1-ميثوكسي فنيل  –بارا  -5أو مايسمى ب 

، بالإضافة قمنا بالدراسة البنيوية الجزئية للمركب باستعمال برامج النمذجة الجزيئية   DRXو   IRالطيفي 

والتي تحصلنا منها على حملة من المعطيات البنيوية من بينيها   Avogadroوكانت بواسطة برنامج  

طوال الروابط وقيم الزوايا وزوايا الالتواء وشحنة المركب وطاقته ، حيث قمنا بمقارنة خصائصه الجزيئية  أ

البنيوية تجريبيا ونظريا حيث تمكننا من تصميم المركب وا عطاء شكل هندسي له من خلال التحسين  

ل طاقة والمقدرة الهندسي للبرنامج و اذ تحصلنا على المركب المحسن هندسيا وأكثر استقرارا بأق

E=345,077 kj /mol    وعليه تكون قد حققنا شوطا مهما من الأهداف المسطرة بلوغها في هذا البحث

والتي حددت في بدايته وذلك من خلال نمذجة البنية الجزيئية ونتيجة للدراسات السابقة التي قمنا به خلال  

مركبات  البحث فإننا نتوقع إن نكون للمركب فعالية مضادة للأكسدة نظرا لتركيبه  الكيميائي الذي يجمع 

 أظهرت نجاعتها بيولوجيا ومن هنا تظهر جليا . 
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 : الخصائص الفيزيائية للمركب   2الملحق رقم 

Molecular Formula  = C10H8OS3 
Formula Weight  = 240.36492 
Composition  =  C(49.97%) H(3.35%) O(6.66%) S(40.02%) 
Molar Refractivity  = 67.78 ± 0.4 cm3 
Molar Volume  = 169.4 ± 5.0 cm3 
Parachor  = 488.2 ± 6.0 cm3 
Index of Refraction  = 1.732 ± 0.03 
Surface Tension  = 68.9 ± 5.0 dyne/cm 
Density  = 1.41 ± 0.1 g/cm3 
Dielectric Constant  = Not available 
Polarizability  = 26.87 ± 0.5 10-24cm3 
Monoisotopic Mass  = 239.973725 Da 
Nominal Mass  = 240 Da 
Average Mass  = 240.3649 Da 
M+  = 239.973176 Da 
M-  = 239.974273 Da 
[M+H]+  = 240.981001 Da 
[M+H]-  = 240.982099 Da 
[M-H]+  = 238.965351 Da 
[M-H]-  = 238.966448 Da 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 الملخص: 

مركب السلفارلام الذي هو واحد من مركبات ثنائي ثيول ثيون والمسترجع من  النمذجة الجزيئية لمن خلال عملنا تمت دراسة    
،  Avogadroبرنامج  عقار السلفارلام، بهدف دراسة الخصائص البنيوية الجزيئية للمركب عن طريق النمذجة الجزيئة بواسطة  

التي  تم    RXو     IR تقنيات التحليل الطيفيلال طرق مختلفة منها التجريبية وهي  جرى تحديد بنية هذا المركب من خ  حيث
 .  Macroureبرنامج تسجيل طيفها  بإستعمال 

وطرق نظرية بإستخدام برامج النمذجة الجزيئية للتحسين الهندسي للمركب. إذ توصلنا في الاخير إلى توصيف المركب من خلال  
الكشف عن البنية البلورية للمركب علاوة على ذلك تمكنا من تجسيد و   RXوالاشعة السنية    IR  مطيافية الاشعة تحت الحمراء

المركب أكثر إستقرار، بينما من الناحية البيولوجيا فمن المتوقع أن يكون للمركب نشاط مضاد للأكسدة وهذا ما أثبتته الدراسات  
 السابقة .

   Avogadro:النمذجة الجزيئية، السلفارلام، ثنائي ثيول ثيون، برنامج الكلمات المفتاحية 

Résumé : 

 Grâce à nos travaux, le composé sulfarlam, qui est l'un des composés dithiole thione 

récupérés à partir du médicament sulfurlam, a été étudié, dans le but d'étudier les propriétés 

structurales moléculaires du composé par modélisation moléculaire à l'aide du programme 

Avogadro, où la structure de ce composé a été déterminé par diverses méthodes, notamment des 

techniques expérimentales et spectroscopiques IR et RX dont le spectre a été enregistré à l'aide du 

logiciel Macroure. 

 Et des méthodes théoriques utilisant des programmes de modélisation moléculaire pour 

l'amélioration géométrique du composé. Enfin, nous sommes arrivés à la caractérisation du 

composé par spectroscopie IR et RX, et à la détection de la structure cristalline du composé. De 

plus, nous avons pu incarner le composé comme plus stable, alors que biologiquement, on s'attend 

à ce que le composé ont une activité antioxydant, et c'est ce que des études ont prouvé. 

Mots clés : modélisation moléculaire, sulfurlam, dithiole thione , programme Avogadro, 

programme Macroure. 

  

Abstract:  

 Through our work, the compound sulfarlam, which is one of the dithiole thione 

compounds recovered from the drug sulfurlam, was studied, with the aim of studying the 

molecular structural properties of the compound through molecular modeling using the Avogadro 

program, where the structure of this compound was determined through various methods, 

including experimental and spectroscopic techniques. IR and RX whose spectrum was recorded 

using Macroure software 

 And theoretical methods using molecular modeling programs for geometric 

improvement of the compound. Finally, we arrived at the characterization of the compound 

through IR and RX spectroscopy, and the detection of the crystal structure of the compound. 

Moreover, we were able to embody the compound as more stable, while biologically, it is 

expected that the compound will have antioxidant activity, and this is what studies have proven 

previous. 

Keywords: molecular modeling, sulfarlam, dithiole thione, Avogadro program,  

  


