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لك الحمد ربً على كثٌر فضلك وجمٌل عطائك وجودك، الحمد لله وكفى والصلاة على الحبٌب 

.المصطفى وأهله ومن وفى صلى الله عليه وسلم  

الصعوبات و هانحن الٌوم والحمد لله بدأنا بأكثر من ٌد و لاسٌنا أكثر من هم و عانٌنا الكثٌر من  

نطوي سهر اللٌالً وتعب الأٌام وخلاصة المشوار بٌن دفتً هده المذكرة الثمٌنة ثمرة الجهد 

 والنجاح

الى التً بحنانها ارتوٌت و بدفئها احتمٌت، و بنورها اهتدٌت، الى الٌنبوع الذي لا ٌمل العطاء  .

.آطال الله عمرها  "والدتً العزٌزة"والتً كانت تتمنى رؤٌتً وأنا أحمك هذا النجاح الى   

 الى ذراعً الذي به احتمٌت، وفً الحٌاة به التدٌت والذي شك لً بحر العلم والتعلم، الى من

والدي "صدر أمانً وكبرٌائً وكرامتً، . احترلت شموعه لٌضًء لنا درب النجاح، ركٌزة عمري

آطال الله فً عمره ز"العزٌ  

"  رٌماسو سدرة ،  بٌلسان"الى الكتاكٌت  ،" أخواتً واخوانً"الى من حبهم ٌجري فً عرولً 

. الى كل أولادهم "أجدادي و أخوالً و خالاتً وعماتً وأعمامً"الى كل عائلتً .   

"نسرٌن"الى زمٌلتً فً هذا العمل   

  "رفٌقة ،رامٌة، اكرام، مروة"والى من رافمونً فً مسٌرتً ومن جمعهم بً المدر أصدلائً  

،  ، صفاء ، إناس ، أنوار ، بسمة أمٌنة ، جهاد"والى من لضٌتو معهم أحلى أولاتً جٌرانً 

".، إشراق شرٌفة  

، ألول لهم بعدتم ولم ٌبعد عن الملب حبكم وأنتم فً الفؤاد حضور الى كل من لم ٌدركهم للمً  

... ا النجاحذالى أساتدتً وكل من كان له الفضل فً ه    
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 صلى الله علٌه و سلمالصلاة و السلام على الرحمة المهداة ، سٌدنا محمد  ، و الصالحات تتم بنعمته الذي لله الحمد

 طاهرة حجة ٌرزلهما أن الله أسئل ، والداي إلى جهدي ثمرة هديأ 

 جنتً لدامهاأ وتحت..غاٌتً بسمتها من إلى..العطاء علمتنً التً إلى 

  الله حفظها  "الحبٌبة أمً"   

 الكبٌر الملب والهناء بالراحة لأنعم وشمً سعى من إلى

 .عمره فً أطال و لله حفظه" الغالً أبً"

 : إخوتً الله بعد وملاذي لوتً و سندي إلى

  "الذٌن "عماد : حٌاتً عماد ، سعادتً و عزوتً

 راوٌة"":  الثانً نصفً و غالٌتً روحً توأم أختً 

 وردة الملب ""ضحىلطوسة البٌت ، الصغرونة : 

 "عٌدو" ومرها حلوها فً الحٌاة هذه فً درعً إلى

  الثانٌة أمً و حبٌبتً "عمتً" الملب بوصلة إلى

 رعاها و الله حفظها "شربً رقٌة" المشرفة الأستاذة إلى

 "سماح" أختً و حبٌبتً و البحث فً زمٌلتً إلى

 جمٌع و " منال ، إٌمان ، زٌنب ، رامٌة ، مروة ، رٌان" حبٌباتً دفالص جملأ بهن وجمعتنً صحبتهم الدنٌا هدتنًأ من إلى

  الله دامكنأ ، للبً حبٌبات صدٌماتً

 " أولادهم و ، العزٌزات خالاتً و خالً" : للحب آخر واسم امً من رائحة إلى

 "أولادهم و أعمامً":  أنفسهم على آثرونً من إلى

 الله رحمها "أجدادي "الطاهرة الأرواح إلى 

   برعاٌته ٌحفظكم و بنوره ٌنٌركم أن الله أسأل حبه فً ٌاهمإ و الله جمعنً من كل إلىو

 …لله الحمد على هذا و

 نسرٌن حمً
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ه  ٌرَْفَع   تعالى : } قال ٌنَ  اّللَ نْكهمْ  آمَنهوا الّذ  ٌنَ  م  لْمَ  أهوتهوا وَالّذ   العظٌم الله صدق {  دَرَجَات   الْع 

 فٌهمباركا  طٌبا كثٌرا حمدا الكرٌم وبوجهه العظٌم بسلطانه ٌلٌك حمدا لله الحمد

 الرضى بعد الحمد ولن رضٌت إذا الحمد ولن ترضى حتى الحمد لن اللهم

 أجمعٌن وصحبه آله وعلى محمد سٌدنا النبٌٌن وخاتم المرسلٌن أشرف على والسلام الصلاة و

 " الله ٌشكر ٌشكرالناس لا لم من" 

 علً وفضلن وكرمن بتوفٌمن إنما واجتهادي بجهدي لٌس اللهم

 هذا إنجاز على بعٌد من أو لرٌب من ساعدنا من إلى كل والامتنان الشكر بجزٌل نتوجهو من هذا المنبر ، 

 علٌنا تبخل لم "شربً رلٌة " التً بالذكرالأستاذة ونخص صعوبات، من واجهناه ما تٌسٌر وفً العمل

النصوح وفمها المشرف ونعم  البحث فكانت نعم هذا إتمام فً لنا عونا كانت التً المٌمة ونصائحها بتوجٌهاتها

 .ٌحب و ٌرضى  الله لما

"مٌزوب " على ولته و جهده الذي فضل علٌنا كثٌرا بهما، فشكرا له  من الأستاذة لكل الشكر بجزٌل نتمدم كما

 "رحٌم " و "زنخري " لما جادو علٌنا به من نصائح لٌمة . الأستاذة و نتمنى له السداد و التوفٌك.نذكرأٌضا  

الله لما فٌه الخٌر من  وفمها. الدفعة هذه فً والزمٌلات والزملاء عائلتٌنا أفراد لجمٌع الخالص شكري وأختم

 والتفوق النجاح

ّ   الْحَمْده  آمٌن اللهم،  علمك أبواب لنا من وافتح لنا وٌسر سهل اللهم ٌنَ  رَب    لِل   الْعاَلَم 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ٍِخص :
هلاٍ  ٖٓ حُـ٣ِج٤ش حٌُ٘ٔؿش ١َم ػ٠ِ رخلاػظٔخى رؼٞ ًَٓزخص حُللاك٣ٞٗٞي هٜخثٚ ىٍحٓش ٛٞ حُؼَٔ ٌٛح ٖٓ حُٜيف

 حُز٤٘ش  حُوٜخثٚ ىٍحٓش ٝطَ٘ٔ  ُزؼٞ حًَُٔزخص ٖٓ حُللاك٣ٞٗٞي ، حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش ٗخِٓش ُِوٜخثٚ ر٤خٗخص هخػيس ٟٝغ

 حُلـْ حُٔطل٤ش، ًخُٔٔخكش.ٛخطٚ حُوٜخثٚ  ُي٣ْٜ ٗ٘خ١ ٠ٓخى ُلأًٔيس ًَٓذ ٖٓ حُللاك٣ٞٗٞي  QSAR ٍ70 كخػ٤ِش -

 حُز٤ُٞٞؿ٤ش ٝحُلؼخ٤ُش حُيٝحث٤ش حُويٍس طو٤ْ حُظ٢ logP حُظـِثش ٝٓؼخَٓ حلإٓظوطخر٤ش ، حلإٌٗٔخ٣ٍش حُظ٤ٔٚ، ١خهش ح٢ُُٞٔ،

 ١ٍٞ ، حلأٓخ٤ٓش حُز٤٘ش ًٍحص ٗل٘ش ، ًٌٝحHOMOٝ  LUMO حُطخهش ٓٔظ٣ٞخص ىٍحٓش رخلاٟخكش ا٠ُ ًَُِٔزخص،

ٓظويحّ ٣َ١وش طْ أ. حُٔيٍٝٓش ُلأى٣ٝش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُلؼخ٤ُش ٓيٟ ػ٠ِ طيٍ ُٜخ ٝحُظ٢ حٌُٔٞٗش حٌٍُحص ُٝح٣خ ٝ ه٤ْ ٍٝحرطٜخ

 حُؼلاهش ر٤ٖ حُوٜخثٚ حُـ٣ِج٤ش ٝٗ٘خ١ حُللاك٣ٞٗٞي لإ٣ـخى  PM3ٝ حٍ  +MMحٍ

ح٠ُٔخى ( IC 50) حُٜ٘ل٢ حُظؼز٤ط٢ ٤ٔ٤ًخث٤ش ٝ حُظ٤ًَِ -حُل٣ِ٤ٞ حُوٜخثٚ ر٤ٖ طَر٢ ػ٤ِٚ حُٔظلَٜ QSAR ٗٔخًؽ

 ح٣ُٞ٤٤ٌُِ٘ي١ ح٤ٌَُٜ ك٢ حُـٌٍٝ ٖٓ حُٔٔظزيلاص طـ٤٤َ ػ٘ي حُٔوخٓش حُو٤ْ طؤػَ أ٠٣خ، حُيٍحٓش ، ٝهي ر٤٘ض حُللاك٣ٞٗٞي ُولا٣خ

 .حُؼَٔ ٌٛح ٖٓ حُٜيف ٛٞ ٛيح حًَُٔزخص.ٝ ُظِي حلأٓخ٤ٓش ٝحُز٤٘ش حُٔ٘ظَى حُؼخَٓ ٣ؼظزَ ح١ٌُ

 .  HOMO،LUMO، QSAR حُـ٣ِج٤ش حٌُ٘ٔؿش  :اٌذاٌخ اٌىٍّبد
 

Résumé 

L'objectif de ce travail est d'étudier les propriétés de certains flavonoïdes sur la base de méthodes de 

modélisation moléculaire en développant une base de données complète pour les propriétés physico-

chimiques de certains composés flavonoïdes, et l'étude des propriétés structurales - activité de QSAR pour 

un composé de flavonoïdes qui ont activité antioxydante et propriétés telles que la surface, le volume 

molaire, l'énergie d'hydratation, l'indice de réfraction, la polarité et le coefficient de fragmentation logP qui 

mesurent la capacité pharmacologique et l'activité biologique des composés, en plus d'étudier les niveaux 

d'énergie de HOMO et LUMO, ainsi que le charge des atomes de la structure de base, la longueur de leurs 

liaisons et la mesure des angles de leurs atomes constitutifs   Ce qui indique l'efficacité chimique des 

médicaments étudiés. La méthode MM + et PM3 a été utilisée pour trouver la relation entre les propriétés 

moléculaires et l'activité des flavonoïdes. Les modèles QSAR obtenus relient les propriétés physico-

chimiques et la concentration semi-inhibitrice (IC 50) contre les cellules flavonoïdes. L'étude a également 

montré, l'effet des valeurs mesurées lors du changement des substituants des racines dans La structure 

nucléosidique, qui est le facteur commun et la structure de base de ces composés. Et c'est le but de ce 

travail...  

Mots clés : Modélisation moléculaire HOMO, LUMO, QSAR.   

 

Summary :  

The aim of this work is to study the properties of some flavonoids based on molecular modeling methods 

by developing a comprehensive database for the physicochemical properties of some flavonoid compounds, 

and the study of the structural properties - activity of QSAR for a 70 compound of flavonoids that have 

antioxidant activity and such properties as surface area, volume Molar, hydration energy, refractive index, 

polarity and logP fragmentation coefficient that measure the pharmacological capacity and biological 

activity of compounds, in addition to studying the energy levels of HOMO and LUMO, as well as the 

charge of atoms of the basic structure, the length of their bonds and the measurement of the angles of their 

constituent atoms   Which indicates the chemical effectiveness of the studied drugs. The MM + and PM3 

method was used to find the relationship between the molecular properties and the activity of flavonoids. 

The obtained QSAR models link the physico-chemical properties and the half inhibitory concentration (IC 

50) against flavonoid cells. The study also showed, the effect of the measured values when changing the 

substituents from the roots in The nucleoside structure, which is the common factor and the basic structure 

of those compounds. And this is the aim of this work...  

Key words: Molecular modeling HOMO, LUMO, QSAR.   
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II   .4.4.   حُي٣٘خ٤ٌٓخ حُـِث٤شDM.................................................................................29 

 DM  ...............................................................29ٓزيأ حُي٣٘خ٤ٌٓخ حُـِث٤ش أ.                        

 DM  .........................................................30اٗـخُ )أٝ ططز٤ن ( كٔخد ة.                       

II.5. 30................................................................................... ططز٤وخص ح٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش 

II   1.5.  حُز٤٘ش حُـِث٤شٝ ىٍحٓش ٓؼخ٣٘ش Molecular et Etude Structure Visualization . ..30 

II   2.5 . ط٤ُٞي ر٢٘ )٤ٛخًَ( ٤ٔ٤ًخث٤ش Generation of Chemical Structures......................31 

II  .2.5 .حُلؼخ٤ُش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش Chemical Reactivity..........................................................31 

II   3.5. ٌٗٔؿش طيحهلاص حُٔٔظوزَ حُيٝحث٢Modeling of Drug Receptor Interaction ........31 

II  .5.5. .........................31..........................................................................حُٔط٤خك٤خص 

II  .6.5 . حُظلخػلاص حُـ٣ِج٤ش Docking (Molecular Interaction) ..................................32 

II  .7.5. حُٔيحٍحص حُـ٣ِج٤ش حُليٝى٣ش  LUMO ٝ HO.......................................................32 

II  .8.5.  طلي٣ي حُوٜخثٚ ُـ٣ِج٤شDetermination of Molecular Properties.................32 

II.6. ......................................................33....................رؼٞ آظويحٓخص حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش 
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  أ

 ػبِخ :ِمذِخ 

طلخػلاطٜخ ٓغ رؼ٠ٜخ حُزؼٞ رٜيف ٖٓ ك٤غ ط٤ًَزٜخ ٝ هٞحٜٛخ ٝ ػِْ ٣زلغ ك٢ ىٍحٓش حُٔٞحى ح٤ٔ٤ٌُخء    

  .ك٢ٜ ٝحكيس ٖٓ أْٛ ٓخ ػَكٚ حلاٗٔخٕ، اً ػَكض ططٍٞح رخَٛح ٌٓ٘ اًظ٘خكٜخ ٝلا طِحٍ  .ظخؽ ٗظخثؾ ؿي٣يساٗ

َ ٖ أْٛ حُؼِّٞ حُظ٢ طؼظٔي ػ٤ِٜخ ؿ  ٓهي ٌٛٙ حلأه٤َس ٝ ٝ حُظطٍٞ حُط٣َن أٓخّ حُظويّ َٜٓ ح٤ٔ٤ٌُخء ِْػ   

ٖٓ . طٔظويّ طو٤٘خص ٤ٔ٤ًخث٤ش ٝ طو٤٘ش حًؼَ ططٍٞحًؼ٤َس كَٝع ، ك٤غ ظَٜص ُٜخ  [1] .حُؼِّٞ حلاهَٟ

ى٣ٝش حُٔٔظويٓش ُؼلاؽ حلآَحٝ ٝ ُـي٣يس ٝحُظ٢ طٔظويّ ك٢ ىٍحٓش حلأأٜٛٔخ ح٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش ح

  . حُل٣ٞ٤ش حُٔوظِلشحُل٤َٝٓخص ٝ ًيح طخػ٤َحطٜخ 

ظٍٜٞٛخ ٓغ ططٍٞ  طِحٖٓ ح٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش ٢ٛ ٗؼزش ؿي٣يس ظَٜص ك٢ أٝحثَ حُوَٕ حُؼ٣َٖ٘ ٝ هي   

، ًٔخ طؼي حُٔوظِلش ٓغ حُظل٤ٔ٘خص ك٢ طو٤٘خص حُلخٓٞدأًؼَ ٗؼز٤ظٜخ ُىحىص ٝ هٌ ططٍٞص ٝ  ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ 

حُٔٔخثَ  ٍُِٞٛٞ ا٠ُ كٍِٞ ٣َٓؼش ٝػخؿِش ُزؼٞ ًُي ر٤ٖ ػِّٞ حُلخٓٞد ٝػِّٞ ح٤ٔ٤ٌُخء ِٛٔس َٝٛ

  .ك٤غ أكيػض أؿِٜس حٌُٔز٤ٞطَ ػٍٞس ك٢ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش  .[2]  حُظ٢ ٣ظؼَٝ ُٜخ ح٤ٔ٤ٌُخث٢

ـخ ػـَٝ ر٤ـخ٢ٗ ُٜ٘يٓـش أٝ ٌٗٔؿش رٞحٓطش ٗـٌَ إ ؿ١ِء  ًٓ  ؿٜخُ حُلخٓـٞد طؼطـ٢ ػٔٞ

ٌِ٘ٔؿش ٝ طٔظويّ ُش ٝ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش حُلخٓٞر٤خ٤ٔ٤ٌُخء ك .[3] [4] حُـ١ِ  رؼي ططز٤ن ٣َ١وش ٗظ٣َش

حُظ٘زئ رٚ ػ٠ِ حُٔٔظٟٞ كْٜ ًِْٜٓٞ ٝ ٝ  ًُيس َحُ٘ظْ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝحُز٤ُٞٞؿ٤ش حُٜـ٤حُلخٓٞد ٝ ٓلخًخس 

ُلَ حُٔٔخثَ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ك٤غ طٌٖٔ ك٢ ٗظخثـٜخ ٖٓ ح٣ـخى كٍِٞ ٗظ٣َش طو٣َز٤ش ٝػ٤ِٔش ٖٓ ٝ ًٌح   حُـِث٢

ٖٓ حُظطز٤وخص ك٢  ًز٤َسُي٣ٜخ ٓـٔٞػش  . حٌُؼ٤َ ٖٓ حلأٗظٔش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُٔوظِلشحؿَ كْٜ ٝىٍحٓش 

حُٜ٘يٓش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝ حُٜ٘يٓش حُطز٤ش حُل٣ٞ٤ش  ، حُؼِّٞ حُٜ٘ي٤ٓش ، ٓؼَ ػِْ حُٔٞحى ٓوظِلش ٖٓطوٜٜخص 

حُل٣ِ٤خء، ح٤ٔ٤ٌُخء ، ػِّٞ حُلخٓذ، ًَ ٖٓ طٌَ٘ ػِٔخ ٓظيحهلا ر٤ٖ ٝكَع ٖٓ ح٤ٔ٤ٌُخء طؼي  ، ٝؿ٤َٙ ...

  ٝح٣َُخ٤ٟخص،

 ٜٓـــطِق٢ٛ ، حُلو٤وـــش ك٢) ح٤ٌُٔخ٤ٌٗـــخ حُـ٣ِج٤ـــش ٝ حُـــي٣٘خ٤ٌٓخ حُـ٣ِج٤ـــش( حُـ٣ِج٤ـــش حٌُ٘ٔؿـــش   

 ٝ ٓلخًــخس ٝ رؼــَٝ طٔــٔق حُلخٓــٞر٤شكخ٤ٔ٤ٌُــخء  . حُـ٣ِجــ٢ طو٤٘ــخص ٓوظِلــش ُِٞٛــق ػــخّ ٣ـٔــغ

  ١خهــش ٝر٤٘ــش  رلي٣ــي أ٠٣ــخ طٔــٔق رضًٔــخ  ، حُـ٣ِجــخص هٜــخثٚ ٝ كٔــخد ٝ طـ٤ٔــغ طل٤ِــَ

 [5]  .  حُـ٣ِجخص

 ٓوظِق ُيٍحٓش حُزلؼ٤ش ١َم أْٛ ٖٓ طلخػَ أٝ ًَٓذ لأ١ كخ٤ُخ حُلخٓٞر٤ش حُيٍحٓخص أٛزلض ُوي   

 ػ٤ِٜخ ك٤ؼظٔي ، [6] أًؼَ ىه٤وش ٝ أك٠َ حُ٘ظخثؾ ػ٠ِ ٝحُلٍٜٞ ططز٤وٚ آٌخ٤ٗش ٝٓؼَكش رٚ حُوخٛش حُـٞحٗذ

 ٓٔخثَ ُلَ كؼخُش ٣ٍخ٤ٟش طو٣َزخص لارظٌخٍ طٜيف اً ٗظ١َ ؿخٗذ ُٜخ ٝ ، ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُٔٔخثَ كَ ك٢

 حُطخهش ٓؼَ.حُٔوظِلش ٣ِجخصحُـ هٞحٙ ُلٔخد كٔخر٤ش رَحٓؾ ٝ هٞح٤ٍُٓخص ٟٝغ ٝ.حُ٘ظ٣َش ح٤ٔ٤ٌُخء

ػلاهش ر٤ٖ حُظـخٍد ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝحُٔٔخثَ ح٤ٌُٓٞٔش ُـؤ رٜيف ا٣ـخى ٝ  . ؿ٤َٙ ٝ حُظٞحطَحص ح٢ٌُِ،

 .طيػ٠ ٌٛٙ حلأه٤َس رخٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ٕٞ ا٠ُ حُظـخٍد حُ٘ظ٣َش

ٝ  رَحٓؾ حٌُ٘ٔؿش. [7]٢ٛٝ طو٤٘ش ؿي٣يس طوظٚ رٌ٘ٔؿش ح٤ُٜخًَ حُـ٣ِج٤ش ًَُِٔزخص حُٔؼويس هخٛش حلأى٣ٝش 

 حلأْٓ حُ٘ظ٣َش ٝح٣َُخ٤ٟش ك٢ كَ حُٔٔخثَ ٝ ا٣ـخى حُلٍِٞحُـ٣ِج٤ش ٢ٛ ػِْ ٣ٜظْ رظطز٤ن ًَ ٖٓ ٢ٛ 

 أ٠٣خ طٔخػي  ، [6] .ػيس هٜخثٚ ا٣ـخى٣ٌٖٔ ٖٓ هلاُٜخ حُظ٘زئ ٝ ، اًأٜٗخ اكيٟ ططز٤وخص ٌٛح حُؼِْ ًٔخ،
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  ب

ػ٠ِ ٓز٤َ )٤ٔ٤ًخث٤ش حُل٣ِ٤ٞ حُوٜخثٚرؼٞ اػطخء ٛ٘يٓش ٌَٝٗ حُـِث٢ ، ٝ كٍٞطوي٣ْ ٓؼِٞٓخص  ك٢ 

  [8] . ٟخكش ا٠ُ ١خهش حُـ٣ِجخصا،  ( ...، حُلـْ ٝ حُٔطق حُـ٣ِت حلإٓظوطخر٤شحُ٘ل٘ش ٝ حُٔؼخٍ 

 كٍِٞ ُِٔ٘خًَ حُظ٢ ط٘ط١ٞ ػ٠ِ ٍُِٞٛٞ ح٠ُططز٤ن ُلأٓخ٤ُذ حُ٘ظ٣َش ٝحُلٔخر٤ش ك٢ إٓ ٝحكي  طٔؼَ اً   

 . حُز٤٘ش حُـ٣ِج٤ش ٝحُظلخػَ ح٤ٔ٤ٌُخث٢ حٝحُ٘٘خ١ حُز٤ُٞٞؿ٢ًَ ٖٓ 

كْٜ حُزَحٓؾ حُٔظٞكَس ٝحُلآُش ك٢ حُلخٓٞد ٝٓؼَكش  رٌَ٘ ٗخؿق ٝؿ٤ي ٣ـذٝلآظؼٔخٍ ٌٛٙ حُظو٤٘ش    

 .[7. ]ٝٓوخٍٗظٜخ ٓغ حُٔؼط٤خص حلا٤ُٝش ٗظخثؾ ىه٤وش ُِلٍٜٞ ػ٤ً٠ِل٤ش حٓظويحٜٓخ ٖٓ 

آظطخػٞ حُظؤًي حٝ  ٝ ط٘زجٞ ٝ حُزخكؼ٤ٖ هي حؿظٜخى ح٤ٔ٤ٌُخث٤٤ٖ حُ٘ظ٤٣َٖ ٚ ٝ رل٠َٓٔخ ٓزن ًًَٙ أٗٗـي    

حُؼظخى ٝحُٔٞحٍى  حُـ٣ِج٤ش هخٛش رؼي حُظطٍٞ ح١ٌُ ٜٗيٙ حٌُ٘ٔؿش ٝطل٤َٔ حُظـخٍٍ ػٖ ٣َ١نحػخىس ىٍحٓش 

 . ٝططز٤وخطٜخ ُٜخُق ح٤ٔ٤ٌُخء حُ٘ظ٣َشكؼخٍ  ٝ ْٜٓؿي طِؼذ ىٍٝ  ريٍٝٛخ حُلخٓٞر٤ش حُظ٢

حًَُٔزخص ح٠ُٔخىس ُلأًٔيس ربٓظؼٔخٍ، ك٤غ  ططَه٘خ ك٢ ٟٓٞٞػ٘خ ٌٛح ػ٠ِ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ُزؼٞ   

 ....ططَه٘خ ك٢ ٌٛٙ حُيٍحٓش ػ٠ِ ًَٓزخص حُللاك٣ٞ٘٤ي حُظ٢ 

ٖٓ ٍإٟ ٝ ٗظ٣َخص ٝ ًٌح ٗظخثؾ ؿي ٜٓٔش ك٢ ٓـخٍ ٝ ٗظَح ُلأ٤ٔٛش حُزخُـش حُظ٢ ٣لِٜٔخ ٌٛح حُٟٔٞٞع    

ح١ٌُ ٣ظ٠ٖٔ ك٢ ٤١خطٚ ػلاع كٍٜٞ، كخُٝ٘خ حٍَُٔٝ  ر٤ٖ أ٣ي٣ٌْ ٌٛح حُزلغ حُٔظٞحٟغ، ٟٝؼ٘خ  ح٤ٔ٤ٌُخء

 ٗظ١َ ٝ ؿِء، ؿِث٤ٖ ظ٤َٜٔ حُيٍحٓش هٔٔ٘خ حُؼَٔ ك٢ ٌٛٙ حًٌَُٔس ا٠ُُ .ك٤ٜخ رٌَ ٓخ ٣وٚ رخُٟٔٞٞع 

 :ػ٠ِ  ططز٤و٢ اكظٟٞ ًَ ٜٓ٘ٔخ ؿِء

 :اٌغشء إٌظزي 

  ُِللاك٤ٗٞيحصخُٝ٘خ ك٤ٚ َٗف ُِٔلخ٤ْٛ حلأٓخ٤ٓش ، ح١ٌُ ط٘حُللاك٣ٞٗٞي رؼ٘ٞحٕ ًَٓزخص  :اٌفصً الأٚي 

  .... ًٝخٕ ػزخٍس ػٖ ىٍحٓش ػخٓش ُٜخطٚ حًَُٔزخص ، ط٤ًَزٜخ ح٤ٔ٤ٌُخث٢

  ًٔحهٌ ػ٘ٞحٕ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ، ططَه٘خ ك٤ٚ ُيٍحٓش حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ٝأ٣ٖ طٌٖٔ :اٌفصً اٌضب 

ٝٓوظِق ١َهٜخ ٝحُزَحٓؾ  حُـ٣ِج٤شحٓظويحٓخطٜخ ٝآٌخ٤ٗخطٜخ ٝٓليٝى٣ظٜخ ًَٝ ٓخ ٣وٚ حٌُ٘ٔؿش 

 .ك٤ٜخ حُٔٔظؼِٔش

 :اٌغشء اٌزطجٍمً 

 حُزَحٓؾ  ط٠ٔ٘ض،  ًَٓذ ٖٓ حُللاك٣ٞٗٞي ، ًخٕ رؼ٘ٞحٕ ٌٗٔؿش ؿ٣ِج٤ش ٍ : اٌفصً اٌضبٌش

، ٝ هي  رؼٞ حُوٜخثٚ ًَُِٔزخص حُٔيٍٝٓش ك٢ ٌٛح حُزلغ كٔخد٣َ١وش  ٝحُٞٓخثَ حُٔٔظؼِٔش ٝ

 . ػ٤ِٜخ ُٔظلَٜح حُلٔـــخرخص  ٓ٘خه٘ـــش .حُيٍحٓش ٝ ٓ٘خهٜ٘خ٘ظخثؾ  ُ  طْ ك٤ٚ ػَٝ ٝ طل٤َِ
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-1-II ِمذِخ : 

 ك٢ٜ حلأًٔيس ػٖ حُ٘خطـش حلأَٓحٝ ُٔلخٍرش أٓخ٢ٓ ًٜٔيٍ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ػ٠ِ حُؼِٔخء حػظٔي   

 ، ُِطؼخّ حُـْٔ ط٤ٌَٔ ػ٘ي ط٘ظؾ ٝحُظ٢ حُلَس، حُـٌٍٝ ٖٓ حُـْٔ هلا٣خ طل٢ٔ أًٔيس ٠ٓخىحص ػٖ ػزخٍس

 حُ٘زخط٤ش حٌُِٔٔش ك٢ ٝحٓغ ٗطخم ػ٠ِ طظٞحؿي حًَُٔزخص كٌٜٙ.  حلإٗؼخع أٝ حُظزؾ ىهخٕ ا٠ُ حُظؼَٝ ػ٘ي أٝ

 حُزوخء طؼُِ حًَُٔزخص ٛيٙ إٔ حٌُؼ٤َ ٣ؼظوي ًٔخ[ 2] ُلإٗٔخٕ حُـٌحث٢ حُ٘ظخّ ك٢ ٓ٘ظًَخ ٌٓٞٗخ ٝطٔؼَ ،[ 1]

 ك٢ ٝحُٔوِز٤ش ُلأًٔيس ح٠ُٔخىس حُللاك٣ٞٗٞي هٜخثٚ طٔخػي اً[ 3[ ]2] ٝطل٤ٜٔخ ُِ٘زخطخص حُل٣ِ٤ُٞٞؿ٢

 (. Schroeter et al ). ، 2002رخُؼَٔ ٝحُٔظؼِوش حُِٔٓ٘ش حلأَٓحٝ ٖٓ حُٞهخ٣ش

 حًَُٔزخص ٛيٙ حٗظوخث٤ش ح٠ُ ٝرخُ٘ظَ[ 4] حُطخهش ٝٗوَ ح٠ُٞث٢، حُظلْٔ ك٢ ط٘خٍى ك٢ٜ ًُي ا٠ُ رخلإٟخكش

 ٖٓ ُِؼي٣ي حٓظلاًٜخ ػٖ حلإرلاؽ طْ كوي[ 2[ ]4] آهَ ا٠ُ ًَٓذ ٖٓ طوظِق أٜٗخ ٗـي حُ٘ٞحس ىه٤وش ُلإ٣ِٗٔخص

  حُطز٢ ُِزلغ ٟٓٞٞػخ كؤٛزلض حُٔل٤يس، حُوٜخثٚ

 هٜخثٜٜخ؟ ٢ٛ ٝٓخ ؟ حُللاك٤ٗٞيحص ٢ٛ كٔخ 

-2-II اٌفلافٌٛٔٛذ رؼزٌف: 

( flavonoids) رخلإٗـ٣ِ٤ِش  حُل٤ٍ٘ٞ ٓظؼيى ٌَٗ ػ٠ِ طؤط٢ ١ز٤ؼ٤ش ػ٣ٞ٠ش ًَٓزخص ػٖ ػزخٍس ٢ٛ   

, ُِ٘زخص حُؼخ١ٞٗ حلإٓظولاد ٣٘ظـٜخ ك٤غ, حُٔخء ك٢ ُلاٗللاٍ هخرِش حلأٛلَ حُِٕٞ(flavian)  حلإؿ٣َو٤ش ٖٝٓ

 ح٠ُٔخى رخُ٘٘خ١ ؿ٤٘ش, حلأٍٝحم رؼٞ ٝأك٤خٗخ ٝحُلٞحًٚ حلأُٛخٍ أُٞحٕ ػٖ ٓٔجُٞش ٗزخط٤ش ٛزـخص ك٢ٜ

 حُيٍٝ ك٢ ٝحٓغ ٗطخم ػ٠ِ حُللاك٤ٗٞيحص طٔظويّ ٓؼ٤٘ش رـَػخص حُلَس ُِـٌٍٝ ح٠ُٔخى ٝ ُلأًٔيس

 حُلٞحًٚ ٝ حُو٠َٝحص ك٢ ٗخثغ رٌَ٘ ٝ ح٠ُٞث٢ حُظٔؼ٤َ هلا٣خ ك٢ ٌٓخٕ ًَ ك٢ ٓٞؿٞىس ك٢ٜ, حلأٍٝٝر٤ش

 ٓخ حُطل٤ِ٤خص ٝ حُز٘لٔـ٤ش كٞم ُلأٗؼش ح٠ُخٍ حُظؤػ٤َ ٖٓ حُ٘زخطخص رلٔخ٣ش طوّٞ اً, حُزيٍٝ ٝ حٌَُٔٔحص ٝ

 ك٤غ[ 5] ٓوظِلش ٗزخطخص ٖٓ ١ز٤ؼ٢ رٌَ٘ طليع حُظ٢ حًَُٔزخص ٖٓ ٗٞع 5000 ٖٓ أًؼَ طِٔي أٜٗخ ٤ٔ٣ِٛخ

 .ُِ٘زخص حُٜٞحث٢ حُؤْ ك٢ ػخ٤ُش رظَح٤ًِ طظٞحؿي

 

 : صٛرح ٌٍفٛاوٗ ٚ اٌخضبر I – 2اٌشىً رلُ 

 ٓظٞٓطش, حُزيٍٝ ًخ٤ٓخص ػ٘ي حلاٗظ٘خٍ ٝحٓؼش ٢ٛ ٝ, ٜٓ٘خ حَُحه٤ش هخٛش حُ٘زخط٤ش حلأٛ٘خف ٓؼظْ ك٢ طٞؿي

 ػ٘ي ًٌُي[, 7]حُلِح٣ُخص ػ٘ي ٝؿيص ًٔخ[ 6] حُطلخُذ ػ٘ي ٓ٘ؼيٓش ٗزٚ ٝ حُزيٍٝ ػخ٣ٍخص ػ٘ي حُل٠ٍٞ

 ك٢ ٝؿٞىٛخ كخُش حُللاك٣ٞٗٞيحص طظٟٞغ ٝ حُلِوظ٤ٖ ُيٝحص ط٘و٤ٜ٤ش ًؤىحس طؼظزَ ٝ, حُلِوش أكخى٣ش ٗزخطخص

 ٢ٛ ٓلَُس ُٔٞحى ٓلآُش طٌٕٞ ك٤غ ُلأٍٝحم حُٔطل٤ش حلأٗٔـش ػ٠ِ(aglycones)  أؿ٤ٌِٞٗخص ٍٛٞس

 حُللاك٤ٗٞيحص أؿِذ طٞؿي ػٔٞٓخ ٝ[, 8] حُـخكش ٝٗز٤ٚ حُـخكش حُٔ٘خ١ن ٗزخطخص كخٍ ٛٞ ٝ ٤ُزٞك٤ِ٤ش حلأهَٟ
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 حُظ٤ٔٚ ٗظ٤ـش) ح٤ُٔظش حُ٘زخط٤ش حلأٗٔـش ك٢ حلأؿ٤ٌِٞٗخص طٞؿي ر٤٘ٔخ( ح٣ظ٣َُٝيحص) ٓل٢ٔ رٌَ٘ حُ٘زخطخص ك٢

 .[ 9] حلأأٗـخٍ ه٘ذ ك٢ ًٌُٝي(  حلإ٣ِٗٔخص رٞحٓطش حُٔللِ حُل٢٠ٔ

-3-II اٌفلافٌٛٔٛذ ثٍٕخ : 

 ػخٓش ٤ٔ٤ًخث٤ش ر٤٘ش ُٜخ حُ٘زخص رٞحٓطش ٍث٢ٔ٤ رٌَ٘ ط٤ٜ٘ؼٜخ ٣ظْ ػخ٣ٞٗش ٓٔظوزلاص  حُللاك٣ٞٗٞيحص طؼي    

 Aٝ B  ػط٣َظ٤ٖ ر٣ِٖ٘ كِوظ٤ٖ ، كِوخص ػلاع ػ٠ِ ُٓٞػخ ًَرٞٗخ 15 ٖٓ ٌٕٓٞ ػظ٢ٔ ٤ٌَٛ ٌَٗ ك٢

 ٌَٗ ػ٠ِ ٝطٌٕٞ[ 18] حلأًٔـ٤ٖ ػَٜ٘ ػ٠ِ طلظC١ٞ  ٓظـخٗٔش ؿ٤َ( حٌَُرٕٞ ػلاػ٤ش) كِوش طَرطٜٔخ

 (01ٌَٗ ٍهْ ) .« رِ٘ٝرَحٕ ك٤٘٤َ» ٗٞحس حْٓ ٣لَٔ ٝ C6-C3-C6 حًُ٘ٔٞؽ

 ٓ٘ظن ػٖ ٗخطـش 2,3ٝ4 حٌَُرٕٞ ًٍحص ٓغ B ٝحُلِوش ، حُولاص ٝكيحص طٌخػق ػٖ ٗخطـشA  حُلِوش   

 ٝحػظٔخىح ط٘زؼٜخ ٝػيّ( C3) حُلِوش حُظلخّ ٟٓٞغ كٔذ ػ٠ِ حًَُٔزخص ٛيٙ طو٤ْٔ ٣ظْ ، ح٤ُٔ٘خ٤ٓي كٔٞ

 [  10] أهٔخّ ػلاع ا٠ُ ح٤ٔ٤ٌُخث٢ حُظ٤ًَذ ػ٠ِ

 2 حُللاك٣ٞٗٞي: 2 ٍهْ حٌَُرٕٞ ػ٠ِ-benzopyrans flavonoids 

 3 حلا٣ِٝكلا٣ٞٗي: 3 ٍهْ حٌَُرٕٞ ػ٠ِ-benzopyrans isoflavonoids 

  ْ4: 4ػ٠ِ حٌَُرٕٞ ٍه-benzopyrans neoflavonoids 

 

 
  : اٌجٍٕخ الأطبطٍخ ٌٍفلافٌٛٔٛذ  I - 2شىً رلُ اٌ

-4-II ألظبِٙب : 

 ًٔخ.  A رخُلِوش حٍطزخ١ٜخ كٔذ ٝػ٠ِ" C" حلإٍٝٓخط٤ش حُلِوش طؤًٔي ىٍؿش كٔذ حُللاك٤ٗٞيحص طو٤ْٔ ٣ظْ 

 أُْٝ، -3-كلاكخٕ كلاكخٕٗٞ، حٌُخٌُٕٞ،)  ٓؼَ حُلجخص ُزؼٞ حُل١ٞ٤ حُظو٤ِن لأَٛ ٝكوخ ط٤ٜ٘لٜخ ٣ٌٖٔ

 : حُظخ٤ُش حُ٘وخ١ ك٢ طِو٤ٜٜخ ٣ٌٖٔ ك٤غ ،(  ى٣ٍٞ -4-3- كلاكخٕ

 ًَر٤َٗٞ رٔـٔٞػش4 حُٔٞهغ حٓظزيٍ ٝ ٓ٘زؼش ؿ٤َ 3 -2 حَُحرطش ًخٗض اًح : flavones اٌفلافْٛ .1

 . كلاكٕٞ ٠ٔٔ٣ ٛ٘خ كخًَُٔذ 2 حُٔٞهغ ك٢ طظٞحؿي أBٕ  حُلِوش ربٌٓخٕ ًٝخٕ

 

Flavones : 3- I شىً رلُاٌ   

 



 اٌفلافٍٛٔذاد                                                                                                  الأٚياٌفصً 

 

 
5 

 

 R1 R2 الإطُ

Genkwanine CH3 H 

Acacétine H CH3 

Apigénine H H 

7,4'diméthoxyapigénine CH3 CH3 

 .R رغٍز اٌغذٚرؽظت   Flavones: رظٍّخ اي  I -1غذٚي رلُ اٌ

 حًَُٔذ ٠ٔٔ٣ ٓ٘زؼش حُللاكٕٞ ٤ٌَٛ ك٢ C2-C3 حَُحرطش ًخٗض اًح :Flavonone اٌفلافبْٔٛ .2

 .أًؼَ أٝ ػ٘خث٢ أٝ أكخى١ ٌَٓ ٤ٛجش ػ٠ِ ٣ٌَٓش ٝكيحص ػ٠ِ ر٘خثٜخ ٣لظ١ٞ هي.  كلاكخٕٗٞ

  
 I- 4  :Flavonone  شىً رلُاٌ 

 

R ُالإط 

H Naringenin 

OH Eriodictyole 

 R رغٍز اٌغذر ؽظت   Flavonone : رظٍّخ ايI -2 غذٚي رلُ اٌ

 ك٢( OR) ٓٔظزيُش أٝ كَس( oH) ٤ٛي٤ًٍَٔٝ ٓـٔٞػش ٝؿيٗخ اًح : Flavonole اٌفلافٛٔٛي .1

 ٖٓ ُِؼي٣ي حلأٓخ٤ٓش حُ٘ٞحس ٝٛٞ رخُللاكٍٞٗٞ حُ٘خطؾ حًَُٔذ ٢ٔٔٗ حُللاكٕٞ ًَُٔذ( 3) حُٔٞهغ

 . حُللاك٤ٗٞي٣ش حًَُٔزخص

 
 I  :Flavonole - 5  شىً رلُاٌ

R4 R3 R2 R1 ُالإط 

H OH H H Quercétine 

H OH H Glycoside Quercétine -3-glycoside 

H H H H Kaempferole 

 R ٚر اٌغذر رغٍز ؽظت  Flavonole : رظٍّخ اي I -3غذٚي رلُ اٌ
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 ٝك٢ C4-C3 حُٔٞهغ ك٢ ًٌٝحُي C2-O1 حُٔٞهغ ك٢ ػ٘خث٤ش ٍحرطش ٝؿٞى ػ٘ي : أطٛطٍٍٕذٌٓ .2

 .حٗط٤٘٤ٓٞي٣ٖ ط٠ٔٔ كخٜٗخ أٓلاف ٌَٗ ػ٠ِ ٝحُظٞحؿي 4 حُٔٞهغ ك٢ ح٤ُٔظ٤ٗٞش حُٟٞؼ٤ش ؿ٤خد

 
 أطٛطٍٍٕذٌٓ: I - 6اٌشىً رلُ 

 ؿ٤خد أ١ ٓلظٞكش ٝطٌٕٞ ُِللاك٤ٗٞيحص ٓوخرِش طٌٕٞ ًَٓزخص :CHALCONE  اٌشبٌىْٛ .3

 .ح٤ُٜيٍٝٗخٌُٞٗخص ػ٘خث٢ ُظؼط٢ ٓ٘زؼش C2-C3 حَُحرطش ك٤ٜخ طٌٕٞ إٔ ٣ٌٖٔ ًٔخ" C" حُلِوش

 
  I: CHA LCONE - 7  اٌشىً رلُ  

 .هٔخ٤ٓش C حُلِوش ك٤ٜخ طٌٕٞ: AURONE  الأرْٚ .4

 
 I :AURONE - 8  اٌشىً رلُ  

 ك٢ B ٝحُٔـٔٞػش حٌَُر٤َٗٞ ٓـٔٞػش ر٤ٖ حٓظزيحٍ ٝؿي حىح :ISOFLAVON  ٍٔٛفلافْٛ .5

 حُزو٤ُٞش ُِؼخثِش أٗٞحع ػيس ٖٓ ػُِٚ طْ ٝحُي١ ، ٤ٗٞكلاكٕٞ ٠ٔٔ٣ حًَُٔذ كخٕ حُللاكٕٞٗٞ ٤ٌَٛ

[11] 

 طظٞحؿي ك٤غ B حُلِوش حٍطزخ١ رخهظلاف الا   حُللاكٞٗخص ػٖ ر٘خثٜخ ك٢ طوظِق لا ٢ٛٝ : اٌشٚفلافْٛ .6

 ١ز٤ؼ٢ ًًَٔذ formononetine ا٣ِٝكلاكٕٞ أٍٝ حًظ٘خف طخ٣ٍن ٣ٝؼٞى. 3 ٍهْ حُٟٔٞغ ك٢

 ٜٗخ٣ش ٝٓغ. L spinosa Ononis حُزو٤ُٞش حُ٘زظش ؿٌٍٝ ٖٓ[ 12] ػَ٘ حُظخٓغ حُوَٕ ٓ٘ظٜق ا٠ُ

 حُظ٢[ 13] حُزو٤ُٞش حُؼخثِش ٖٓ ٓلٍٜٞ أؿِزٜخ ا٣ِٝكلاكٕٞ 1600 ػٖ ٣ِ٣ي ٓخ اكٜخء طْ 2004

 . ٣َُٛش ػخثِش أْٛ ػخُغ طؼظزَ

 

 I  :ISOFLAVON - 9  الشكل رقم 

R ُالإط 

H Daidzeine 

OH Genisteine 

 Rؽظت رغٍز اٌغذٚر  ISOFLAVON: رظٍّخ اي I -4اٌغذٚي رلُ 
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 ٝ حلا٤ٓٞكلاكٕٞ ٠ٔٔ٣ حُ٘خطؾ حًَُٔذ كخٕ 3 حُٟٔٞغ ا٠ُ حُللاكٕٞ ٖٓ ك٤٘٤َ -2 حُـخٗز٤ش حُِِٔٔش طلَِ ػ٘ي

 حلأ٣ٔٞكلاك٣ٞٗٞي

-5-II اٌفلافٍٛٔذاد ِصبدر: 

 طلظ١ٞ ك٢ٜ ٝحُزيٍٝ ٝحُلٞحًٚ حُو٠َ ٓؼظْ طلظَ أٜٗخ اً حُـيحء، ٗـي حُللاك٤ٗٞيحص ٜٓخىٍ أْٛ ٖٓ إ    

 ًٌٝح حُز٣َش حُٜ٘يرخء حُز٢ًَِٝ، حُو٠َحء، حُلخ٤ُٞٛخء حٌَُٗذ، حُزَٜ،) ٓؼَ ٛخثِش ٗٔذ ػ٠ِ

 ٝحُلِلَ حُطٔخ١ْ ٝػ٤َٜ حُوْ كَٝص، حُـ٣َذ ح٤ُٞٓل٢، حُزَطوخٍ، ح٤ُِٕٔٞ، حَُهٞم، حٌَُكْ،حُؼ٘ذ،

 حُـُٞ ح٣ُٜٞخ، ٝكٍٞ ،حُٔخٕ ٝحُزخِٓش حُؼ٘ذ ػ٤َٜ ٝحُؼ٘ذ، حُظلخف ٝحُلٍٞ، حُلَحُٝش ٝحُلِٞ، حلأكَٔ

 : ًيحُي حُٔؼخٍ ٓز٤َ ػ٠ِ ُي٣٘خ(  ٝحًٌَُْ

 [14]  حُللاكٕٞ ًَٓزخص ػ٠ِ ٣لظ١ٞ ، ٓـللخً أٝ ١خُؿًخ ًخٕ ٓٞحء : اٌجمذٚٔض .1

 [15[ ]14. ] لأٗؼ٤ٓٞخ٤ٗي٣ْ٘ ؿٌحث٢ ٜٓيٍ ٛٞ : اٌجزي اٌؼٕت .2

 [14] حُـٌحث٤ش أُْٝ-3 ُِللاكخٕ ؿ٢٘ ٜٓيٍ ٛٞ:  الأطٛد اٌشبي .3

 ،(  ٛٔز٣َظ٤ٖ كلاكخٕٗٞ ؿ٤ٌٓٞ٤ِي) ٤ٛٔز٣َ٤ي٣ٖ حُل٤٠ٔش حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص طَ٘ٔ:  اٌؾّضٍبد .4

 طٌٕٞ.  طخٗـ٣َظ٤ٖ ٝكلاكٕٞ ،(  ٤َٓ٤ًظ٤ٖ كلاكٍٞٗٞ ٖٓ ؿ٤ٌٓٞ٤ِيحص)  ٍٝٝط٤ٖ ، ٤َٓ٤ًٝظ٣َ٤ٖ

ح أهَ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ًِ  1156 ٓوخرَ 165 ، حُٔؼخٍ ٓز٤َ ػ٠ِ) رخُوٍ٘ٞ ٓوخٍٗش حُِذ ك٢ ط٤ًَ

 ؿَحّ 100/  ٓـْ 804 ٓوخرَ 164 ٝ ، حُٔخطٔٞٓخ ح٤ُٞٓل٢ هَ٘ ٓوخرَ حُِذ ك٢ ؿَحّ 100/  ٓـْ

 [16(. ] ح٤ٌُِٔ٘ظ٤ٖ هَ٘ ٓوخرَ حُِذ ك٢

ح ٌُٖٝ ، حٌُخًخٝ ك٢ ١ز٤ؼ٢ رٌَ٘ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص طٞؿي: ًخًخٝ .5 ًَ  َٓس طٌٕٞ إٔ ٣ٌٖٔ لأٜٗخ ٗظ

 ٝؿٞى ٖٓ حَُؿْ ػ٠ِ[ 17. ] حُيحً٘ش حًُ٘ٞٞلاطش ٝكظ٠ ، حًُ٘ٞٞلاطش ٖٓ اُحُظٜخ ٣ظْ ٓخ ؿخُزخً ،

 ٝٓغ[ 18. ]حٓظٜخٜٛخ ٓغ ٣ظيحهَ هي حُل٤ِذ إٔ الا ، حُل٤ِذ ًٗٞٞلاطش ك٢ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص

 ٗٔزش ػ٠ِ( حلأكَٔ) حُٔٞىح٢ٗ حُلٍٞ هَ٘س طلظ١ٞ[ 19. ]حلآظ٘ظخؽ ٌٛح ك٢ حُظ٤ٌ٘ي طْ كوي ًُي

 [ 21[ ]20. ]حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ًُي ك٢ رٔخ ، حُز٤ُٞل٤ٍ٘ٞ ٓخىس ٖٓ ًز٤َس

 : أٜٛٔخ ٖٓ ٓٔظل٠َحص ػيس ٣ٞؿي حُللاك٤ٗٞيحص ػ٠ِ حُٔظٞكَس حُـٌحث٤ش ٌُِٔٔلاص رخُ٘ٔزش أٓخ 

 ٍٓحُل٤َٓٝ٤ش حُؼيٟٝ ُؼلاؽ ٤ٓٞ٣خ ٓـْ 1500-500 رٔؼيٍ ٣ئهٌ :وٍزاطز . 

 ٍٓح١َُٔخٕ ٖٓ ُِٞهخ٣ش ٤ٓٞ٣خ ٓـْ 6000 ٝ 4000 رٔؼيٍ ٣ئهٌ :عٍٕظز . 

 ٝىٝح٢ُ حُي٣ٞٓش حُيٍٝس ٓ٘خًَ ُؼلاؽ ٓـْ 5000-1000 رٔؼيٍ ٣ئهٌ :اٌّزوت ثٍٛفلافٍٛٔذاد 

 . حُٔخه٤ٖ

 حُيٍٝس حٟطَحرخص ُؼلاؽ ٓـ100ْ ٝ 50 ٓخر٤ٖ رٔؼيٍ ٣ئهٌ:  أٔضٛطٍبٍٔذٌٓ ثزٚ ثٍىٕٛعٍٕٛي 

 . حلأٍٝىس حُظٜخرخص طَ٘ٔ حُظ٢ حُي٣ٞٓش

 ٍِٓٛٝحَُرٞ حُٔلخَٛ ٝحُظٜخد حُلٔخ٤ٓش ُؼلاؽ ٓـ1500ْ ٝ 500  رـَػخص ٣ئهي :اٌىٛرو 

 . ٝحلاُظٜخرخص

-6-II رؤٜٗخ حُللاك٤ٗٞيحص ًَٓزخص طظٜق : اٌفلافٌٛٔٛذ ٌّزوجبد اٌجٌٍٛٛعٍخ اٌفبػٍٍخ ٖٓ 

 . حُو٣ٞش حُوٞحػي ك٢ حٌُٝحرخٕ ٟؼ٤لش ك٤٠ٔش ٛلش ًحص ٤ٛي٤ِ٤ًٍٔٝش ًَٓزخص ك٢ٜ حُل٤٘ٞلاص،
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 ٝكيحص ػ٠ِ طلظ١ٞ حُظ٢ أٝ حُلَس ح٤ُٜي٤ًٍَٔٝ ٓـٔٞػخص ٖٓ ًز٤َح ػيىح طلَٔ حُظ٢ حُللاك٤ٗٞيحص   

 ٝػ٘خث٢ ح٤ُٔؼخٍٗٞ ٝ ٝحلا٣ؼخٍٗٞ حُٔخء ٓؼَ حُوطز٤ش ح٣ٌُٔزخص ك٢ طٌٝد رؤٜٗخ طظٜق حُوطز٤ش رخُٜلش ٌَٓ

 هطز٤ش حلأهَ أٓخ. ًٝرخٗخ أًؼَ ٣ـؼِٚ حًَُٔذ ؿ١ِء ك٢ حٌَُٔ رو٤ش ٝؿٞى كؼ٘ي.  ٝحلأ٤ٓظٕٞ ِٓل٤ًٔٞي ٤ٓؼ٤َ

 . حلا٣ؼَ أٝ حٌٍُِٞٝكٍّٞ ك٢ طٌٝد كبٜٗخ ح٤ُٔظ٤ًَٔٞ ٓـٔٞػش ٖٓ ػيىح طلَٔ حُظ٢ حُللاكخٗٞٗخص ٓؼَ

 ًٔخ( . حلا٣ِٝكلاكٞٗخص) ٓؼَ ك٣ٞ٤ش ٠ًٔٝخىحص ُِلَ٘حص ًٔز٤يحص طٔظؼَٔ حُللاك٤ٗٞيحص رؼٞ كٜ٘خى   

 حُي٣ٞٓش حُ٘ؼ٤َحص ٓٔخكش حٗولخٝ حطـخٙ حُٞحه٢ ٗ٘خ١ٜخ رٔزذ ػلاؿ٤ش كؼخ٤ُش ُٜخ حُللاك٤ٗٞيحص حٕ

 . P حُل٤ظخ٤ٖٓ هخ٤ٛش ك٢ ٝحُٔظٔؼِش

-7-II [22:] ر٤ٜ٘خ ٖٓ كؼخُش هٜخثٚ ػيس حُللاك٤ٗٞيحص طٔظِي : اٌفلافٌٛٔٛذ خصبئص ثؼض 

 ٠ٓخىس ُلأًٔيس 

 ٠ٓخىس ُلاُظٜخد 

  ٠ٓخىس ُِل٤َٝٓخص 

 ٠ٓخىس ُظْٔٔ حٌُزي 

  ٠ٓخىس ُِزٌظ٣َ٤خ 

 . حُطز٤ش ٝحُ٘زخطخص حُظو٤ِي٣ش حلأى٣ٝش ٖٓ حُؼي٣ي ك٢ ُظٞك٤َٛخ ر٤ُٞٞؿ٤خ كؼخُش طؼظزَ ك٢ٜ   

-8-II ُِظؤًٔي حُٔوخٝٓش روٞحٜٛخ حُللاك٤ٗٞيحص طٔظخُ  : ٌلأوظذح اٌّضبدح اٌفلافٍٛٔذاد فؼبٌٍخ ٍٝ 

 : ك٢ ًُي ٣ظِوٚ ٝ( OH) ٓـٔٞػخص ؿٞى

 حُو٤ِش ىحهَ ُلأًٔيس ح٠ُٔخىس حلأٗظٔش كٔخ٣ش (Vitro In ) 

 ُـ حُُٔٞيس حُٔؼي٤ٗش حلأػخٍ ٓوِزش ٝ حلإ٢ٔ٣ِٗ حُظؼز٢٤ROS ح٣ُٝٞ٘ش  حلأكٔخٝ اطلاف ػٖ حُٔٔئُٝش 

 اطلاف  ك٢ حُـ٘خث٢ حُلٞٓلُٞز٤ي ٓغ حُٔٔظَٔس طلخػلاطٜخ طظٔزذ ًٔخ ح١َُٔخ٤ٗش حلأٍٝحّ ظٍٜٞ ٝ

 [23. ]حُو٤ِش

 َٓحُ٘٘طش حلأًٔٞؿ٤٘٤ش حُـٌٍٝ أ ROS َٓؼ NO ,,O2 طل٣ََ  هخر٤ِش ٓيٟ ػ٠ِ ٌٛح ٣ٝظٞهق 

 ح٤ُٜـش  ػ٠ِ حُـٌٍٝ ٌٛٙ حٛط٤خى ٣ظٞهق حُؼّٔٞ ٝػ٠ِ[ , 24] حُللاك٤ٗٞي ١َف ٖٓ حُزَٝطٞٗخص

 [25. ] ح٤ُٜي٤ِ٤ًٍٔٝش ٓٔظزيلاطٜخ ٝ ُِللاك٤ٗٞيحص ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش

 َٗظ٤ـش حُـ٣ٌٍش حُظلخػلاص طَِٔٔ ط٤ٌَٔ ػ٠ِ ٝطؼَٔ ه٣ٞش َٓؿؼش ًؼٞحَٓ حُللاك٤ٗٞيحص طؼظز  

[  27[ ]26] حلأٍٝٓخط٤ش حُلِوخص ػٖ حُ٘خٗجش حلإٌُظ٢َٗٝ ح٤َُٖٗ ظخَٛس ػٖ حُ٘خطـش حُٔٔظوَس ُز٤٘ظٜخ

 ٓـخ٤ٓغ ٝٓٞهغ رؼيى ٓظؼِوش ُلأًٔيس ح٠ُٔخىس حُللاك٤ٗٞيحص كؼخ٤ُش إٔ حُيٍحٓخص ر٤٘ض ٝهي

 حٍٝػٞػ٘خث٢ ٝC  [28  ] ُِلِوش 3 حُٔٞهغ ك٢ حُٔٔظزيُش طِي ٜٓ٘خ[ 27] ح٤ُٜي٤ًٍَٔٝ

 ك٢ ح٠ُٔخػلش حَُحرطش ػ٠ِ لاكظٞحثٜخ ُِظؤًٔي ٓوخٝٓظٜخ طؼٞى ،ًٔخ B ُِلِوش 3’,4‘٤ٛي٢ًٍٔٝ

 رخلإطلخى 5 ٝ 3 حُٔٞهغ ك٢ OH ٝؿٞى ،[ 27] حٌَُر٤َٗٞ-4 ٓغ حُٔظَحكوش C2– C3 ر٤ٖ C حُلِوش

 حُـٌٍٝ أَٓ كؼخ٤ُش ٖٓ ٣ِ٣ي C3-C2 ر٤ٖ ح٠ُٔخػلش حَُحرطش ٝ 4 ًَر٤َٗٞ حٍ ٓـٔٞػش ٓغ

 ٓـخ٤ٓغ ُحىص ًِٔخ أٗٚ ك٤ٜخ أػزض آهَٕٝ ٝ Sim sub-Gwan ُـ ىٍحٓش ٝك٢[ 29. ]حُلَس

 حهظزخٍ كل٢ حُلَس، حُـٌٍٝ أَٓ ػ٠ِ حُويٍس ُحىص حُللاك٤ٗٞي٣ش حُز٤٘ش ك٢ ح٤ُٜي٤ًٍَٔٝ
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 C حُلِوش ك٢ C-4 حٌَُر٤َٗٞ ٓـٔٞػش ٓغ حُٔظَحكوش ح٠ُٔخػلش حَُحرطش ػ٠ِ حُلخ٣ٝش ُِللاك٤ٗٞيحص

  Chrysine  Apigenine,Luteoline:  حُللاكٞٗخص ٖٓ ٌَُ

 إٔ حُللاكٞٗخص ػ٘ي ُٞكع:. ,Myricetine Kaempferole, Quercetine  حُللاكٞٗٞلاصٝ 

Apigenine ٝChrysine ٟأهَ كؼخ٤ُش أري ٖٓ Luteoline إٔ ُٞكع  حُللاكٞٗٞلاص ٝػ٘ي 

Myricetine ٓـخ٤ٓغ 6 ػ٠ِ حُلخ٣ٝش OH َٜأًزَٖٓ كؼخ٤ُش أظ Quercetine ًٝ ْٔحُو 

 [30. ]ٓـخ٤ٓغ حلأٍرغ ًٝ Kaempferole ٖٓ أًزَ حلأه٤َ ٝٛيح OH ٓـخ٤ٓغ

-9-II ٌٍجىزٍزٌب ِضبدًا ٔشبطًب رّزٍه اٌزً اٌفلافٌٛٔٛذ ِزوجبد :  

 حُٔوظزَ ك٢ حُ٘ؼز٢ حُطذ ك٢ حلآظويحّ ك٢ طخ٣ٍن ُٜخ حُظ٢ حُ٘زخطخص ٖٓ حُوخّ حُٔٔظوِٜخص كلٚ طْ      

 .حُزلؼ٤ش حُٔـٔٞػخص ٖٓ حُؼي٣ي هزَ ٖٓ ُِزٌظ٣َ٤خ ح٠ُٔخى حُ٘٘خ١ أؿَ ٖٓ

ح   ًَ  ٠ٓخى ٗ٘خ١ لإظٜخٍ حُللاك٣ٞٗٞي ٖٓ ػخ٤ُش ط٤ًَِحص ػ٠ِ طلظ١ٞ حُظ٢ حُؼ٤٘خص ػٖ حلإرلاؽ طْ ٓخ ًؼ٤

 ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُٔٔظل٠َحص ٝ حُ٘زخط٤ش حُٔٔظوِٜخص رؼٞ ػ٠ِ حُظؼَف طْ ًٔخ[. 31] ،[ 17] ُِـَحػ٤ْ

      , Hypericum [,33]  Capsella [32,] أٗٞحع ٖٓ ػخ٤ُش رٜخ حُللاك٣ٞٗٞي ٗٔزش طٌٕٞ حُظ٢ حُ٘زخط٤ش

[33]; Chromolaena  [ .12] ُِـَحػ٤ْ ح٠ُٔخى حُ٘٘خ١ حًظ٘خف أؿَ ٖٓ ٝىُي 

 ًَٓزخص ر٤٘ش ٝكيىص ٝػُِض حلأٓخّ ا٠ُ أهَٟ هطٞس حُزلؼ٤ش حُٔـٔٞػخص ٖٓ حُؼي٣ي هطؼض ُوي     

 حلأرـ٤ٖ٘ ٗـي حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ػٖ أٓؼِش ٖٝٓ، ُِزٌظ٣َ٤خ ٠ٓخىحً ٗ٘خ١ًخ طٔظِي حُظ٢ حُللاك٣ٞٗٞي

 ٝٓ٘ظوخطٚ G ٓٞكٍٞحكلاكخٕٗٞ[, 39[’]38] ؿ٤ٌ٘ٞح٤ٖٗ[, 37[’]36] ر٤ٓٞ٘٤ٔز٣َٖ[, 35[’]34]

[34[’]53 ]، chalcones [49] ، رٞؿٞى حُزخكؼ٤ٖ ٣ؼٞ أكخى أ٠٣خ طلي٣يٛخ طْ ُِـَحػ٤ْ ٠ٓخى ٗ٘خ١ ٓغ 

 ٓلالاص ٟي حلأهَٟ ُِزٌظ٣َ٤خ ح٠ُٔخىس ٝحُؼٞحَٓ ١ز٤ؼ٢ رٌَ٘ طليع حُظ٢ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ر٤ٖ طآٍُ

  ر٤ٖ طآٍُح حلأهَ ػ٠ِ ٝحكيس ٓـٔٞػش أظَٜص كوي[ 42[]41.]ؿخلاط٢ ٣ز٤ٌخط٤ٖ٘ ٓؼَ.حُٔوخٝٓش حُزٌظ٣َ٤خ

 حُللاكٕٞ ًَٓزخص رظؼي٣َ آهَٕٝ هخّ ًٔخ [ .43] ُِزٌظ٣َ٤خ ح٠ُٔخى حُ٘٘خ١ ًحص حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص

ً  حُطز٤ؼ٤ش ً  رظل٤ِِٜخ ٝهخٓٞح ٛ٘خػ٤خ  رظـ٤ٔغ ُٝٓلاإٙ ٝحٗؾ هخّ اى ،[ 44] ُِـَحػ٤ْ ٠ٓخى ٗ٘خ١ ػٖ رلؼخ

 حُؼ٤ِٔش ٌٛٙ إٔ ٝأظَٜٝح حلاٗظوخ٤ُش حُٔؼخىٕ ٖٓ ػيى ٓغ كلاكٕٞ أ٤ٓٝؼ٢ًٔٞ 7،4-٤ٛي٢ًٍٔٝ-5 ًَٓذ

-3 ُـ ُِزٌظ٣َ٤خ ح٠ُٔخى حُ٘٘خ١ ٣ُخىس ػٖ أهَٟ ٓـٔٞػش أرِـض. ُِزٌظ٣َ٤خ ح٠ُٔخى حُ٘٘خ١ ٖٓ ط٣ِي

 .حٌٍُِٞ أٝ حُزَّٝ ريحثَ ػ٠ِ B حُلِوش حكظٞص ػ٘يٓخ ٤ٓؼ٤٘٤ِ٤للاكخٕٗٞ

-10-II اٌفلافٌٛٔٛذ ِزوجبد ِٓ ٌٍفطزٌبد اٌّضبدح اٌفبػٍٍخ :  

ح    ًَ  حهظَحف طْ كوي ، حُ٘زخط٤ش حلأَٓحٝ ُٔٔززخص حُـَحػ٤ْ اٗزخص طؼز٢٤ ػ٠ِ حُٔ٘ظَ٘س حُللاك٣ٞٗٞي ُويٍس ٗظ

 ػُِٚ طْ ؿي٣ي كلاكخٕٗٞ ػ٠ِ حُظؼَف طْ[ . 11] ُلإٗٔخٕ حُلط٣َش حلأَٓحٝ ٓٔززخص ٟي حٓظويحٜٓخ

ح ًَ -trihydroxy-8-methyl-6- (3-′5،7،4 أٗٚ ػ٠ِ Eysenhardtia texana ٗـ٤َس ٖٓ ٓئه

methyl- [2-butenyl]) - (2 S ) -flavanone حلاٗظٜخ١ُ حَُٔٔٝ ٟي ٗ٘خ١ لآظلاى ٝحُٟٔٞق 

Candida albicans [ .( ى٢ًٔٞ٣ ٤ٓؼ٤ِ٤ٖ) - 4 ، 3- ي٤ٛ٢ًٍٔٝ-7 حُللاك٣ٞٗٞي إٔ أ٠ً٣خ ػزض ٝهي، 

 كلاكٕٞC. albicans [45 .] ٟي ٗ٘خ١ًخ ٣ٔظِي ، Terminalia bellerica حُلخًٜش هَ٘س ٖٓ حُٔؼٍِٝ

-trihydroxy-3 ، 5′-′6،7،4 أٗٚ ػ٠ِ طلي٣يٙ طْ ،Artemisia giraldi ٖٓ ؿي٣يحٕ

dimethoxyflavone ٝ 5،5′-dihydroxy-8،2 ′ ، 4′-trimethoxyflavone ، ًٓغ ؿ٘ذ ا٠ُ ؿ٘زخ 
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5،7،4′-trihydroxy-3 ، ْ5 ػٖ حلإرلاؽ ط′-dimethoxyflavone ٍٟي ٗ٘خ١ لإظٜخ Aspergillus 

 flavus [ [46 ، ٞٛٝ ًزض ٖٓ ٣ؼخٕٗٞ ح٣ٌُٖ ح٠َُٟٔ ك٢ حُـخ١ُ حَُٔٝ طٔزذ حُظ٢ حُلط٣َخص ٖٓ ٗٞع 

 ا٠ُ حلأهَ ػ٠ِ ؿِث٤خً ٣ؼُِٟ. Candida spp ٝ حُـِي٣ش حُلط٣َخص ٟي حُزَٝر٤ُْٞ ٗ٘خ١[ . 47] حُٔ٘خػش

 ك٢ ٗخثغ رٌَ٘ ٓٞؿٞى كلاكٍٞٗٞ ٝٛٞ ، Galangin إٔ اػزخص طْ[ . 48] حُللاك٣ٞٗٞي ٖٓ حُؼخ٢ُ ٓلظٞحٙ

 ، Aspergillus tamarii ، A. flavus ٟي ٓؼز٢ ٗ٘خ١ ُٚ ،[ 49] حُزَٝر٤ُْٞ ػ٤٘خص

Cladosporium sphaerospermum ،Penicillium digitatum ٝ Penicillium italicum 

[48.] 

-13-II ٌٍؾظبطٍخ اٌّضبدح اٌفبػٍٍخ : 

 ُزؼٞ رظؼز٤طٜخ ًُي ٝ ُِلٔخ٤ٓش حُٔٔزذ histamine اٗظخؽ ػ٠ِ حُللاك٤ٗٞيحص طؤػ٤َ ا٠ُ حُلؼَ ٌٛح ٣ؼٞى   

ATPase Ca ٝ AMP cyclique phosphodiesterase :2 حلأ٣ِٗٔخص حُٔللِس ًـ+-dépendante 

 رظل٣ََ  ٣ٔٔق ٓٔخ حٌُخ٤ُّٔٞ حٓظٜخٙ حُو٣ِٞش ُلأؿ٤٘ش طَٜٔ ١خهش طل٣ََ ػ٠ِ ٣ٔخػي حلأه٤َ ٌٛح كٔؼلا

histamine ًَِٕٓذ إٔ حُيٍحٓخص أػزظض ًٔخ. حُل٣ٜٞلاص ىحهَ حُٔو quercétine َٜأًزَ هيٍس أظ 

  [ histamine50  [ ُظؼز٢٤ حُٔٔظؼَٔ حُيٝحء ٛٞ ٝ sodium de Cromoglycate:  ُـ حُظ٢ طِي ٖٓ

-8-II ٌلاٌزٙبثبد اٌّضبدح اٌفبػٍٍخ : 

  ػ٘ٚ ٣٘ظؾ ح١ٌُ حلأ٣ٞ ٣ليع Cyclooxygénase ٝ(2 )lipooxygénase( 1) طؤػ٤َ طلض   

arachidonique acide َٝأػزض هي ٝ ، حُلٔخ٤ٓش ُليٝع حُٔلLandolfi ٝ ٚرؼٞ إٔ ك٣َو  

 ك٤غ[ 51] حُي٣ٞٓش حُٜلخثق ىحهَ حُلٔٞ ٌُٜح حُل١ٞ٤ حلاٛط٘خع ٓٔخٍ طـ٤٤َ ػ٠ِ هخىٍس حُللاك٤ٗٞيحص

 ػ٘ي أٓخ( 2)ٝ( 1) حلأ٤ٔ٣ِٖٗ ٣ؼزطخٕ ػخ٤ُش طَح٤ًِ ك٢ quercétine ٝ myricétine ٖٓ ًلا   إٔ ػزض

 apigénine ٝ chrys ٖٓ ًَ ك٤ؼز٢( 1) ُلأ٣ِْٗ رخُ٘ٔزش ٝ ،(  2) حلأ٣ِْٗ ك٤ؼزطخٕ ٝح١جش طَح٤ًِ

-11-II اٌفلافٍٛٔذاد ٌّزوجبد ٌٍظزطبْ اٌّضبدح اٌفبػٍٍخ : 

 حلاٛخرش ٖٓ ُِٞهخ٣ش حٌُخك٤ش حُويٍس طِٔي ك٢ٜ ٝطؼ٤وٜخ حُلَس حُ٘وٞم طؼز٢ أٜٗخ ػِٜٔخ حُللاك٤ٗٞيحص   

 حُٞحٟق حُٞك٤ي ٝح٢ُ٘ء ، حُـْٔ ك٢ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ٗ٘خ١ ٓظخرؼش ح٥ٕ ٣ٌٔ٘٘خ" كَح١ ٣وٍٞ. رخ١َُٔخٕ

 ٖٓ ُِظوِٚ ٌٛٙ حلآظؼيحى ػ٤ِٔش ٌُٖ". "ٜٓ٘خ حُظوِٚ ٣ٝلخٍٝ ؿ٣َزش ًَٓزخص ٣ؼظزَٛخ حُـْٔ إٔ ٛٞ

 ػ٠ِ حُو٠خء ك٢ أ٠ً٣خ طٔخػي حُظ٢ حُؼخ٤ٗش حَُٔكِش رب٣ِٗٔخص ٠ٔٔ٣ ٓخ طللِ ك٤ٜخ حَُٔؿٞد ؿ٤َ حًَُٔزخص

 [52.]ح١َُٔخٕ ٖٓ حُٞهخ٣ش ك٢ ه٤ٔش ًحص طٌٕٞ هي ٝرخُظخ٢ُ ، حُٔظ١َٔ٘ش ٝحُٔٞحى حُطلَحص ٓٔززخص

 حلإٛخرش هطَ ػ٠ِ طئػَ حُـٌحث٤ش حُللاك٤ٗٞيحص ًَٓزخص إٔ ح٠ُ ط٤َ٘ حُظ٢ حلأىُش ٖٓ حُو٤َِ ٛ٘خى   

 حُللاك٤ٗٞيحص ًَٓزخص ٖٓ حُـٌحث٢ هٍٞ حُٔي إٔ كي٣ؼش َٓحؿؼش حهظَكض ًٔخ.  ػخّ رٌَ٘ حلإٗٔخٕ ر١َٔخٕ

 ٝحُؼي١ حُٔؼيس ١َٓخٕ ًُي ك٢ رٔخ ح١َُٔخٗخص، ٖٓ ٓوظِلش رؤٗٞحع حلإٛخرش هطَ رخٗولخٝ ٣َطز٢

 أ٠ً٣خ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص طللِ إٔ ٣ٌٖٔ" أٗٚ: كَح١ أٟخف ك٤غ ٝحُٔٔظو٤ْ حُوُٕٞٞ ١َٓٝخٕ ٝحُزَٝٓظخطخ

 [62".]حٍُّٞ ؿِٝ ٝطٔ٘غ ح١َُٔخ٤ٗش حُولا٣خ هظَ ك٢ طٔخػي آ٤ُخص

 كؼخ٤ُش حلأه٠َ، هخٛش حُ٘خ١ أٗٞحع ًَ ك٢ حُٔٞؿٞى ٝ catéchine: ُـ كبٕ Bracke ُيٍحٓش ٝٝكوخ   

:  رـ رَرطٚ ًُي ٝ(  PA-t) activator plasminogen type-tissue ٣ؼز٢ ك٤غ ٤ٍٓٝش -ٟي
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laminine ٝ ٣ؼُِ حُللاك٤ٗٞي ٌٛح إٔ ًٔخ[ , 53] حُولا٣خ ٓٞص ػ٘ي ٛخٓخ ىٍٝح طِؼذ ؿ٣ِجش ٢ٛ ٖٓ 

 Collagènase[54  ]  ٣ؼز٢ ٝ حُولا٣خ ُ٘ٔٞ حُٔ٘ظْCollagène [44 ]  ٓوخٝٓش

 حً[  55] َُِٜٓٞٗخص حُٔٔظوزِش حُٔٞحهغ رؼٞ طـِن ٝ حُولا٣خ ٗٔٞ طِح٣ي طٌزق أ٠٣خ quercétine إ   

 حلإٗٔخٕ ؿْٔ ك٢ حلأًٔيس ٠ٓخىحص لإٔ كؼخُش ؿ٤َ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ػ٠ِ حُؼؼٍٞ ٓـَى إ كَح١  ٣وٍٞ

 ًحص ، حُـ٢٘٤ ٝحُظؼز٤َ حُولا٣خ اٗخٍحص ٓٔخٍحص ػ٠ِ ر٘يس طئػَ أٜٗخ ٣زيٝ. حُو٤ٔش ػي٣ٔش أٜٗخ طؼ٢٘ لا

 [52.]حُوِذ ٝأَٓحٝ ح١َُٔخٕ ٖٓ رٌَ حُِٜش

-12-II اٌفلافٌٛٔٛذ ِزوجبد ِٓ ٌٍفٍزٚطبد اٌّضبد إٌشبط : 

 ٓوظِق أظَٜص ك٤غ ، ٝح٣ِٗٔخطٚ  HIV_1 ٓلاُش ؿخثلش ٓغ حُؼَٔ ك٢ حُظلو٤وخص ٓؼ٠ْ حؿظٔؼض    

" ٢ُ" ر٤ٖ كوي. ٝطٌخػَٙ 1- حُز١َ٘ حُٔ٘خػ٢ حُؼُٞ ك٤َّٝ ػيٟٝ ٣ؼز٢ حُز٤ٌخ٤ُٖ إٔ حُٔوظزَ ك٢ حُيٍحٓخص

 chemokine ٝٓٔظوزلاص CD4 ٓٔظوزلاص ػٖ طؼزَ حُظ٢ حُولا٣خ ح٠ُ  HIV_1 ىهٍٞ طؼز٢٤ ُٝٓلاإٙ

 رخ٣ٌخ٤ُٖ. flavone O - glycoside   رٞحٓطشHIV-1 [57 ]  ُـ حُؼ٢ٌٔ حُ٘ٔن ٝٓ٘خ٠ٛش ،[ 56]

 حُيٍحٓخص أػزظض كوي ىُي ح٠ُ حٟخكش  HIV_1 ُل٤َّٝ حُؼ٢ٌٔ حُ٘ٔن طؼز٢٤ ػ٠ِ أ٠٣خ ٣ؼَٔ ًٔخ.  [58]

 حُِٔ٘ٝع حُـخٍى٤٘٣ٖ ٓؼَHIV_1 Robinetin [40 ]  رَٝط٤٘خُ طؼز٢ حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص ٖٓ حُؼي٣ي إٔ

 ٝ baicalein ٝ  quercetagetin [43] حٍ أٓخ. كلاكٕٞ ٤ٛي٢ًٍٔٝ ػ٘خث٢-A ٝ 3،2′ ح٤ُٔؼ٤َ

quercetin 3- O - (2 ″ -galloyl) -α- l –arabinopyranoside[59] طؼز٢٤ ػ٠ِ طؼَٔ ك٢ٜ 

 (02ٌَٗ ٍهْ ). HIV-1 Integrase ك٤َّٝ

 

 HIV: فٍزٚص    I - 10اٌشىً رلُ 

 ٤ٔ٣ًَٖ ك٢ حُٔظٔؼِش ٝ -1- حُز١َ٘ حُٔ٘خػش ٗوٚ ك٤َّٝ ط٢٤٘٘ طٔ٘غ حًَُٔزخص رؼٞ أ٠٣خ ٣ٞؿي   

 [ . 56] حُل٢َٓٝ٤ حُ٘ٔن طؼز٢٤ طظ٠ٖٔ ٍرٔخ ؿي٣يس آ٤ُش ٣َ١ن ػٖ ٝىُي ٝأر٤ـ٤٘٤ٖ ٝأًخ٤ٓظ٤ٖ

 ٟي حُٔؼز٢ ٝحُ٘٘خ١ حُللاك٣ٞٗٞي ر٤٘ش ر٤ٖ حُؼلاهش ك٢ رخُظلو٤ن حُزلؼ٤ش حُٔـٔٞػخص ٖٓ حُؼي٣ي هخٓض    

 ، ًُي ػ٠ِ ػلاٝس[ . 63] ،[ 62] ،[ 61] ،[ 40] ،[ 60] ٝا٣ِٗٔخطٚ 1- حُز٣َ٘ش حُٔ٘خػش ٗوٚ ك٤َّٝ

 HIV-1 [40[ , ]61.] ا٣ِْٗ ُظؼز٢٤ ػَٔ آ٤ُخص حلأهَ ػ٠ِ ٓـٔٞػظخٕ حهظَكض

 رْ حَُٜ ك٤َّٝ ٓؼَ حلأهَٟ حُل٤َٝٓخص ٖٓ ٓظ٘ٞػش ٓـٔٞػش ٟي ٓؼزطخ ٗ٘خ١خ حُللاك٣ٞٗٞي ًَُٔزخص    

[, 64] ،[ 10] ر٤ْ حُٔ٘ي ٝك٤َّٝ حلأ١لخٍ َِٗ ٝك٤َّٝ حُظ٘ل٢ٔ حُٔو١ِٞ ٝحُل٤َّٝ( HSV) حُز٢٤ٔ

 حُز٢٤ٔ رْ حَُٜ ُل٤َّٝ حُل٢َٓٝ٤ حُظٌخػَ طٔ٘غ ًَٓزخص ٛ٘خى إٔ ًٔخ.  أ٠٣خ حًٌُٞٔخ٢ً ك٤َّٝ

 ًَٓزخص إٔ ٗـي حُيٍحٓخص ٛيى هلاٍ ٖٓ اىح [.65] ُؼـ٢ِ ٝحُل٤َّٝ حُز١َ٘ ًٍٞٝٗخ ٝك٤َّٝ

 .حُل٤َٝٓخص ٖٓ حُؼي٣ي ػ٠ِ حُو٠خء ك٢ ًز٤َ ىٍٝ ُٜخ حُللاك٣ٞٗٞي
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 اٌؼزثٍخ : خلبئّخ اٌّزاعغ ثبٌٍغ. 

 ) Biochem ، 32 ػخ٤ُش ىٝحث٤ش كخػ٤ِش ًحص حُطز٤ؼ٤ش حُٔ٘ظـخص ٖٓ كجش ، حُللاك٣ٞٗٞي ًَٓزخص  [ 1]

1983 ) ، pp. 1141 – 1148 ٓوخُش –  

 ، ًٍٞكخ٤ُْ ، أ٣ٍٝـٕٞ ٝلا٣ش ؿخٓؼش ، ر٤ُٞ٘ؾ ٤ُّ٘ٞ ٓؼٜي" . حُللاك٣ٞٗٞي(. "2015ٗٞكٔزَ ) ) [10]

 .  أ٣ٍٝـٕٞ

 حُللاك٣ٞٗٞي ٓلظٟٞ كٍٞ حلأ٤ٌ٣َٓش حٍُِحػش ُٝحٍس ر٤خٗخص هخػيس[ 14] 

 حُوخرِش ٝؿ٤َ حُٔئٓظَس ، حُلَس ُِل٤٘ٞلاص حُل١ٞ٤ ٝحُ٘٘خ١ حلأًٔيس ٠ٓخىحص(. "2016 أر٣ََ) [15] 

 ..32 - 221(: أ ٗوطش) 197.  حُـٌحء ٤ٔ٤ًخء". حُظٞص رٌٍٝ ٝؿزخص ٖٓ ٌُِٝرخٕ

         حٍُِحػش( . PDF("  1حُـيٍٝ) ح٤ُٞٓل٢ ػٔخٍ ٝهَ٘ ُذ ك٢ حُللاك٣ٞٗٞي طلي٣ي(. "2009) [16]

Conspectus  Scientificus   (  . 74 (3): 223. 

 ُلأًٔيس ح٠ُٔخى ٝحُ٘٘خ١ حُل٢ُٞ٘٤ حُٔظَٜ ، ح٤ٌَُٔٝر٤ُٞٞؿ٤ش حُلخُش ك٢ طـ٤َحص ٣ٔزذ ؿخٓخ ط٘ؼ٤غ".[20]

 .j.jff/  10.1016:  ىٟٝ. 143-129:  12.  حُٞظ٤ل٤ش حلأ١ؼٔش ٓـِش" . حُٔٞىح٢ٗ حُلٍٞ ُـِي

2014.10.034 . 

 ٝحُويٍحص ح٢ٌُِ حُز٤ُٞل٤ٍ٘ٞ ُٔلظٟٞ ر٤ُٞٞؿ٤ش ػلآش: حُٔٞىح٢ٗ حُلٍٞ هَ٘ ُٕٞ(. "2009 ٗٞكٔزَ[ )21]

. 52-4941(: 11) 10.  حُـ٣ِج٤ش ُِؼِّٞ حُي٤ُٝش حُٔـِش" . حُٔٞىح٢ٗ حُلٍٞ لأٛ٘خف ُلأًٔيس ح٠ُٔخىس

 . 20087468 ر٤ٔي .   ijms10114941 . PMC  2808014/  10.3390: ىٟٝ 
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-1-II ِمذِخ : 

 TheTheory of  Molecular    ٗظ٣َش حُز٤٘ش حُـ٣ِج٤شأٓٔض ، 19 حُٔظ٤٘خص ٖٓ حُوَٕك٢ كظَس    

Structure    حػظزَطٜخ ٗظخّ ٌٕٓٞ ٖٓ حٌٍُحصحُؼ٣ٞ٠ش حُظ٢ ز٤٘ش حًَُٔزخص ُ ٟٝؼض ٝٛقحُظ٢ 

 حُظلخػَ ر٤ٖ حٌٍُحص ٝحُؼلاهش ر٤ٖ ر٤٘ش ًَٓذ ٝهٜخثٜٚ حُل٣ِ٤خث٤ش ًَ ٖٓ ، ًٔخ ٝٛلض ٝحَُٝحر٢

ًخٗض 1970  ٌٝٓ٘ ػخّ  .ٌٛح حُظٔؼ٤َ ُِز٠٘ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٛٞ أٍٝ أٌٗخٍ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش كٌخٕ ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش،

 Computational Molecular  Modeling . [1]حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش حُلخٓٞر٤ش  ريح٣ش حٓظويحّ

 ػ٠ِ ١َم ح٤ٔ٤ٌُخءلٔخر٤ش حُوخثٔش حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ػ٠ِ أٜٗخ ٓـٔٞػش ٖٓ حُظو٤٘خص حُ ٣ٌٖٔ حػظزخٍ   

آخ ُظل٤َِ حُـ٣ِجخص ٝحلأٗظٔش حُـ٣ِج٤ش أٝ ُِظ٘زئ  حُٔٔظويٓش حُظـ٣َز٤ش حُظ٢ ٣ٌٖٔ حُ٘ظ٣َش ٝحُز٤خٗخص

ح٤ُِٓٞش طؼظزَ ح٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش  كبٕ ،  [2] ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُل٣ٞ٤ش ؿ٣ِج٤ش ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝ.رخُوٜخثٚ حٍ

١َم حُلٔخد ك٢ حُزلٞع حُ٘ظ٣َش ُِظَٞٛ ُ٘ظخثؾ أىم ك٢ ظَ ططٍٞ  حلأًؼَ حٓظؼٔخلا ٗظَح ُيهش ٗظخثـٜخ

 .ك٢ ًٜٞٗخ ٓظيحهِش ٓغ حُؼِّٞ حلأهَٟ حُٔوظِلش ، طٌٖٔ أ٤ٔٛظٜخرٌَ٘ ٣َٓغ ٝ َٜٓ

حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش  أٛزلضهي ،  هخٛشلٞٓزش حُٔظٞح٣ُش حٌُٔؼلش ػ٠ِ ططٍٞ حٌُٔز٤ٞطَ ٝظٍٜٞ حُ ٓغ   

 ُز٤ُٞٞؿ٤ش حلأٗظٔش حُـ٣ِج٤ش حُظ٢ ٣ظْ اؿَحإٛخ ُِيٍحٓش ا٠ُ إٔ طٜزق أًؼَ كبٕك٢ حُٞحهغ . طلي٣خً كو٤و٤خً

٠خ ، ٌُٖٝ أ٣ً ُـ٣َٛٞش ٌٍُِحص ٗلٜٔخح رخُز٤٘ش رلـْ حُـ٣ِجخص حُٔيٍٝٓش ٝ طؼو٤يٛخ٣َطز٢  طؼو٤يًح ك٤غ

 . [3] ك٣ِ٤خث٤ش ٓؼ٤٘ش ريٍؿش حُيهش حُٔطِٞرش ُِلٔخد ٤ٌُٔخص

  ٍٓاٌجٍبٔبد إٌظزٌخ ٚ اٌزغزٌجٍخ فّب ً٘ اٌؼلالخ ث? 

-2- II  رؼزٌف إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ: 

حُظ٤ًَذ حُظ٢ ط٘ط١ٞ ػ٠ِ  خًَر٤ش ُلَ حٌُُٔ٘٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ٢ٛ ططز٤ن ُِطَم حُ٘ظ٣َش ٝحُلٔخح   

رَحٓؾ  رٞحٓطشؼ٤ِٔخص ٝحُز٠٘ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ِٔلخًخس كخٓٞر٤ش ُرخُ طؼَف [4] . ٝحُظلخػَ ح٤ٔ٤ٌُخث٢ حُـ٣ِج٢

 طظَٜ حُٔٔخكخص ٝ حُِٝح٣خ حُوخٛش رخَُٝحر٢ ك٤غ، حُـ٣ِج٤ش ٍٛٞ ػلاػ٤ش حلأرؼخى ُِز٠٘ طؼَٝ هخٛش

 ٢ٛٝ ٖٓ. ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝحُظؼي٣لاص حُظ٢ ط٘ظؾ ػ٘ي حٓظزيحٍ أٝ حىهخٍ ًٍحص أٝ ٓـٔٞػش ٖٓ حٌٍُحص ٌُٜٙ حُز٤٘ش

طؼي٣َ  ل٤َِط رٜيف طو٤٘خص أؿِٜس حُلخٓٞد حُٔؼظٔيس ػ٠ِ ح٤ٔ٤ٌُخء حُ٘ظ٣َش ٝحُٔؼٔٞٓخص حُظـ٣َز٤ش

ريٍحٓش ١خهش ٝر٤٘ش  طٔٔق طِي حُظو٤٘خص. حُـ٣ِجخص، أٝ حُظ٘زئ رخُوٞحٙ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝحُل٣ٞ٤ش ُِـ٣ِجخص

حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش طؼخَٓ حُـ٣ِجش ػ٠ِ أٜٗخ ٓـٔٞػش ٖٓ  أ١ إٔ،  حُـ٣ِجخص حػظٔخىحً ػ٠ِ كًَش ٝٗٞع حُٟ٘ٞ

   [5].ٌٟٙ حلأُٝحٕ حُ٘ٞٛ َحُزؼٞ ك٤غ طٔؼ حلأُٝحٕ حَُٔطزطش رزؼ٠ٜخ

أٝ ٝٛق ِٓٞى  ظ٣َش ٝحُلخٓٞر٤ش حُٔٔظويٓش ٌُُيؿ٤ٔغ حلأٓخ٤ُذ حُ٘حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش طَ٘ٔ    

 .ٔ٘خًَ حُظ٢ ُٜخ ػلاهش رخُز٤٘ش حُـ٣ِج٤ش ٝحُظلخػَ ح٤ٔ٤ٌُخث٣٢ـخى كَ ُِلا حُـ٣ِجخص، ٝطٔظويّ

ػ٠ِ ٝطظطِذ ٝهض طٌٕٞ ٓؼويس  ، أٝ إٔ ِٜٓش حلآظويح٣ٌّٖٔ إٔ طٌٕٞ ٌٛٙ حلأٓخ٤ُذ ر٤ٔطش    

 ك٤غ ،( ٓوططخص ٓؼِٞٓخط٤ش ر٤خ٤ٗش ٓؼويس) حلأٓخ٤ُذ ٝٓخثَ اٗلٞؿَحك٤ي  ؿخُزخً ٓخ طٔظويّ ٌٛٙ.حٌُٔز٤ٞطَ

١ أ [6]. ٖٓ حلأٍهخّ ا٠ُ ػيى ه٤َِ ٖٓ حُظٔؼ٤لاص ح٤َُٓٞٓش حُظ٢ ٣ٌٖٔ طل٤َٔٛخ رُٜٔٞش طَٜٔ طل٣َٞ ٤ًٔخص

ًؼَٝ ر٤خ٢ٗ  طٔظويّ ػ٠ِ حلأؿِذ ٝٓخثَ ٤ٍٓٞٓش ٓظطٍٞس إٔ ٌٗٔؿش حُـ٣ِجخص رٞحٓطش حُلخٓٞد
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حٝ ٌَٗ حُـ١ِء، ٝح١ٌُ رٌُي ٣َٜٔ رٌَ٘ ًز٤َ طل٣َٞ حػيحى ٛخثِش ٖٓ حلأٍهخّ ح٠ُ طٔؼ٤لاص ر٤خ٤ٗش  ُٜ٘يٓش

 .ٞهض أ١ٍٞ ر ١َم ٓؼويس ٝهي طظوٌ  ُهي طٌٕٞ رطَم ر٤ٔطش ٣َٓٝؼش ُِـخ٣ش،  . حُيٍحّ ِٜٓش

طظُٞع  ، ح٤ٔ٤ٌُخث٤شٝحُ٘ظ٣َخص ُظل٤َِ ٝطل٤َٔ حُٔٔخثَ حُطَم  ؼٞر٠ِ حػظٔيص حُيٍحٓخص حُ٘ظ٣َش ػ   

 ٣َ١وش حُلَ حُ٘خَٓ: ًٌَٗ ك٢ ح٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش ٛخٖٓ أرَُذ هٜخثٚ حُيٍحٓش حُٔؼظٔيس ك٤ٜخ، كٔ

(ab-initio)   ،١َم ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش  (MM) ٝ (DFT) ٖٓ [9] [8[]7. ]حُطَم ٝؿ٤َٛخ، 

ٔـــٔق رظلي٣ـــي حُظٔؼ٤ـــَ حُز٤ـــخ٢ٗ ٣حُـ٣ِج٤ـــش ُطـــَم حُلٔـــخد حُ٘ظ٣َـــش حٌُ٘ٔؿـــش حٓـــظؼٔخٍ 

 .حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش حُٔٞحكوش طوـــي٣َ حُوٜـــخثًٚيح ُٜ٘يٓـــش أٝ ٤ٛجـــخص ًٍحص حُــــ١ِء ٝ 

II - 3-  ٓخ ٢ِ٣ ك٢حٌُ٘ٔؿــش حُـ٣ِج٤ــش طظٔؼَ أٛيحف   :أ٘ــذاف إٌّذعــخ اٌغشٌئٍــخ:   

 حُٔٔخػيس ك٢ كْٜ ٝطل٤َٔ حُٔلاكظخص حُظـ٣َز٤ش 

  ٖحٓظوَحؽ حُ٘ظخثؾ ًُ٘ٔٞؽ ٓؼ٤ 

  حَُر٢ ر٤ٖ حُظلخ٤َٛ حُٔـ٣َٜش ػ٠ِ حُٔٔظٟٞ ح١ٌٍُ ٝحُـ٣ِج٢ ٝحُوٜخثٚ حُل٣ِ٤خث٤ش ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش

 .ًُِ٘ٔٞؽ 

 طوي٣ْ ٓؼِٞٓخص ؿ٤َ ٓظٞكَس ٖٓ طـخٍد كو٤و٤ش. 

 ُظـ٣َز٤ش ًُِ٘ٔٞؽٓوخٍٗش حُظ٘زئحص حُ٘ظ٣َش رخُ٘ظخثؾ ح. 

 ٖٓؼط٤خص ر٣ٞ٤٘ش ، ٝ ٓ٘ٚ حُلٍٜٞ ػ٠ِ  حُظٜــ٣َٞ رــخلإػلاّ ح٢ُ٥ ٍٝٓــْ حُـ٣ِجــخص حٗطلاهــخ ٓــ

 .ٓؼِٞٓخص كٍٞ حُلًَـخص حُلؼخُـش ُِـ٣ِجـخص ًٌٝح حُظ٘زئ ح٤ٌُل٢ روٜخثٚ ٌٛٙ حُـ٣ِجخص

-4-II حٓـــظؼٔخٍ ١ـــَم حُلٔـــخد حُ٘ظ٣َـــشحٌُ٘ٔؿـــش حُـ٣ِج٤ـــش طظٔؼَ   :طزق إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ 

 أٝ حُٜ٘ـق طـ٣َز٤ـش  ab-initioحُـي٣٘خ٤ٌٓخ حُـ٣ِج٤ـش، ح٤ٌُٔخ٤ٌٗـخ حٌُٞحٗظ٤ـش   ح٤ٌُٔخ٤ٌٗـــخ حُـ٣ِج٤ـــش،(

CNDO ٝ(…PM3 ،  ٝ طٔـــٔق رظلي٣ـــي حُظٔؼ٤ـــَ حُز٤ـــخ٢ٗ ُٜ٘يٓـــش أٝ ٤ٛجـــخص ًٍحص حُــــ١ِء

ؤْ ١َم حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ا٠ُ ػلاػش أٗٞحع ٍث٤ٔ٤ش ط ٝ . حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش حُٔٞحكوش طوـــي٣َ حُوٜـــخثٚ

٢ٛٝ : 

 ٌُْ١َم ٤ٌٓخ٤ٗي ح 

 حُطَم ٜٗق طـ٣َز٤ش 

 حُطَم حُظـ٣َز٤ش 

-1-4-II ٍُِىبٍٔىب اٌى  (MQ): 

 ٝ ٝحًَُٔزخصٝحُـ٣ِجخص ٝحُؼ٘خَٛ  طظؼخَٓ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ ٓغ حُـ٤ٔٔخص ىٕٝ ح٣ٌٍُش ًٌُٝي حٌٍُحص 

 حُلو٤وشحُـ٤ٔٔخص ٝحُٔٞؿخص، كل٢  ر٠ِٖ٤ ٓٔظٟٞ ىٕٝ ح١ٌٍُ لا طٞؿي كيٝى حلأٗظٔش حلأًزَ رٌؼ٤َ، ػ

 ٤ٌٔخ٤ٌٗخ حٌُْ طـي حٜٗخ طوٞىٗخكُ٘ظخّ ٓخ،  ٝحكي إٓ ٣ـذ حُ٘ظَ ح٠ُ ًَ ٖٓ حُـ٤ٔٔخص ٝهٜخثٚ حُٔٞؿش ك٢

ك٢ٜ طؼظٔي ػ٠ِ كٔخد حُٔيحٍحص . [10]حُؼخى٣ش  حُؼخّ ُِٔخىس رلٞحٓ٘خىٍحى كْٜ حُٔخىس ٝحٌُٕٞ هخٍؽ حلإ ح٠ُ

                                            Hückel »  . [8]» ٤ٌَٛ حُـ٣ِج٤ش ٖٝٓ ر٤ٖ حُطَم ح٤ٌُٔش حُز٤ٔطش ؿيح ٗـي ٣َ١وش

ًَٔػش  ٠ ػٞحرض ك٣ِ٤خث٤ش ٓؼَٝكش٘يٓش ٝهٜخثٚ حُـ٣ِجخص ٝ طؼظٔي ػٌِٛٙ حُط٣َوش حُٔؼويس ُلٔخد ٛ

حُٔٔظويٓش ُظلي٣ي  ُٝلٔخد حُٔؼخىلاص حُظلخ٤ِٟش, ه٤ٔش ًَ ٖٓ ٗل٘ش ًٝظِش حُـ٤ٔٔخص ح٣ُٝٞ٘شح٠ُٞء، 
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، ك٤غ إٔ حُو٤ْ حُؼخ٤ُش ًؼخكش حلاٌُظَٝٗخص  ٖٓٓٞحهؼٜخ  كظلي٣يطُٞع ًٝؼخكش حلاٌُظَٝٗخص ك٢ حُـ٣ِجش، 

و٤ْ حُٔ٘ول٠ش ٌُِؼخكش حُ إٔ ك٢ ك٤ٖ ٌُِؼخكش ٓٞف طليى ريح٣ش ٓٞحهغ حٌٍُحص ػْ ٓٞحهغ حَُٝحر٢ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش،

( 1)ًٔخ ٛٞ ٟٓٞق ك٢ حٌَُ٘  [11] .ط٤َ٘ ُلـْ حُـ٣ِجش

 

 : ٌّضً اٌىضبفخ الاٌىززٍٚٔخ ٌغشٌئخ اٌفٍٕٛي II - 1اٌشىً 

II – 4 -1-1-ُاٌّجبدئ الأطبطٍخ ٌٍّىبٍٔىب اٌى   : (MQ) 

ػ٘ي ططز٤ن هٞح٤ٖٗ  .حلاٌُظَٝٗخصٓـٔٞػش ٖٓ حُٟ٘ٞ ح٣ٌٍُش حُظ٢ طيٍٝ كُٜٞخ حٜٗخ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ  طؼظزَ   

حُوٜخثٚ حُظ٢ رؼٞ  ٝ ، ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ كبٕ ٓٞؿش حلاٌُظَٝٗخص طٔٔق رظلي٣ي حُلخُش حلاٌُظ٤َٗٝش ُِ٘ظخّ ح١ٌٍُ

ٝحلأٗؼش كٞم  طَىىحص حلاٛظِحُ: حُط٤ل٤ش ٝحُِٝح٣خ ٝحلا١ٞحٍح٤ٌِ٤ُٜش حُٜ٘يٓش ،)٣ٌٖٔ ٓلاكظظٜخ ك٢ 

 ...) ٝؿ٤َٙ  حُطخهش، IR ،  حُز٘لٔـ٤ش

 ا٠ُ ٝٛق حُ٘ظخّ رٞحٓطش ىحُش ٓٞؿ٤ش ٣ٌٖٔ[ 12]طٜيف ١َم حٌُ٘ٔؿش حُوخثٔش ػ٠ِ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ    

، طَطز٢ ٌٛٙ حُٔؼخىُش رخُلخلاص حُؼخرظش ُِ٘ظخّ [13]ػٖ ٣َ١ن كَ ٓؼخىُش َٗٝىٗـَ  طلي٣يٛخ ٗظ٣َخً

  .ػخَٓ ٛخ٤ِٓظ٢ٗٞ ٝٝظ٤لظٜخ حُٔٞؿ٤ش حُـ٣ِج٢ ٝحُطخهخص حَُٔطزطش رٜخ ا٠ُ

  ِؼبدٌخ شزٚدٔغز:Schrödinger 

 1926، طْ حلاٗظٜخء ٓ٘ٚ ػخّ Heisenberg ٝ Jordanٖٓ ١َف  1925 طْ ٟٝغ حُلٔخد ح٢ٌُٔ ػخّ   

حُٔـ٣َٜش  ٝحُظ٢ طٔٔق ط٤ٌِ٘ظٜخ أٗٚ ٖٓ حٌُٖٔٔ ٝٛق ريهش حُطز٤ؼش رٞحٓطش َٗٝى٣٘ـَ ٝٓؼخىُظٚ ح٤َُٜ٘س

 .[ 15 ][ 14] .ُِٔخىس

٢ٛ ٗوطش حلاٗطلام لأ٣ش ٓ٘خه٘ش ك٢ ٤ٌٓخ٤ٗي حٌُْ ، ٝحًُ٘ٔٞؽ  Schrödingerإ ٓؼخىُش َٗٝىٗـَ    

 [17] [16]ػ٠ِ حُظٞح٢ُ (03)ٝحُٔؼخىُش حُظ٢ لا طؼظٔي ػ٠ِ حُِٖٓ (  01)ُِٔؼخىُش حُٔظؼِوش رخُِٖٓ  حٌُخَٓ

[18].  

∂Ψ/∂t = - ( i / ℏ)× ĤΨ            →             (01) 

 :ك٤غ إٔ . )حٌٍُسٗظخّ ٛـ١َ ٓؼَ كـْ )ىحُش ٓٞؿ٤ش طٜق حُ٘ظخّ ح٢ٌُٓٞٔ  Ψك٢ ٌٛٙ حُٔؼخىُش طؼ٢٘ 

: ℏ ٞػخرض رلاٗي حُٔول. 

 : Ĥٓؼخَٓ ٛخ٤ِٓظٕٞ ٣ٜق حُطخهش ح٤ٌُِش ٌَُ ىحُش ٓٞؿ٤ش ٓؼظزَس  . 
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. حُٔؼظٔيس ػ٠ِ حُِٖٓ ك٢ كخُش ؿ٤ْٔ ٣ظلَى كًَش طٞحكو٤ش طلض طؤػ٤َ ٓـخٍ( 02)ٓؼخىُش َٗٝىٗـَ    

[19]  

iℏ× (θ/ θt) × Ψ(r, t) = (- ℏ²/2m) ∇² ×Ψ(r, t) +V(r, t) Ψ(r, t)   →  (02) 

 :ك٤غ إٔ

: m ًْظِش حُـ٤ٔ                                                    :Vطؤػ٤َ كوَ هخٍؿ٢ 

ℏ:2 ػخرض رخلاٗي ٓؤّٞ ػ٠ِ π                                  : t ُِٖٓح 

= ( ∂²/ ∂x² ) + (∂² / ∂y²) + (∂² / ∂z²) ∇²           r :ٚك٤غ حُٔظـ  r = xi + yj + zk 

 

ػ٠ِ أٗٚ ك٢ ( ٓ٘لٞٗش)ح١ٌُ ٣ظلَى ك٢ ٓـخٍ ٗٞحس ( اٌُظَٕٝ ٓؼلا)ٝطظؼخَٓ ٓؼخِٓش َٗٝىٗـَ ٓغ حُـ٤ْٔ 

ٓؼظٔيس ػ٠ِ حُِٖٓ ٝحُٔٞهغ، ك٤غ ٣ؼط٢ كَ حُٔؼخىُش ٛلخص حُـ٤ْٔ ٝٓخ Ψ(r,t  : )ٓٞؿ٤ش  ٤ٛجش ىحُش

 . ٖٓ ١خهش ُٚ إٔ ٣ٔظِي ٣ٌٖٔ

ĤΨ= EΨ         →         (03)  

   ك٤غ

l’opérateur hamiltonie                                     :  :Ĥ                                ّ١خهش حُ٘ظخE:  

           :Ψىحُش حُٔٞؿخص حُٔظؼيىسn                  : حلاٌُظَٝٗخص      

 حٌُظَٝٗخص رٞحٓطش ٓـٔٞع هٔٔش n ٝ  ٣ٞٗشN ُـ١ِء ٣٘ظَٔ ػ٠ِ   ٣Ĥظْ طلي٣ي اؿٔخ٢ُ ٛخ٤ِٓظ٢ٗٞ    

 حُٜٔطِق حُل٢ًَ ُلإٌُظَٝٗخص، حُٜٔطِق حُل٢ًَ ُِ٘ٞحس، ٗٞرخص اٌُظَٕٝ، ٓيس حُ٘ٞحس)ٜٓطِلخص 

 .(حلأٓخ٤ٓش، ٝٓيس حلإٌُظَٝٗخص، ٗٞحس حُـٌد

كَرٔخ طٌٕٞ حُ٘ظ٤ـش ٓظ٘خٓزش ١َى٣خً ٓغ ٗلْ حُيحُش Ψ ػ٘يٓخ ٣ئػَ ٓؼخَٓ ٛخ٤ِٓظٕٞ ػ٠ِ حُيحُش حُٔٞؿ٤ش    

ُٝلَ ٌٛٙ   Ψ ١خهش حُلخُشE ، ٣ٝؼط٢ ػخرض حُظ٘خٓذ  كخُش ٓٔظوَسΨ ًخٗض ًٌُي كظٌٕٞ  ، كبًح حُٔٞؿ٤ش

 EٝΨ  ه٤ٔش ًَ ٖٓ حُٔؼخىُش ٣ـذ ا٣ـخى

 حلأ٤ٔٛش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش، ٝحُظ٢ ؿخُزخً ٓخ طٌٕٞ ٓظؼيىس حلأرؼخى ٝٓظؼيىسك٢ حُلخُش حُؼخٓش ُلأٗظٔش ًحص    

  . [20] .أٝرٜ٘خ٣َٔ حلإٌُظَٝٗخص، لا ٣ٌٖٔ كَ ٌٛٙ حُٔؼخىُش طل٤ِ٤ِخً، ٝرخُظخ٢ُ طْ حهظَحف طو٣َذ رٍٕٞ ٝ

 ك٢ : طظٔؼَ طِي حُظوي٣َحص حُظو٣َز٤ش   

  ْأٚثٕٙبٌّز -رمزٌت ثٛر: (Born-Oppenheimer) 

 ٕ حلاهظلاف حٌُز٤َ ك٢ حٌُظِش ٝرخُظخ٢ُ حَُٔػش حُٔٞؿٞىس ر٤ٖ حُٟ٘ٞكب أٝرٜ٘خ٣َٔ -طو٣َذ رٍٕٞ كٔذ   

ِٓٞى ٣ٌٔ٘٘خ رؼي ًُي حُ٘ظَ ك٢ . ٓ٘لَٜ ٝحلإٌُظَٝٗخص ٣ؼ٢٘ أٗٚ ٣ٌٖٔ ىٍحٓش كًَخطٜٔخ رٌَ٘
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ُش ٓؼخى"ٌٛح ٣ئى١ ا٠ُ . غ ػخرظش ك٢ حُل٠خءحُـ١ِء رخكظَحٝ إٔ حُٟ٘ٞ ط٘ـَ ٓٞحه حلإٌُظَٝٗخص ك٢

 ." َٗٝىٗـَ حلإٌُظ٤َٗٝش

ĤelecΨelec = EeffΨelec     →     (04) 

٣ظ٠ٖٔ حُٜخ٤ِٓظ٢ٗٞ حلاٌُظ٢َٗٝ ػلاع ٓئػَحص حلأٍٝ ٣ظؼِن رخُطخهش حُل٤ًَش ُلإٌُظَٝٗخص، ٝحُؼخ٤ٗش   

 [14. ]ر٤ٖ حُٟ٘ٞ ٝحلاٌُظَٝٗخص، ٝػخُغ ٣ظٞحكن ٓغ ط٘خكَ ًُّٞٞ ر٤ٖ حلاٌُظَٝٗخص ُِظـخًد

 

 فٛن -ِؼبدلاد ٘بررزي(Équations de Hartree-Fock)  : 

ٓزيأ حُظزخ٣ٖ ٝطٔظ٘ي ا٠ُ كو٤وش إٔ حُطخهش حُٔلٔٞرش ُلخُش اٌُظ٤َٗٝش ٓؼ٤٘ش ُ٘ظخّ HF طٔظويّ ٗظ٣َش    

ٖٓ حُ٘ٞع حُٔظـ٤َ ىحثًٔخ أًزَ ٖٓ حُطخهش حُظ٢ ٗلَٜ ػ٤ِٜخ ُ٘لْ حُلخُش رخٓظويحّ Ψ ٓٞؿ٤ش  رٞحٓطش ىحُش

 . ىحُش حُٔٞؿش حُيه٤وش

 :(06 ) كٞى رٌَ٘ حُو٤ٔش ًحط٤ش حلأٓخ٤ٓش -ٓؼخىلاص ٛخٍط١َطؤهٌ 

𝑓𝑖𝑥𝑖 = 𝛿𝑖𝑥𝑖   →     (05) 

II -4-1-2-  ُطزق ٍِىبٍٔىب اٌى: 

 ( : (Ab-initioاٌشبًِ طزٌمخ اٌؾً.أ

حُظو٣َز٤ش ُِ٘ظخّ  ٢ٛ ٖٓ حُطَم ح٤ٌُٔش حلأًؼَ ططٍٞح طظْ رلَ ٓؼخىُش َٗٝى٣٘ـَ ُظلي٣ي حُيحُش حُٔٞؿ٤ش   

 »   ، ٣ٝظطِذ حُلٔخد ك٤ٜخ ٓيس ٤ُ٘ٓش ٣ٞ١ِش ٗٔظؼَٔ ٓؼخَٓ ٛخ٤ِٓظ٢ٗٞ حُٔيٍّٝ

l’hamiltonien»َٓ[22] [21. ]ٝططٔق ح٠ُ كَ ىه٤ن رٌٜح حُٔؼخ 

حُلَحؿ٢  ُظل٤ٖٔ ٝطيه٤ن ١َم حُلٔخد ٝ حٍُٞٛٞ ا٠ُ ٗظخثؾ أًؼَ ىهش ك٢ ا٣ـخى ه٤ٔش حُطخهش أٝ حٌَُ٘   

كٞى ٖٝٓ ر٤ٖ ٌٛٙ  -حُ٘ظ٣َخص ٝحُطَم حُظ٢ طوّٞ ػ٠ِ ٣َ١وش ٛخٍط١َُِـ١ِء طْ طط٣َٞ ػيى ٖٓ  حلأٗٔذ

 : [24[ ]23]ًٌَٗ حُطَم

 GVB: The generalized Valence Bond Method 

 CI: Configuration Interaction 

 MCSCF:Multi-Configuration Self-Consistent Field 

 طل٤ٖٔ حُلٔخرخص حُٔظَحرطش حُظ٢ طٔزذ رخلإٟخكش ا٠ُ رؼٞ حُطَم حلأهَٟ حُظ٢ ٣ؼزَ ػٜ٘خ رؤٓخ٤ُذ   

 CC:  حُطخهخص حُلٔخر٤ش ٝ حُٜ٘يٓش حُـ٣ِج٤ش رخُ٘ٔزش ُِـ٣ِجخص حُؼ٣ٞ٠ش ً٘ظ٣َش حٌُظِش حُٔظوخٍرش

(Coupled Cluster Theory) ٣َ١ٝوش  MPn:Mùller-Plesset Perturbation Theory))  

 .طَط٤ذ حُظٜل٤ق nك٤غ طٔؼَ 
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 ( :(DFTٔظزٌخ اٌىضبفخ اٌٛظٍفٍخ  -ة

ٖٓ هزَ طٞٓخّ ٝك٢َٓ٤ ح٣ٌُِٖ هخٓخ 1927، ك٢ ػخّ (DFT)   طْ طط٣َٞ هٞحػي ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُٞظ٤ل٤ش   

، هخّ ى٣َحى رظوي٣ْ [ 25]رلٔخد ١خهش حٌٍُس ٖٓ هلاٍ طٔؼ٤َ ١خهظٜخ حُل٤ًَش ًيحُش ٌُؼخكش حلإٌُظَٕٝ 

ٌُٖٝ كظ٠ ح٥ٕ لا ٣ٞؿي كظ٠ أ١ حػظزخٍ ُلاٍطزخ١  Hartreeح١ٌُ ط٘زؤ رٚ  1928 حُظزخىٍ ػخّ  ٜٓطِق

 Wigner. حلإٌُظ٢َٗٝ ح١ٌُ أٟخكٚ 

٣ظْ ٝٛق   ، [26] [27]حٌُؼخكش  طؼَف رؤٜٗخ كخُش ٣٘ظؾ ػٖ كِٜخ ىحُش أهَٟ، ٝطؼظزَ حُطخهش طخرؼش ُيحُش    

 طظٞحكن ٓغ ًؼخكشٝحُظ٢   Ψ0(r1,r2,r3..rn)   ٌح حُ٘ظخّ ٖٓ هلاٍ حُيحُش حُٔٞؿ٤شحُلخُش حلأٓخ٤ٓش ُٜ

حَُٔطزطش رٜخ ػٖ ٣َ١ن طو٤َِ حُطخهش   E0طلي٣ي ٌٛٙ حُيحُش حُٔٞؿ٤ش ٝحُطخهش٣ظْ  (r) اٌُظَٕٝ ٝحكيس

ُِ٘ظخّ  Nح١ٌُ طْ اٗ٘خإٙ رٞحٓطش حُٟ٘ٞ Vext (r)   حُوخٍؿ٣٢ظْ رؼي ًُي طلي٣ي حُـٜي .  ُِ٘ظخّ حلإؿٔخ٤ُش

٣ليىحٕ ؿ٤ٔغ هٜخثٚ Vext (r ) ٝحُـٜيn إً كبٕ ػيى حلإٌُظَٝٗخص . حُٜخِٓظ٢ٗٞ ٝرخُظخ٢ُ اٛلاف

 [28] .  حُلخُش حلأٓخ٤ٓش

  «Fermi»  كخ٢ٍٓ ٝ  «Thomas »ػ٠ِ حُل٤َٟش حُظ٢ حهظَكٜخ طٞٓخّ (DFT) ٝطٔظ٘ي ٌٛٙ حُ٘ظ٣َش   

ططز٤ن هلاٍ  حُظ٢ طوٍٞ إٔ حُوٜخثٚ حلاٌُظ٤َٗٝش ٣ٌٖٔ ٝٛلٜخ ٖٓ ك٤غ ٝظخثق ًؼخكش حلاٌُظَٕٝ ٖٝٓ

 [29].حُؼلاهخص حُٔ٘خٓزش ػ٠ِ ٗظخّ حٌُظ٢َٗٝ ٓظـخْٗ

هخىٍس ػ٠ِ طلي٣ي حُوٜخثٚ حُـ٣ِج٤ش حُٜ٘ي٤ٓش ريهش ، ١ٝخهخص حَُٝحر٢ ، ٝأٗٞحع DFT إ ٣َ١وش    

رخلإٟخكش ا٠ُ ًُي ، كبٕ أٓطق حُطخهش [  30]ُِـ٣ِجخص حُٔؼويس ٓؼَ ًَٓزخص حُظ٤ٔ٘ن  حُط٤ق حُٔوظِلش

ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُظ٢ ط٘زؤ رٜخ حُٞظخثق حُٜٔللش ُِظيٍؽ أٝ حُٞظخثق حُٜـ٤٘ش ٢ٛ ًٔخ ٢ِ٣  حٌُخٓ٘ش ُِظلخػلاص

ٍح ىه٤وش ٓؼَ طِي حُظ٢ ط٘زؤص رٜخ ًٞ  [31. ]ٓٔظ٣ٞخص حُ٘ظ٣َخص حلأًؼَ طط

  ظ٣َش طٞٓخّ ٝكخ٢ٍٓ ٝٗ   «Hohenberg» ًٕٞٝ «Kohn» ّ طز٠٘ ًَ ٖٓ ٛٞٗزَؽ 2904ك٢ ػخّ    

رٟٞغ أْٓ َٓطزطش رٔزيأ حُظزخ٣ٖ ٝح١ٌُ ٣ٔٔق    E[ρ(r)] ٝظ٤ل٤ش ُِطخهشك٤ٜخ حٕ ٛ٘خى ٝظ٤لش  أظَٜح

 [ 32] .ًٕٞ -ٛٞٛ٘زَؽ ، ٝطًَِ ٌٛٙ حلأه٤َس ػ٠ِ ٗظ٣َش DFT ٗظ٣َش

 : (07) ُ٘ظخّ ٓخ رخُٔؼخىُش حُظخ٤ُش𝐸 [𝜌 (  𝑟)   ] ٣ٌٖٔ حُظؼز٤َ ػٖ حُطخهش حلأ٤ٍٟش

𝐸[𝜌(𝑟 )] = 𝑇𝑠[𝜌(𝑟 )] + 𝐽[𝜌(𝑟 )] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟 )] + 𝐸𝑁𝑒 [𝜌]      →      ( 06) 

 : ك٤غ       

 𝑇𝑠 [𝜌(𝑟 )] = 𝑘𝑖𝑛𝑒𝑡𝑖𝑐 𝑒𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 𝑜𝑓𝑛𝑜𝑛 - 𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟𝑎𝑐𝑡𝑖𝑛𝑔 𝑠𝑦𝑠𝑡𝑒𝑚 

 (حُطخهش حُل٤ًَش ُِ٘ظخّ ؿ٤َ طلخػ٢ِ)

 𝐽[𝜌 (  𝑟) = 𝐸𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛 – 𝐸𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛  𝑟𝑒𝑝𝑢𝑙𝑠𝑖𝑜𝑛  𝑒𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 ( (َٕٝ١خهش ٛي حلإٌُظ   

 𝐸𝑁𝑒[𝜌] =𝐸𝑥𝑡𝑒𝑟𝑛𝑎𝑙 𝑝𝑜𝑡𝑒𝑛𝑡𝑖𝑎𝑙 ( ًٕٔٞ هخٍؿ٢  ) 

 𝐸 𝑥𝑐[𝜌(𝑟 )] = 𝐸𝑥𝑐𝑕𝑎𝑛𝑔𝑒 - 𝑐𝑜𝑟𝑟𝑒𝑙𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 𝑒𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 𝑓𝑢𝑛𝑐𝑡𝑖𝑜𝑛𝑎𝑙           

(حلاٍطزخ١ حُٞظ٤ل٤ش-١خهش حُظزخىٍ )  
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II -4-2-اٌطزٌمخ إٌصف اٌزغزٌجٍخ  : (sem) 

ٝكوًخ ُِو٤ْ  طْ طؼي٣ِٜخ رٔؼِٔخص Hartree-Fock ٢ٛ ٣َ١وش ٣ظْ ك٤ٜخ حٓظزيحٍ حُلٔخرخص حُلآُش ُلٔخرخص   

طٌٕٞ ؿ٤ٔغ ٌٛٙ  (.حُٜخِٓظ٢ٗٞ طلي٣ي ٓؼِٔخص ػٖ ٣َ١ن حُٔوخٍٗش ٓغ حَُٔحؿغ ٔخك٤غ ٣ظْ ىحثً )حُظـ٣َز٤ش 

طؼظزَ ٌٛٙ حُط٣َوش ػ٠ِ أٜٗخ ه٢٤ِ ٖٓ حُطَم حُظ٢ ُٜخ ػلاهش رخ٤ٌُٔخ٤ٗي ٝ  .رٌَ٘ ػخّ حُطَم ىه٤وش ؿًيح 

 [34. ]ٝرل٠َ حٓظويحّ ٌٛح حلأِٓٞد ٣ٞكَ كَ ٢ٓٝ ر٤ٖ حَُٔػش حُيهش حُـ٣ِج٤ش ٤ٔ٤ًٝخء حٌُْ حُظـ٣َز٤ش،

 ُِلٔخد ظخ أه٣َظْ ك٤ٜخ طوي٣َ ١َٝٗ حُطخهش حلأًؼَ ٛؼٞرش ك٢ حُلٔخد ٖٓ حُز٤خٗخص حُظـ٣َز٤ش ٝطٔظـَم ٝه

[7] 

  : ٖٓ ر٤ٖ حُطَم ٜٗق حُظـ٣َز٤ش ًٌَٗ

 MNDO: Modified Neglect of Diatomic Overlap 

حلاػظزخٍ حُظ٘خكَ ر٤ٖ  ٣ٝئهٌ رؼ٤ٖ [14] طظٔؼَ ك٢ حٛٔخٍ حُلخٍم ر٤ٖ حُٔيحٍحص ح٣ٌٍُش ك٢ حٌٍُحص حُٔوظِلش 

 . حلاٌُظَٝٗخص ك٤ٔخ ر٤ٜ٘خ ٝر٤ٖ حلأُٝحؽ أ٠٣خ

 ZINDO: Zener's Intermediate Neglect of Differential Overlap 2903  

 ُلاٌُظَٝٗخص ،  Huckelط٠ٔٔ ٌٛٙ حُط٣َوش رط٣َوش حُٔ٘ظخٍ حُط٤ل٢، ك٤غ طؼظٔي ٌٛٙ حُط٣َوش ػ٠ِ    

πْحٓظويحٜٓخ ٌُ٘ٔؿش حلأٗظٔش حُٔؼي٤ٗش حلاٗظوخ٤ُش، أٓخ ك٢ كخُش حٓظويحٜٓخ ُظل٤ٖٔ حُٜ٘يٓش حُـ٣ِج٤ش كبٜٗخ  ٣ظ

ك٤غ لا طئهٌ رؼ٤ٖ ،  1965حهظَكٚ رٞرَ ٤ٓٝـخٍ ٝٓخٗظ١َ ك٢ ػخّ،  [36] .ٗظخثؾ ح٣ـخر٤ش طؼط٢ لا

 [14. ]حلإٌُظَٝٗخص حُظٌخكئ، ٖٝٓ أؿَ ىٍحٓش حُز٤٘ش حلاٌُظ٤َٗٝش ٝحُلَحؿ٤ش ُِـ١ِء حلاػظزخٍ الا

 INDO: Intermediate Neglect of Differential Overlap. 

ٝك٤ٜخ ٣ظْ  ( ، Pople, Beveridge et Dobosh) ر٤ل٣َ٤يؽ ٝىٝرٕٖٞٓ رٞرَ  1967حهظَكض ٓ٘ش    

 . [ 14]حُظ٤٤ِٔ ر٤ٖ حُلخلاص حُٔلَىس ٝحُلخلاص ػلاػ٤ش ُ٘ظخّ ٣لخكع ػ٠ِ طٌخٓلاص حُظزخىٍ 

 SAM1:Semi-Ab-Initio Model 1 

حلإٌُظ٢َٗٝ  ٢ٛٝ طَ٘ٔ حلإٍطزخ١  1933ٓ٘ش ،Dewar) )أكيع ٣َ١وش حهظَكض ٖٓ ١َف ى٣ٞحٍ    

 . [38] حُو٤خ٤ٓش STO-3 ، ٝطلٔذ حُظٌخَٓ ر٤ٖ حٌُظ٤َٖٗٝ رٞحٓطش ٓـٔٞػش أٓخّ[ 14]

 AM1:Austin Model 1: 

 ؿخءص رٜيف حُو٠خء ػ٠ِ حُٔ٘خًَ حُظ٢ 2985ٓ٘ش ،  Dewar))ًخٗض ٖٓ حهظَحف ى٣ٞحٍ   

 ٝطٜل٤ق ػ٤ٞرٜخ ٝهي طليى رؼٞ حُوٜخثٚ حُظ٢ لا ٣ٌٖٔ حٗ٘خإٛخ  MNDOًخٗض ك٢ ٣َ١وش ،

ٝ طؼظزَ ٣َ١ن ؿي ٣َٓؼش ٝ ٗخثؼش ٌُ٘ٔؿش حًَُٔزخص حُؼ٣ٞ٠ش اً أٜٗخ طؼط٢ ٗظخثؾ  [39] [14.]طـ٣َز٤خ

 .ىه٤وش أًؼَ

 PM3 : (Parametric Method 3): 
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ُي٣ٜخ حُؼي٣ي ٖٓ حُ٘وخ١ 1989 حُط٣َوش حُزخٍحٓظ٣َش ٢ٛٝ حُط٣َوش حُظ٢ حهظَكٜخ ٓظ٤ٞحٍص ك٢ ػخّ ،    

حُٔؼخ٤٣َ ح٣خ حُ٘ٔز٤ش ُظلي٣ي لا ٣ِحٍ ٛ٘خى ٗوخٕ كٍٞ حُِٔػلاٝس ػ٠ِ ًُي ، AM1 .٣َ١وش  حُٔ٘ظًَش ٓغ

٣ٌٔ٘٘خ رٞحٓطظٜخ كٔخد حُوٜخثٚ حُز٣ٞ٤٘ش ُِطخهش ح٤ٌُِش ٝؿ٤َٛخ، ٢ٛٝ ٣َ١وش ٓطٍٞس ،  [40] .ٌَُ ٜٓ٘خ

 [42] [41] .   (hypechem)رَٗخٓؾٖٝٓ أىم حُطَم حُظ٢ ٣ظ٠ٜٔ٘خ  AM1  ػٖ ًٗٔٞؽ

 ٣ٌٖٔ ػ٤زْٜ ك٢ كو٤وش أْٜٗ. ك٢ أٜٗخ أَٓع ٖٓ ١َم حٌُْ حلأهَٟطٌٖٔ ٤ِٓس حُلٔخرخص ٜٗق حُظـ٣َز٤ش    

ك٢ حُٞحهغ ، ٣ٌٖٔ حُظ٘زئ روٜخثٚ ه٤ِِش رٌَ٘ ٓٞػٞم ُـ٣ِجخص . ٣و٠ؼٕٞ ُِؼي٣ي ٖٓ حُظوي٣َحص حُظو٣َز٤ش

رٌَ٘ ػخّ ، ٣ظْ ط٘ل٤ٌ ًُي ٖٓ أؿَ . حُزؼ٤يس ؿًيح ػٖ طِي حُٔٔظويٓش ك٢ طلي٣ي ٓؼخٓلاص حُطَم ح٤ُٜخًَ

، ػِّ ػ٘خث٢ حُوطذ ، آٌخٗخص ١خهخص حُظ٣ٌٖٞ أٝ ١خهخص حُظلخػَ حُٜ٘يٓش ،: هٜخثٚ ٓوظِلش  ؽاػخىس اٗظخ

٤ٓٔخ ُيٍحٓش حُـ٣ِجخص ًحص ٛٞ حُظو٤٘ش حلأًؼَ حٓظويحًٓخ، لاحُظـ٣َز٢  حُلٔخد ٜٗق[ 43... ] حُظؤ٣ٖ 

 [44. ]حُلـْ حُٔظ٢ٓٞ 

 -3-4-IIاٌٍّىبٍٔىب اٌغشٌئٍخ ) اٌطزق اٌزغزٌجٍخ   (MM :  ١َم ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ  أٜٗخ حُطَم حُظـ٣َز٤شطؼَف

حٌٍُحص ٝاٌُظَٝٗخطٜخ ك٢ ٓـٔٞػش ٖٓ  ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حٌُلا٤ٌ٤ٓش ك٤غ ٣ظْ ىٓؾ أٓخٓخ ػ٠ِ حُـ٣ِج٤ش حُظ٢ طؼظٔي

 [45]. خ١ حُٔٞحىٗو

ً ْ ٛخثَ ٖٓ حلأٗظٔش رٔخ ك٤ٜخ    . حلأ٣ِٗٔخص طؼظزَ ٌٛٙ حُط٣َوش ٣َٓؼش، ه٤ِِش حُظؼو٤ي ٝطٔظط٤غ حُظؼخَٓ ٓغ 

طؼي٣َ أ١ٞحٍ ُٝٝح٣خ  طلخٍٝ ٌٛٙ حُط٣َوش كٔخد حُطخهخص ك٢ حُـ٣ِجش ٝ حػخىس اٗظخؽ ٌٛٙ حُطخهخص ٖٓ هلاٍ

٣٘ظَ ُِـ٣ِجش ػ٠ِ أٜٗخ  حَُٝحر٢ ُٝٝح٣خ حلاُظٞحء ُِلٍٜٞ ػ٠ِ طٞحُٕ ك٤ٔخ ر٤٘٤خ، إ ح٤ٌُٔخ٤ٗي حُـ٣ِج٢

٤٘٣َ Hooke’s Low [11].ٛٞى هخٗٞف  ٝكنطلي٣ي حُطخهخص حُ٘ٞحرٞ ك٤غ ٣ظْ  حٌَُحص ٝ ِِٓٔش ٖٓ

ٌح حُظـ٤َ حُٔٔززش ُٜ َٓطزطش هط٤ًخ رخُوٞس( ىحلإؿٜخ)ٛٞى َُِٔٝٗش ا٠ُ إٔ ح٤ٌُٔش حُظ٢ ٣ظـ٤َ رٜخ حُـْٔ  هخٕٗٞ

 [46]. ٤ش٠ حُٔٞحى ًحص حَُٔٝٗش حُوط٣٘طزن ٌٛح حُوخٕٗٞ ػٔٞٓخً ػِ(. حُ٘ي)

ٛخثِش  ػ٠ِ حلأٗظٔش حُظ٢ طلظ١ٞ ػ٠ِ أػيحىطٔظؼَٔ ح٤ٌُٔخ٤ٗي حُـ٣ِج٤ش ىحثٔخ ك٢ ط٘ل٤ٌ حُؼ٤ِٔخص حُلٔخر٤ش    

 .ك٢ رؼٞ حُلخلاص ٖٓ حٌٍُحص ، ٣ٌٜٔ٘خ طوي٣ْ اؿخرخص أًؼَ ىهش كظ٠ ٖٓ حُلٔخرخص ح٤ٌُٔخ٤ٌ٤ٗش

ٌُٜ٘خ ططٍٞص ك٢ حُٔظ٤٘خص ٝٓغ طط٣َٞ أؿِٜس حٌُٔز٤ٞطَ ٝ حُظويّ  [47]. 1930 ظَٜص لأٍٝ َٓس ٓ٘ش   

  ش.٣ش ٝحُزلغ ػٖ حُلي حلأى٠ٗ ُِطخهٝكوخ ُلإكيحػ٤خص حٌٍُ حلأىحء ؿؼَ ٖٓ حٌُٖٔٔ طلي٣ي ١خهش حُـ١ِء ك٢

 طؼظٔي طو٤٘خص حٌُ٘ٔؿش حُوخثٔش ػ٠ِ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ الا أٜٗخ طؼخ٢ٗ ٖٓ ػ٤ذ ٍث٢ٔ٤ ٝٛٞ أٜٗخ ٌِٓلش ٝطٔظـَم   

 ٝهض ٖٓ ك٤غ حُلٔخد، ًٔخ أٗٚ ٣٘طزن كو٢ ػ٠ِ حلأٗظٔش حُـ٣ِج٤ش ًحص حُلـْ حُٔليٝى ٝرخُظخ٢ُ حُٞهض

 ab-initio  .[48]حُلاُّ ٣ظ٘خٓذ طو٣َزخ ٓغ حُط٣َوش حَُحرؼش ك٢ ٓؼخُـش حُ٘ظخّ رٞحٓطش ١َم 

٣ـذ  ك٤غ[49. ]طؼظزَ ١خهش حُ٘ظخّ ًيحُش ُٔٞحهؼٜخ ح٣ٌٍُشMM) ) ٖٓ ؿٜش أهَٟ ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش   

رٌَ٘ ٗزٚ ك١ٍٞ إٔ ٣ظ٤ٌق  لَٜ كًَش حُٟ٘ٞ ٝحلاٌُظَٝٗخص ك٢ ؿ١ِء ٓخ ٣ٌٖٝٔ ٌُٜح حُـ١ِءظْ حُإٔ ٣

 .ك٢ حُلٔخد ٝ طٞك٤َ ٝهض أًزَطـخَٛ كًَش حلاٌُظَٝٗخص ك٢ ًحص حُٞهض ٓغ ٓٞحٟغ حُ٘ٞحس ٝ

 ٝػ٠ِ ٝؿٚ حُوٜٞٙ طٔٔق ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش ريٍحٓش ٓـٔٞػش ٖٓ حُوٜخثٚ ٖٓ هلاٍ ٝٛق ١خهش  

 [50].هِٜخ حُ٘ظخّ ُٔـٔٞع ِِٓٔش ٖٓ حُٔٔخٛٔخص حُٔلٔٞرش ٝحُظ٢ ٣ٔؼَ طلخػلا ر٤ٖ حُـ٣ِجخص ٝىح
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 ُوي حٛظٔض ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش  : طزق اٌٍّىبٍٔىب اٌغشٌئٍخ  (MM)  ٌَ٘رخُظ٤ًَذ حلإٌُظ٢َٗٝ ر

رٞحٓطش ًَحص ًحص ًظَ ٝأٜٗخف أهطخٍ ٓوظِلش طٔظِي ٗل٘ش ، ٝ  طْ طٔؼ٤َ حٌٍُحص ا٢ًٟ٘ٔ كو٢ ، 

 طَمحلأكٔخٍ ٝػٞحرض حُوٞس ر ٌٛٙ ٗلَٜ ػ٠ِ. ٓوظِلش حَُٝحر٢ ػ٠ِ أٜٗخ ٗٞحرٞ ًحص ػٞحرض هٞس

 ٣ظCalcul ab-initioْٝ) ) (حلاٛظِح١ُ حُز٤خٗخص حُز٣ٍِٞش أٝ حُظل٤َِ حُط٤ل٢ػ٠ِ ٓز٤َ حُٔؼخٍ )ٓوظِلش 

ٌٜح ُلٔخد حُطخهش حٌُخٓ٘ش ُ حُٔٔظؼِٔش٤ٔغ حُٔؼِٔخص ٌٛح حُٔـخٍ ؿ٣ٔؼَ . حكظٞحإٛخ ك٢ ٓـخٍ حُوٞس

 . ُ٘ظخّح

١خهش حُظلخػَ ُِ٘ظخّ ر٘خءً ػ٠ِ ٓٞحٟغ حُٟ٘ٞ ٝكيٛخ ، ٝرخُظخ٢ُ طـخَٛ ٔٔق ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش رلٔخد ط   

 ٝٓغ ًُي ُْ ٣ؼي ٣ظْ ٝٛق كًَش Born-Oppenheimerحلإٌُظَٝٗخص ك٤غ ٣ظْ حٓظويحّ طو٣َذ ،  كًَش

حُٟ٘ٞ ٖٓ هزَ ٛخِٓظٕٞ حٌُْ ًٔخ ٛٞ حُلخٍ ك٢ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ ، ٌُٖٝ ٖٓ هلاٍ أٝٛخف ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ 

 [51]حٌُلا٤ٌ٤ٓش 

ُظلي٣ي ٓٔخٛٔش ًَ ٜٓ٘خ ك٢ حُظلخػلاص ٣ٌٖٔ ٌٗٔؿش ىحُش حٌُٕٔٞ حُظ٢ طؼط٠ حُطخهش ُِظلخػَ ٓؼَ ىحُش    

 [53[ ]42]حُِح٣ٝش أٝ حُ٘ل٘ش  ، حُٔٔخكش

. ػٖ ه٤ٔظٚ حَُٔؿؼ٤ش( ١ٍٞ حَُحرطش أٝ ُح٣ٝش حُظٌخكئ: ٓؼخٍ) ٣ظْ ططز٤ن حُطخهش ػ٘يٓخ ٣٘لَف ٓظـ٤َ   

ٝحُٔؼخ٤٣َ حُظ٢ طٜيف ح٠ُ ٝٛق ًَ ٗٞع ٖٓ أٗٞحع حٌٍُس ٝطلٔذ حُطخهش ٓـٔٞػش ٌٛٙ ح١َُٝ٘  طٌَ٘

حُي٤ٗخ ٖٓ ٓـٔٞع حلآٜخٓخص حُٔظٔؼِش ػ٠ِ حُظَط٤ذ ك٢ ١خهش حلآظطخُش، ١خهش حَُٔٝٗش، ١خهش  حُلَحؿ٤ش

 [14] [1]. كخٗيٍ كخُْ ١ٝخهش حٌَُٜرخء حُٔخً٘ش حُلظَ، ١خهش

 :( 08) حُظلخػَ ًٔخ طٟٞلٚ حُٔؼخىُش حُظخ٤ُش ٣ؼزَ ػٖ حُطخهش حُلَحؿ٤ش ح٤ٌُِش رٔـٔٞع ١خهخص

E(steric energy)= 𝐸𝑠𝑡𝑟𝑒𝑡𝑕 + 𝐸𝑏𝑒𝑔𝑛𝑖𝑛𝑔+𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 + 𝐸𝑣𝑎𝑛𝑛𝑒𝑖𝑙𝑠 + 𝐸é𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜     

  →      ( 07) 

 :رل٤غ

: E(steric energy)  حٓظطخُش حَُحرطش١خهش 

𝐸𝑏𝑒𝑔𝑛𝑖𝑛𝑔 :١خهش حلاٗل٘خء 

𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 :١خهش حلاُظٞحء 

𝐸𝑣𝑎𝑛𝑛𝑒𝑖𝑙𝑠 :ُْ١خهش كخٗيٍ كخ 

𝐸é𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜 :حُطخهش حٌَُٜرخث٤ش حُٔخً٘ش  
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٣ظْ أ٠٣خ حٓظويحّ ٝظخثق ر٤ٔطش ٓؼَ هخٕٗٞ ٛٞى ُٞٛق ٌٛٙ حُٔٔخٛٔخص ك٢ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش حُظ٢    

 :١خهش ًخُظخ٢ُٝػزخٍس ًَ  [34. ]إٔ طئى١ ا٠ُ ٗظخثؾ رٌَ٘ ٓوزٍٞ ٣ٌٖٔ

 ػزخٍطٜخ حُطخهش

E(steric energy) E(steric energy) = ∑ kr(r - req)²            

bonds       

𝐸𝑏𝑒𝑔𝑛𝑖𝑛𝑔 

   

 

 𝐸𝑏𝑒𝑔𝑛𝑖𝑛𝑔 = ∑ kϑ(ϑ - ϑeq)² 

  bonds    

𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 𝐸𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 = ∑ (Vn/2)×[1 + cos(nΦ - γ)] 
bonds                               

 

𝐸𝑣𝑎𝑛𝑛𝑒𝑖𝑙𝑠 𝐸𝑣𝑎𝑛𝑛𝑒𝑖𝑙𝑠 = ∑( Aij / (R ij^12)) - (Bij / Rij^6))) 

i<j                                 

 

𝐸é𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜 𝐸é𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜 = ∑ (qi ×qj ) / ԑ Rij 

i<j  

 

  ػجبراد طبلبد اٌزفبػً: II – 1اٌغذٚي 

 لوَ حُوٞس طوظِق ١َحثن ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش رخهظلاف كوٍٞ حُوٞس، ك :اٌٍّىبٍٔىب اٌغشٌئٍخ أٔٛاع طزق

طٜق )حُٔؼخىلاص حُظ٢ طٜق حٌٍُحص ٝ حُؼلاهش ك٤ٔخ ر٤ٜ٘خ  حُٔؼخٓلاص ٝ ٛٞ ػزخٍس ػٖ ٓـٔٞػش ٖٓ

 [53. ]حٌُؼ٤َ ٖٓ ٌٛٙ حُطَحثن ٝ ٜٓ٘خ حُظخ٢ُ  ، ٝ رخُظخ٢ُ طْ طط٣َٞ(حٌٍُحص ٤ٖأٗٞحع حُظؤػ٤َ حُٔظزخىٍ ر

 AMBER: Assisted Model Building with Energy Refinement 

 . طٜيف ك٢ حُٔوخّ حلأٍٝ ُيٍحٓش حُـ٣ِجخص حُل٣ٞ٤ش ٓؼَ حُزَٝط٤٘خص ٝح٤ًِٞ٤ُ٘ٞط٤يحص

 CHARMM: Chemistry at HARv ard Macromolecular Mechanics 

 حُز٤ُٞٞؿ٤ش ٝح٤ُٜيلا٤ٗشطٔظويّ ػخىس ك٢ حُيٍحٓخص 

 OPLS: optimized potential for liquid simulations 

 [54]ٛٞ حلأك٠َ ك٢ حٓظ٘ٔخم حُوٜخثٚ حُل٣ِ٤خث٤ش ُِـ٣ِجخص حُل٣ٞ٤ش ك٢ ٓلخ٤َُ ٓخثِش

 MMFF: Merck Molecular Force Field . 

 [55] ُظل٤ٖٔ ر٤٘ش حًَُٔزخصطٔظويّ ك٢ حلأَٛ ُٔلخًخس ى٣٘خ٤ٓخص حُـ٣ِج٤ش، ًٔخ ٜٗيص حٓظويحٓخ ًؼ٤َح 

 UFF: Universal Force Field 

 رخٓظؼ٘خء. طؼ٢٘ حُوٞس حُؼخ٤ُٔش طٔظويّ ك٢ ٓؼخُـش حًَُٔزخص ؿ٤َ حُؼ٣ٞ٠ش، طٔظويّ أٍرؼش ١َٝٗ ُِظٌخكئ

 [56]حٌَُٜرخء
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 Dreiding: The Dreiding force field 

ر٤ٌٔخص ًز٤َس، ٝأ٠٣خ طٔظويّ ٌُ٘ٔؿش ُٚ ٗؼز٤ش ًز٤َس ُظٞهغ حُلًَش حُي٣٘خ٤ٌ٤ٓش ُِـ٣ِجخص ٝحُٔٞحثَ 

  .  حُـ٣ِجخص

طْ ط٤ٜجش ٌٛٙ . حُلَم ر٤ٜ٘خ ٛٞ ٌَٗ حُيحُش حُٔليىس ُِطخهش ٝ حُٔؼخٓلاص حلأٓخ٤ٓش حُٔٔظويٓشك٤غ إٔ إ 

 .[53] ٓلاثٔش ُلآظويحّ ك٢ ٓـٔٞػش ٖٓ حًَُٔزخص أًؼَ ٖٓ ؿ٤َٛخ حُطَحثن رل٤غ طٌٕٞ

 ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش حلأٌٗخٍ حَُث٤ٔ٤ش ُِطخهش حُظ٢ طؤهٌٛخ[7] :  اٌطبلبد فً اٌٍّىبٍٔىب اٌغشٌئٍخ     

(MM) طَطز٢ رخُظٞحَٛ حُظخ٤ُش: 

 حُيٍٝحٕ كٍٞ حَُٝحر٢ : حُظوِزخص 

 طلخػلاص حلإٌُظَٝٓظخط٤ٌ٤ش. 

 ُْطلخػلاص كخٕ ى٣َ كخ 

  حٛظِحُحص حلاٍطزخ١. 

 [7]: إطزخذاِبد ٚاِىبٍٔبد اٌٍّىبٍٔىب اٌغشٌئٍخ 

 /إطزخذاِبرٙب :1

  َحٌٍُس ًحص حٌَُ٘ ح١ٌَُٝ ِٛزش ًحص ٜٗق هطَ ٝٗل٘ش ٓليىط٤ٖطؼظز. 

  ًٍس طٌَ٘ ؿ٤ًٔٔخ طو٣َزخ ًَ.  

 طلٔذ حُطخهخص رٞحٓطش ح٤ُٜؾ حُٔ٘ظوش ٖٓ ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حٌُلا٤ٌ٤ٓش 

 /إِىبٍٔبرٙب :2

  رخُزلغ ػٖ حُلي حلأى٠ٗ ُطخهش حُـ٣ِجخص 

  حُٔلظٟٞ حُلَح١ٍ)ٝٛق حُطخهش ًيحُش ُلإكيحػ٤خص ح٣ٌٍُش(. 

  لا طٔٔق رؼزٍٞ كٞحؿِ حُطخهش 

  (.حلإٗظَٝر٤خ ، حُطخهش حُلَس)لا طٔٔق رٞٛق حُطخهش ًيحُش ُِٞهض ٝىٍؿش حُلَحٍس 

-4-4-II اٌذٌٕبٍِىب اٌغشٌئٍخDM: [7] 

٢ٛ ٣َ١وش ُِظٔؼ٤َ ، رخٓظويحّ  ؿٜخُ حُلخٓٞد ٝ ٣ٌٖٔ ٖٓ هلاُٜخ ٓلخًخس حُي٣٘خ٤ٌٓخ حُـ٣ِج٤ش 

، ٌُٝح كخٕ حُظؼخَٓ ٓغ حُـ٣ِجخص ٣ٌٕٞ إٔ ًَ ًٍس طؼخَٓ ُِ٘ظخّ حُـ٣ِج٢  حُلًَخص حُٔٞؿٞىس

 .ًٝؤٜٗخ ؿ٤ٔٔش طو٠غ ُوخٕٗٞ كؼَ حٌُظِش ٤ُ٘ٞطٖ

 :  DMِجذأ اٌذٌٕبٍِىب اٌغشٌئٍخ  -أ

ُٔلخًخس  ىٍحٓش ٓٔخٍ حُـ١ِء رظطز٤ن هٞح٤ٖٗ ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حٌُلا٤ٌ٤ٓش ح٤ُ٘ٞط٤ٗٞش ك٢ٓزيأ ٌٛٙ حُط٣َوش  ٣ظٔؼَ   

ٖٓ حُلي  حُلًَخص طظٞحكن ٓغ حلاٛظِحُحص ٍُِٞٛٞ ا٠ُ حُلي حلأى٠ٗ ُِطخهش أٝ حٍَُٔٝحُلًَخص ح٣ٌٍُش ٌٛٙ 

ٝك٢ .  ٝرخُظخ٢ُ ٣ٌٖٔ حٓظوَحؽ حُي٣٘خ٤ٌ٤ٓخص حُـ٣ِج٤ش ٖٓ حُلي حلأى٠ٗ حُٔل٢ِ. حلأى٠ٗ ا٠ُ أهَ ١خهش أهَٟ
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 حُـ٣ِج٤ش ظَٜص آٌخ٤ٗخص ٓؼِٞٓخط٤ش، أًؼَ كؼخ٤ُش طٔٔق رظ٤ٓٞغ ١َم حُلٔخد ك٢ حُي٣٘خ٤ٌٓخ1990ٓ٘ش 

[58] 

  DM: ؽظبة( أٚ رطجٍك)إٔغبس  -ة

أٝلا ٣ـذ إٔ ٣ٌٕٞ ًٗٔٞؽ حُزيء ه٣َذ ٖٓ حُز٤٘ش حُلؼ٤ِش ، ٌٛح حلأَٓ ؿي حُْٜٔ هزَ حُزيء ك٢ حٌُ٘ٔؿش 

 . رٞحٓطش حُي٣٘خ٤ٌٓخ حُـ٣ِج٤ش

  حلأٓؼَ رٌَ٘ ػخّ رخُظ٤ٌَ٘ رىْٛ اٌجذاٌخ  :اٌزمًٍٍ إٌى اٌؾذ الأدٔى ثٛاططخ اٌٍّىبٍٔىب اٌغشٌئٍخ

  MM.رٞحٓطش ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٢

 

  ُلٔخد : اٌذٌٕبٍِىب اٌغشٌئٍخ DM  ْ٢ٛ  ظو٤ْٔ ا٠ُ ػلاع َٓحكَح٣ُظ ٝ ،: 

طٔظٞؿذ حُلَحٍس ، ًُي ٖٓ أؿَ طٔو٤ٖ حُ٘ظخّ ٖٓ أؿَ اك٠خٍٙ ا٠ُ ىٍؿش حُلَحٍس   :اٌؾزارح*

 ( . (300Kحَُٔؿٞرش

رؼي ًُي  ٣ليع , ٛٚ حَُٔكِش ؿي ٜٓٔش لأٜٗخ طلخكع ػ٠ِ آظوَحٍ ىٍؿش كَحٍس حُ٘ظخّ  :الإرشاْ*

كٔخد ىٍؿش حُلَحٍس  هلاٍ ٌٛٙ حَُٔكِش ٣ظْ. حٌُخٓ٘ش ٝحُطخهش حُل٤ًَش طزخىٍ ر٤ٖ ًَ ٖٓ حُطخهش

 .رؼي ًَ هطٞس 

 ح٠ُ 60 ٖٓٓظـلاٍ ٝحُظ٢ طيّٝ ك٢ حُٔظ٢ٓٞ ٢ٛٝ حَُٔكِش حُوخرِش ُلإ :اٌذٌٕبٍِىٍخ أٚ الإٔزبط*

100ps . 

 -5-IIرطجٍمبد اٌىٍٍّبء اٌؾظبثٍخ : 

طٍٞ ً حُٔؼَكش حُيه٤وش ٤ٔ٤ٌُِخء حُلَحؿ٤ش َُِٝحر٢ ح٣ٌٍُش ىحهَ حُـ٣ِجخص طٔظٞؿذ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش

ًٔخ ٣وّٞ . أ٠٣خ  ُٝح٣خ ػ٘خث٤ش حلأٟلاع ٝأٜٗخف أهطخٍ حٌٍُحص ُٝح٣خ حُظٌخكئ ًٌٝح حُظٔخ٤ٔٛش ٝ حَُٝحر٢

َٝٗخص ٝحُ٘ل٘خص حُـِث٤ش ، ٝحُوٟٞ ، ٠٣ٝغ ٗٔخًؽ ُظ٣ُٞغ حلإٌُظ ػ٠ِ حٌٍُحصرلٔخرخص حُوٞس 

 .حٌَُٜٝٓظخط٤ٌ٤ش

 إٔ طـ٤َ حلإكيحػ٤خص ح٣ٌٍُش ا٠ُ حُلي حلأى٠ٗ ٖٓ حُطخهش حٌُخٓ٘ش ًٔخ ٣ٌٜٔ٘خ حُظل٤ٖٔ ك٢ ٣MMٌٖٔ ُط٣َوش 

ؿ٣ِجخص ٣ـؼَ  إ كٔخد حُوٟٞ حُظ٢ طٔخٍّ ػ٠ِ ًٍحص حُـ١ِء أٝ ر٤ٖ ًٍحص ػيس [7] .ٛ٘يٓش حُـ١ِء

. حُٔٔظوَس حُٔوخرِش ُِلي حلأى٠ٗ ٖٓ حُطخهش ، ٌٝٛح ٛٞ ٓـخٍ ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش ٖٓ حٌُٖٔٔ طلي٣ي حًَُٔزخص

ُِـ٣ِجخص ٝحُٔلخًخس ػلاػ٤ش حلأرؼخى ، ٌٝٛح ٛٞ ٓـخٍ  ٤َح رخُؼَٝ حَُٔث٢طٜظْ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش أهً ٝ 

 [59] حَُٓٞٓخص حُـ٣ِج٤ش

-5-II 1- اٌجٍٕخ اٌغشٌئٍخ ٚ دراطخ ِؼبٌٕخ  Molecular et Etude de Structure 

Visualization   : 

ٗٔظط٤غ ا٣ـخى حُز٤٘ش حُـ٣ِج٤ش حُلَحؿ٤ش ػ٘ي ٗوخ١ حلاطِحٕ ٝ ٣ٌٖٔ إٔ ٗظٞهغ رٞحٓطش ح٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش 

 حُوخٍؿشَٓػش حُظلخػلاص حُلخِٛش ٝ ًُي ٖٓ هلاٍ ٓؼَكش حُلخُش حلاٗظوخ٤ُش ٝ ١خهش حُٔٞحى حُيحهِش ٝ 
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 طؼظزَ ٓؼخ٣٘ش حُز٤٘ش حُـ٣ِج٤ش حُـخٗذ حلأْٛ ك٢ ٓلّٜٞ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ، طظْ حُؼ٤ٔٔش ك٢ ٓـخٍ ػلاػ٢   

 Ball ًٗٔٞؽ حٌَُس ٝحُؼٜخ  Connected Sticksحلأرؼخى ػزَ طٔؼ٤لاص ٓظ٘ٞػش ٓؼَ حُؼ٢ٜ حُٔظَحرطش ،

and Stick Models  طٔؼ٤لاص ٓلأ حُلَحؽ Space-Filling Representations   ٝ Wire-Frame 

[11]  

-5-II 2-  وٍٍّبئٍخ ( ٍ٘بوً)رٌٍٛذ ثٕىGeneration of Chemical Structures : 

ٓظ٘ٞػش، ًُٝي ػزَ Software ٖٓ حٌُٖٔٔ ط٤ُٞي ر٠٘ ؿ٣ِج٤ش ػلاػ٤ش حلأرؼخى رخٓظويحّ رَٓـ٤خص    

.. ٓؼَ هِن ٍحرطش، هطغ ٍحرطش، كٌف ًٍس، اٟخكش ًٍس  Building Functionsر٘خث٤ش ٓظؼيىس  ٟٝخثق

 طٔٔق حٌُ٘ٔؿش حُلخٓٞر٤ش ٤ٔ٤ٌُِخث٤٤ٖ رز٘خء ٗٔخًؽ ى٣٘خ٤ٌ٤ٓش ًَُِٔزخص ٝحُظ٢ ريٍٝٛخ طٔخػيْٛ ػ٠ِ .اُن

 [11]. طٍٜٞ حُٜ٘يٓش حُـ٣ِج٤ش َٝٗف حُٔزخىة ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش

-5-II3  -ٌفؼبٌٍخ اٌىٍٍّبئٍخا:Chemical Reactivity  

ػٖ كؼخ٤ُش حُظلخػَ رخ٤ٔ٤ٌُخء حُلخٓٞر٤ش ٝ ًُي ٖٓ هلاٍ ٓؼَكش أٓخًٖ  ٣ٌٔ٘٘خ إٔ ٌٗ٘ق٣وٜي رٜخ أٗٚ 

حُٔٞحهغ حُٔلزش ُِٟ٘ٞ ٝ حُٔلزش ُلإٌُظَٝٗخص ، ًٔخ  ًَ ٖٓطٟٔٞغ حلإٌُظَٝٗخص ك٢ حُـ١ِء ٝ ٣ٌٖٔ ا٣ـخى 

، رخلإٟخكش ( ى حلأهطخدأٝ حُؼِّ ٓظؼي)حُوطذ  ٣ٌٖٔ كٔخد ٗل٘خص حٌٍُحص ٓ٘لَىس ٝ كٔخد حُؼِّ ػ٘خث٢

 (ٓؼَ ١خهش ؿ٤زْ ٝ حلاٗظخُز٤ش)ا٠ُ حُوٜخثٚ حُلَح٣ٍش 

 -5 -II4–   ًّٔذعخ رذاخلاد اٌّظزمجً اٌذٚائ Modeling of Drug Receptor 

Interaction : 

 هي طٌٕٞ حُز٤٘ش حُؼلاػ٤ش حلأرؼخى ُِـ٣ِجخص حُيٝحث٤ش حُظ٢ ٓظَطز٢ رخُٔٔظوزَ ٓؼِٞٓش، ك٢ ك٤ٖ ر٤٘ش ٓؼظْ   

 حُٔٔظوزلاص ٤ُٔض 

ك٢ حُؼي٣ي ٖٓ حُؼ٤ِٔخص  ٣ؼظزَ حُظلخػَ ر٤ٖ حُٔٔظوزلاص ٝحُـ٣ِجخص حُيٝحث٤ش حُٜـ٤َس هطٞس أٓخ٤ٓش. ٓؼِٞٓش

٣ٔٔق . ًَُٔزخص ٤ٔ٤ًخث٤ش ٓليىس حُظؤػ٤َ حُيٝحث٢ ٝآ٤ُخطٚ، رخلإٟخكش ُٔؼَكش حُظؤػ٤َ ح٢ُٔٔ: حُز٤ُٞٞؿ٤ش ٓؼَ 

حُٔٔظوزَ، كـْ ٌَٗ ٌٛح حُظـ٣ٞق ، ٝطٞهغ  ث٤ش ٤ٔ٤ًٝخث٤ش ػٖٝؿٞى ًٗٔٞؽ ُِٔٔظوزَ رظخ٤ٖٓ ٓؼِٞٓخص ك٣ِ٤خ

 [11]حَُٝحر٢ حٌُٔٔ٘ش ٓؼٚ 

II-5-5- رفظٍز لبثٍٍخ اٌفؼبٌٍخ  (Interprétation de la réactivité) : 

ػ٠ِ  (stériques effets les) ح٤ٌُٔخ٤ٌٗـخ حُـ٣ِج٤ـش ٣ٌٜٔ٘ـخ إٔ طٔـٔق رظلٔـ٤َ ح٥ػـخٍ حُلَحؿ٤ـش 

 [42] .رط٣َوظ٤ٖ ٓوظِلظ٤ٖحُلؼخ٤ُش،

-5-II 6 –اٌّطٍبفٍبد : 

 [60] [53]. حُـي٣يس  طٞهغ ٝ كٔخد ٓط٤خك٤خص ٓوظِلش ًَُِٔزخص حُٔـُٜٞش ٣ٌٖٝٔ    

 

 



 إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ                                                                                            اٌضبًٔاٌفصً 

 

 

 
32 

-7-5-II  ًٌاٌزؾًٍٍ الإِزضب(Analyse conformationnelle): 

خ كبٕ ح٤ٌُٔخ٤ٌٗ يهَٓظحر٢ ٓلٌٌــش أٝ ٌِٓ٘ش، ٝلا ٣ٞؿي أ١ ٢٤ٓٝ ٓ٘لٕٞ ػ٘ـيٓخ لا طٌـٕٞ أ١ ٓـٖ حُـَٝ   

،  ح٤ُٜٔؤ رٌَ٘ هخٙ( interconversion conformationelle)  ق حلاٗولاد حلآظؼخ٣ِ٢ُج٤ش طٜحُـ

 [42] .ٝٛلخً ؿ٤يحً

-5-II 8 –اٌزفبػلاد اٌغشٌئٍخ  Docking (Molecular Interaction): 

ٟٖٔ ٓٞهغ كؼخٍ ُـ٣ِجش Ligand) ٍر٤طش )٢ٛ طلي٣ي ٟٝؼ٤ش حلاٍطزخ١ حلأك٠َ ُـ٣ِجش ٛـ٤َس    

ٓؼَٝف حُز٤٘ش، ٌٛح ٓخ ٣ؼي ٖٓ أْٛ حُٞٓخثَ حُٔٔظويٓش  Receptorأٝ ٓٔظوزَ Macromolecule ًز٤َس 

  Computer-Aided Drug  Discovery Process.ػ٤ِٔش حًظ٘خف حلأى٣ٝش رخٓظويحّ حُلخٓٞد   ك٢

 ي ٖٓ حُوٟٞ ك٢ ٌٛح حُظيحهَ حُـ٣ِج٢ٌٗٔؿش حُظلخػَ ر٤ٖ حُيٝحء ٝٓٔظوزِٚ ٌِٓ٘ش ٓؼويس، ط٘خٍى حُؼي٣ إ ،

 ٍٝحرDispersion Force٢ هٟٞ حُظ٘خكَ ،Hydrophopic Bonds حَُٝحر٢ حٌُخٍٛش ُِٔخء ،: ٜٝٓ٘خ 

 حَُٝحر٢ ح٤ُٜيٍٝؿ٤٘٤ش Ionic Bondsحَُٝحر٢ حُ٘خٍى٣ش ،Van Der Waals Bonds كخٗيٍكخُْ ،

Hydrogen Bonds  [11] 

-5-II 9 – اٌّذاراد اٌغشٌئٍخ اٌؾذٚدٌخLUMO ٚ:HOMO  

ٌٛٙ حُٔيحٍحص ػزخٍس ػٖ ٜٓطِق ٣ٔظويّ ُلإٗخٍس ا٠ُ ٟٝغ حُٔيحٍحص حُـ٣ِج٤ش ٖٓ ك٤غ ٗـِٜخ 

 .رخلإٌُظَٝٗخص

 ٓ٘ـٍٞ ؿ٤َ ؿ٣ِج٢ أىٗىٔيحٍ حٕ ك٤ٖ ك٢ ، HOMOرخْٓ رخلإٌُظَٝٗخص ٓ٘ـٍٞ ٓيحٍ لأػ٠ِ ٣َِٓ

 .حُليٝى٣ش حُٔيحٍحص رخْٓ حُٔيحٍحص ٌٛٙ ٝطيػ٠ ،LUMO د ُٚ ٣َِٓ رخلإٌُظَٝٗخص

 حُلِِحص ٓؼويحص ٝػزخط٤ش حٓظوَح٣ٍش ٓؼَكش ك٢ حُليٝى٤٣ٖ حُٔيح٣ٍٖ ٣ٌٖٛ ر٤ٖ حُلَهخُطخه١ٞ ٣ٔظويّ

 .حُٔلخ٤َُ ك٢ طظَٜٙ ح١ٌُ حُِٕٞ ح٠ُ رخلإٟخكش حلاٗظوخ٤ُش،

 حُليٝى٣ش حُـِث٤ش حُٔيحٍحص ٣ٟٞق حُٔٞح٢ُ ٝحٌَُ٘

 

 HOMOٝLUMO حُـ٣ِج٤ش  ُِٔيحٍحص:  II-2حٌَُ٘ ٍهْ 

-5-II 10 –رؾذٌذ اٌخصبئص اٌغشٌئٍخ Determination of Molecular Properties : 

 حُوٜخثٚ حُـ٣ِج٤ش ػ٢ ٓئَٗحص ٛخٓش ُٔوظِق حُـ٣ِجخص ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش، ٣ٌٖٝٔ ط٤ٜ٘ق ٌٛٙ حُوٜخثٚ   

 [11. ]ا٠ُ هٜخثٚ ك٣ِ٤خث٤ش، ٤ٔ٤ًخث٤ش ٝر٤ُٞٞؿ٤ش
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- 6-II  إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ إطزخذاِبدِغبلاد ٚ ثؼض : 

  [14: ] ٢ٛٝ ٣ٌٖٔ إٔ ٗؤٜٔخ ح٠ُ ػلاع كجخص

  حُلٍٜٞ ػ٠ِ ٛ٘يٓش ًحص أ٤ٔٛش ، ٝط٘٘ؤ ٌٛٙ حُلخُش ػ٘يٓخ طٞؿٚ حٌُ٘ٔؿش طل٤َٔ حُ٘ظخثؾ ػ٘ي

، أٝ ػ٘ي ٌٗٔؿش ؿ١ِء ٓخ  ٖٓ حُيٍحٓخص ح٤ٌِ٤ُٜش ُلأٗؼش ح٤٘٤ُٔش أٝ ُلإٌُظَٕٝ حُٔ٘وٞٙ حُٔٔظٔيس

 .(كٞه٤ش)ٍٓٞٓخص كخٓٞر٤ش  لأؿَحٝ

 طـ٤٤َ ح٥ػخٍ حُِٜزش ػ٠ِ حُظلخػَ حٝ حلآظوَحٍ حُ٘ٔز٢ ُلا٣َِٝٓحص ًطخهش أٝ طٞطَ ػ٘ي. 

  ػ٘يٓخ لا ٣ظْ ًَٔ حٝ ط٤ٌَ٘ أ١ ٍحر٢ ٝلا ٣ظيهَ أ١ ٢٤ٓٝ ٓ٘لٕٞ كبٕ حلاٜٜٗخٍ حُٔطخرن

٣ٌٖٝٔ حُلٍٜٞ ػ٠ِ حُٔؼِٞٓخص ، MM ُٞٛق ٖٓ ١َف " ٌَٗ هخٙ"رٌَ٘ ؿ٤ي  ٣ٔظـ٤ذ

 D. 3ك٢ ٌَٗ ٍٛٞس ١خهش حٝ هَحث٢ ١خهش ٌٛح حُظل٤َِ  حُز٣ٞ٤٘ش ٖٓ

طٔظويّ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ُللٚ حُظ٤ًَزخص حُـ٣ِج٤ش، ٝ ىٍحٓش حُي٣٘خ٤ٌ٤ٓش ُٜخ، ٝ ىٍحٓش .1

حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش ًَُِٔزخص، ًٔخ أٜٗخ طٔظويّ أ٠٣خ ُللٚ أٗٞحع حلأٗ٘طش حُز٤ُٞٞؿ٤ش  حُوٜخثٚ

حُظٞحكو٤ش حَُٔطزطش رخُٞظ٤لش حُـ٣ِج٤ش حُز٤ُٞٞؿ٤ش ٝحُظوي٣َ ٝحُظـ٤َحص , حُزَٝط٤ٖ حُظلخف: حُظ٢ طَ٘ٔ

 [7] ؼويس ًٌُٝي طٔظويّ ُظط٣َٞ حلأى٣ٝش حُٔ حُـ٣ِج٢ ُِزَٝط٤٘خص ٝحلأؿ٤٘ش

-7-II ِؾذٚدٌخ إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ : 

 حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ٓوٜٜش ك٢ حُٔوخّ حلأٍٝ ُؼِٔخء ح٤ٔ٤ٌُخء حُؼ٣ٞ٠ش حُٜٔظ٤ٖٔ رٔ٘خًَ حُظلخػَ ٤ٌَٛٝ   

حُـ٣ِجخص حُظ٢ ط٠ْ رخُلؼَ ػيىح ًز٤َح ٖٓ حٌٍُحص، ًٔخ أٜٗخ ٓوٜٜش ٤ٔ٤ٌُِخث٤٤ٖ ٝح٤ُٜخىُش حُٔؼ٤٤ٖ٘ 

حُظ٤ًَذ ٝحُ٘٘خ١ اًح أٍحى حَُٔء حٓظـلاٍ حُزَحٓؾ حُٔظخكش ُِلٔخد ٝحُظٍٜٞ رًٌخء، ك٤ـذ حلاكظلخظ  رؼلاهش

  [14. ]ٝكيٝىٛخحُٔزخىة حلأٓخ٤ٓش ٖٝٓ ح١ٍَٝ٠ُ ٓؼَكش أٍٛٞ حُط٣َوش ٝآٌخ٤ٗخطٜخ  رزؼٞ

 لا ٣ٌٖٔ ططز٤ن ٌٛٙ حُط٣َوش حُظـ٣َز٤ش حلا ػ٘ي ىٍحٓش ؿ٣ِجخص ٓ٘خرٜش ُظِي حُظ٢ حٓظويٓض لإٗ٘خء ٓـخٍ   

 ٛ٘خى كخؿش ح٠ُ ٣ِٓي ٖٓ (MM > MM3)  ٍ حُوٞس ح٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حُـ٣ِج٤ش أًؼَ طؼو٤يححُوٞس، ًِٔخ ًخٕ ٓـخ

٤َٔٗ ريلا ٖٓ ًُي ح٠ُ ٓـخلاص هٞس ٓليىس، حُٔؼِٔخص، ٖٓ حُٜؼذ إٔ ٣ٌٕٞ ُي٣ي ٓـخٍ هٞس ػخّ ٝٗلٖ 

  حُن....حُز٤َُٞٔحص أٝ  [14. ]ح٤ُٜيًٍَٝرٞٗخص حُٔظَحكوش ٝحُزَٝط٤٘خص ٝحُز٤زظ٤يحص ػ٠ِ

أه٤َح ٣ـذ حُظلون ٖٓ ٛلش ىٍحٓش حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ٖٓ هخلاٍ حُٔوخٍٗش ٓغ طـَرش حلأٗؼش ح٤٘٤ُٔش    

 .حًُ٘ٔٞؿ٤شػ٠ِ حُـ٣ِجخص ... ح٤َُٖٗ حُٔـ٘خ٢ٔ٤١ ح١ُٝٞ٘ 

هزَ حُزيأ ك٢ حُــزَحٓؾ حُٔظـٞكَس ٝحُـــخِٛس ٓــٖ أؿــَ حُلٔــخد ٝ حُٔؼخ٣٘ــش، ٣ـذ ػ٠ِ رؼـٞ    

حُٔزـخىة حُوخػي٣ـش إٔ طٌـٕٞ ٓؼظـزَس ٝ ح٠ُـ١ٍَٝ ٓؼَكـش أٛـٍٞ ٌٛٙ حُط٣َوـش، رخُ٘ٔزش ُٜـٌٙ ٣َ١وـش 

ُٔــخٍٝس حُـظ٢ حٓـظؼِٔض لإٗ٘خء كوَ حُوٞس، خص ححُظـ٣َز٤ـش كبٜٗخ لا ططزـن ؿ٤ـيحً الا ػ٘ـي ىٍحٓـش حُـ٣ِجـ

٣ٌـٕٞ ٓلظخؿخ أًؼَ ا٠ُ حُؼٞحرـض ٝٓـٖ حُٜـؼذ ا٣ــخى  (MM2→ MM3) ػ٘يٛخ ٗطٍٞ أًؼَ كوَ حُوٞس

ـخ ٗلـٞ كوـٍٞ هـٞس هخٛـش ٓؼـَ ح ًٔ ُلوٍٞ حُوخٛش رخُللّٞ ح٤ُٜيٍٝؿ٤٘٤ش كوـَ هـٞس ػـخّ ٝ ٌُـٖ ٗظٞؿـٚ ىحث

 .حُن ........ خص ٝ حُز٤َُٔٞحصحلأُخٗخص ٝ حُزَٝط٤٘ٝ  [61]ش  حَُٔحكو
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-8-II [66]فبػٍٍخ  - اٌؼلالخ ثٍٕخ  QSAR  : 

ٝ ( ُٞٛق ح٤ٌَُٜ حُـ٣ِج٢)حٗطلاهخ ٖٓ حُظطٍٞحص حلأه٤َس حُظ٢ ظَٜص ك٢ ٓـخٍ ح٤ٔ٤ٌُخء حُطز٤ش    

ٝحُٔلخًخس حُلخٓٞر٤ش رخلاػظٔخى ػ٠ِ ٓـٔٞػش حُظوٜٜخص حُؼ٤ِٔش حُٔوظِلش ًخ٣َُخ٤ٟخص حُظـ٤ٔؼ٤ش 

 حُؼلاهخص) ٣QSAR٘خٍ ح٤ُٚ رخْٓ ػلاهش حُ٘٘خ١ ح٢ٌُٔ   ح٠ُ ًٗٔٞؽ ؿي٣ي ٝحلاكٜخء كوي  طْ حُظَٞٛ

 .  (حُلؼخ٤ُش ٝ حُز٤٘ش ر٤ٖ ح٤ٌُٔش

ُٜخ كخثيس ًز٤َس ك٢ ح٤ٔ٤ٌُخء حُل٣ٞ٤ش ٝح٤ٔ٤ٌُخء حُلي٣ؼش لأٜٗخ طزلغ ػٖ  (QSAR)كخػ٤ِش  -حُؼلاهش ر٤٘ش    

حى ٣ظ٤ِٔ . ًحص هٞحٙ َٓؿٞرش رخٓظويحّ حُليّ ح٤ٔ٤ٌُخث٢ ٝحُوزَس ك٢ حُؼ٤ِٔخص حُلٔخر٤شطل٣َٞ ًَٓزخص 

حلأِٓٞد . رؤِٓٞر٤ٖ ٣ظؼِوخٕ رخُؼلاهش ر٤ٖ حُز٤٘ش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝ حُلخػ٤ِش  حُل٣ٞ٤ش ًَُِٔزخص( QSAR)ًٗٔٞؽ 

حُوٞحٙ ٣ٌٖٔ إٔ حلأٍٝ ٣ٔٔق رو٤خّ ح٤ٌُٔش ح٤ٌِ٤ُٜش ُِوٞحٙ حُوخٛش رخُ٘٘خ١ حُز٤ُٞٞؿ٢ ًَُِٔذ ٝٛيٙ 

، أٓخ حلأِٓٞد حُؼخ٢ٗ ٛٞ حُظؼز٤َ ح٣َُخ٢ٟ ...طٌٕٞ ك٣ِ٤خث٤ش ٤ٔ٤ًخث٤ش ٓؼَ ٓؼخَٓ حُظو٤ْٔ ٝ حُز٤٘ش حُلَحؿ٤ش 

 .ػٖ حُ٘٘خ١ حُز٤ُٞٞؿ٢ حَُٔحى طط٣َٞٙ

 ٌُٜٙ حُظطز٤وخص ٖٓ ًز٤َ ػيى ٝٛ٘خى ، ؿخٓؼ٤ش ىٍحٓخص ٖٓ أًؼَ ٤ُٔضQSAR  ىٍحٓخص رؼٞ إٔ ٣زيٝ

 [38] ٓؼَ حُيٍحٓخص

 ٖحُيٝحث٢ حُ٘٘خ١ طل٤ٔ. 

 حُـي٣يس  ًَُِٔزخص حُـخٗز٤ش ٝح٥ػخٍ رخ٤ُٔٔش حُظ٘زئ. 

 َُٔحًَُٔزخص  ٓوِٕٝ آوخ١ أٝ حُٔ٘ظؾ طط٣َٞ ٖٓ حلأ٠ُٝ حَُٔحكَ حُوطَس ك٢ ًزخصطلي٣ي ح

 . حُٔٞؿٞىس

 ْٝحُؼطٍٞ حُٔطل٢ ُِظٞطَ حُوخك٠ش حُٔٞحى ٓؼَ حلأهَٟ حُٔ٘ظـخص ٖٓ ُِؼي٣ي حُؼولا٢ٗ حُظ٤ٜٔ 

 .حُيه٤وش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝحُٔٞحى ٝحلأٛزخؽ

 حُز٤جش ك٢ ا١لاهٜخ ٣ظْ حُظ٢ حُـ٣ِجخص ر٤َٜٔ حُظ٘زئ 

 ٍحُ٘ظْ ك٢ ٓظٞكَس أٝ ٓٔظوَس ٓٞحء ًخٗض حُٔؼ٠ِ حُلَح٣ٍش حُيٝحث٤ش حًَُٔزخص ًحص حُوٞحٙ حهظ٤خ 

 .حُز٤ُٞٞؿ٤ش

 ُِـ٣ِجخص  ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُل٣ِ٤خث٤ش حُوٜخثٚ ٖٓ ٓظ٘ٞػش رٔـٔٞػش حُظ٘زئ 

 ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُل٣ِ٤خث٤ش حُوٜخثٚ ٖٓ ٝٓـٔٞػش حُز٤ُٞٞؿ٢ حُ٘٘خ١ ر٤ٖ ٣َر٢ ٣ٍخ٢ٟ ًٗٔٞؽ QSAR إ

 .[ 57] كلٜٜخ طْ حُظ٢ ًزخصحَُٔ طٜق لأٜٗخ رخُٞحٛلخص ط٠ٔٔ

ى٣ٝش ٝحًظ٘خكٜخ، ٤ٖٔ ًٔخ ٣ٔظويّ ًؤىحس ُظط٣َٞ حلأأٓخّ ٖٓ أٓخ٤ٓخص حُظ٤ٔ٘ش ٝ حُظل ٣QSARؼي    

طٌٕٞ هخىٍس ػ٠ِ ط٤ُٞي حٓظـخرش ٓخٓش أٝ طلظوَ ح٠ُ رؼٞ حُوٜخثٚ ٝحُظ٘زئ رخُٔٞحى ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُظ٢ 

ٝحُـ٣ِجخص ك٢ ط٤ًَزٜخ، ٌُٜٝح ٣ؼظزَ ًح ٜٓيحه٤ش ػ٤ِٔش ُِظ٘زئ ٝط٤ٜ٘ق حُٔٞحى ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ؿ٤َ حُٔوظزَس، 

ًٔخ ٣ظْ حلأهٌ رؼ٤ٖ حلاػظزخٍ حلأٗؼش ح٤٘٤ُٔش حُٔؼَٝكش ٖٓ حُزَٝط٤٘خص ٝحلا٣ِٗٔخص، ًٌُٝي طلخػلاص حلأى٣ٝش 

 ز٤ُٞٞؿ٤شحٗطلاهخ ٖٓ ٖٓ ٍر٢ حُوٞحٙ حُل٣ِ٤خث٤ش ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ُِـ٣ِجخص رؤٗ٘طظٜخ حُ
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 : QSARثؼض خصبئص 

 اٌغشٌئً اٌظطؼ: ((SAG 

 ،Ligand-Receptor حطٜخٍ  ٓطق ٣لَٔ ٓخ ٝٛٞ ، حُٔل٢٤ ك٢ حُٔٞؿٞىس رخٌٍُحص ٣ل٢٤ ؿلاف ٛٞ

 ًخٗض ٜٓٔخ( SAG) حُ٘زٌش ٓطق رلٔخدHyperChemp ٣ٔٔق   L-R   [22-23] ٍر٢ طوخٍد أ١

 [23]. كخُْ ى٣َ كخٕ ٓطق أٝ ح٣ٌُٔذ ٖٓ ا٤ُٜخ حٍُٞٛٞ ٣ٌٖٔ حُظ٢ حُٔٔخكش

 حُٔـخلاص ُـ٤ٔغ حُوخٍؿ٢ حُٔطق ٣ليى. ًَس رٞحٓطش حُـ١ِء ٖٓ ًٍس ًَ طٔؼ٤َ ٣ظْ حُ٘ظ٣َش ٌٛٙ ك٢

 [.24] كخُْ ى٣َ كخٕ ٓطق ح٣ٌٍُش

 حُٔخىس، ٝطوَد ح٢ُٓٞ ح٠ُ ؿْٔ حٌُخثٖ حُل٢ ٛٞ ػزخٍس ػٖ ر٤خٗخص طـ٣َز٤ش طٜق :  ِؼبًِ اٌزغشئخ

ٝٗ٘خ١ٚ حُز٤ُٞٞؿ٢ كوي طٌٕٞ حُٔٞحى ٓ٘ول٠ش حُيٕٛٞ ُِـخ٣ش أهَ هيٍس ػ٠ِ ط٣ََٔ حلأؿ٤٘ش حُي٤٘ٛش 

. ٝحُٔٞحى حُظ٢ طظَحًْ ريٍؿش ػخ٤ُش ك٢ حلأٗٔـش حُي٤٘ٛش ٝرخُظخ٢ُ هي لا طلٍَ حلآظـخرش حُز٤ُٞٞؿ٤ش

رخٕ ٝحلآظٜخٙ ٝحُظ٣ُٞغ ٝحُظٔؼ٤َ حُـيحث٢ ٝاكَحُ حلأى٣ٝش، ُٔؼخَٓ حُظـِثش طؤػ٤َ ًز٤َ ػ٠ِ حٌُٝ

إٔ حُـ٣ِجخص ًحص ىٍؿش حُيْٓ حُؼخ٤ُش ٤ٓظْ حلاكظلخظ رٜخ ىحهَ  (Hunch et Léo)٤ُٞ  ٝهيٍ ٛخٖٗ ٝ

 [62]حُيٕٛٞ حُـ٘خث٤ش 

ٕ أك٠َ ٣َ١وش  ُٔؼَكش هيٍس حًَُٔذ ػ٠ِ حٌُٝرخٕ ك٢ ح٢ُٓٞ حُٔخث٢ ٝحُٞٓخث٢ حُؼ٣ٞ٠ش ٛٞ ه٤خّ ا   

ىٍؿش حلاكٔخّ رخٌُٝرخٕ ٣ٝويٍ ًُي رلٔخد طُٞع حُيٝحء ر٤ٖ ٢ٓٝ ٓخث٢ ٝػ١ٞ٠ ٌٕٓٞ ٖٓ ٣ٌٓذ 

 حلاًظخٍٗٞ

𝐋𝐨𝐠 𝐏 = ] concentration du médicament[ Octanol / ]concentration du 

médicament] Eau 

 ٢ٛ طؼز٤َ ػٖ حُظ٣ُٞغ حاٌُِظ٢َٗٝ ك٢ حُٔخىس ٢ٛٝ ٣ٍَٟٝش َُر٢ أٝ ا١خُن حُٔخىس  :ٌمطجٍخ 

 ك٢ أؿ٤٘ش حٌُخثٖ حُل٢ ٝرخُظخ٢ُ طليى ٓخ اًح ًخٗض ححُٔظـخرش حُز٤ُٞٞؿ٤ش هي ( حُـ٣ِجخص ح٠ُؤش)

 [3]طليع أّ حٍ 

  ًاٌؾغُ اٌغشٌئ(V) : ٖكٔخرٚ ٓ٘خرٚ . ٛٞ كـْ ٣٘ـِٚ حُـْٔ ك٢ ىٍؿش حُلَحٍس ٝح٠ُـ٢ حُؼخى٤٣ 

 [3]ؿيحً ُلٔخد حُٔطق، ٣ظْ طؼ٣َق حُلـْ رخُؼخُوش حُظخ٤ُش  

 V  = W / d 

W : حٌُظِش حُـ٣ِج٤ش. 

 d : حٌُؼخكش. 

 طؼزَ ػٖ ؿخُق كخٗي كخُْ ُِـ١ِء حُٔؼظزَ، ُٝوي حػزض إٔ ٛ٘خى ػيس  :اٌّظبؽخ اٌغشٌئٍخ

ؿ١ِء ٝحُٔٔخكش حُٔٞحكوش ٌَُ ٓٔظزيحُظٚ ؿ٤َ حُوطز٤ش، ك٤غ إٔ  حٍطزخ١خص ر٤ٖ حُلؼخ٤ُش حُز٤ُٞٞؿ٤ش 
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. ُِٔـٔٞػخص ؿ٤َ حُوطز٤ش َٓطزطخٕ ريهش (ٓلذ ُِيْٓ) حُٔٔخكش حُٔ٘خٓزش ٝحُوخ٤ٛش ح٤ُِزٞك٤ِ٤ش 

[45] 

  ًٓخ ٣لَٔ ٓطق , ػٖ ؿلاف ٣ل٢٤ رخُيٍحص حُٞحهؼش ٓل٤ط٤خ ٛٞ ػزخٍساٌظطؼ اٌغشٌئ ٞٛٝ

 Ligand[34 ,35]حُظلآْ حُٔٔظوز٢ِ 

 ً٣ـذ حٕ ٣ٌٕٞ حُلـْ ٝحٌَُ٘ حُٔ٘خٓز٤ٖ رخُٔٔظوزَ حٝ حح٣ُِْ٘ هزَ حٕ ٣ليع  :اٌززوٍت اٌفزاغ

ححُـَحء حُز٤ُٞٞؿ٢ ٢ٌُ لا ٣ئػَ حُظ٤ًَذ حُلَحؿ٢ ػ٠ِ آٌخ٤ٗش حُظلخػَ ٓغ حُـ٣ِجخص حٌُز٤َس 

 [43. [ٌُِخثٖ حُل٢

 ححٌُِظ٤َٗٝش ٖٓ هلاٍ كوَ ٢ٔٔٗ حلآظوطخر٤ش حُُٜٔٞش حُظ٢ طظ٘ٞٙ رٜخ حُٔلخرش : الاطزمطبة

ًَٜرخث٢ هخٍؿ٢، طِؼذ ٌٛٙ حُوخ٤ٛش ىٍٝح ٜٓٔخ ؿي ح ك٢ ٌٗٔؿش حُؼي٣ي ٖٓ حُوٜخثٚ حُـ٣ِج٤ش، 

ُـ١ِء ٓخ ح٠ُ طل٤ٖٔ هخر٤ِظٜخ ٌُِٝرخٕ ك٢ حُٔخء، ٣ظْ طؼ٣َق  ًٔخ ٣ٌٖٔ حٕ طئى١ هخر٤ِش حلآظوطخد

 [67،68:[حلآظوطخد حُـ٣ِج٢ رخُؼلاهش حُظخ٤ُش

 𝑝(𝑒) = 𝜀0 𝛼 𝐸 

𝛼  :َٓٓظوطخر٤شحلإ ٓؼخ (coefficient de polarisabilité)  

 𝜀0  : ػخرض حُؼٍِ حٌَُٜرخث٢ (constante diélectrique) 

 𝑝 (𝑒)  :َٝحُؼِّ حٌَُٜرخث٢ ُؼ٘خث٢ حُوطذ حُٔل    ( moment électrique du dipole induit) 

 حٕ حلاٌٗٔخٍ ٛٞ كخُش هخٛش ٖٓ حُلـْ حُـ٣ِج٢، لإٔ حلاٌٗٔخ٣ٍش ٢ٛ ؿٞىس  : الأىظبرٌخ اٌٌٍّٛخ

 [39]حلاٌٗٔخٍ ُِـْٔ، ك٢ٜ طٔظويّ ك٢ حٌَُٜرخء حلاٗؼخػ٤ش ك٢ ػِْ حلأك٤خء

ك٢ ح٤ٔ٤ٌُخء ٣ؼظزَ ححٌُ٘ٔخٍ حُـ٣ِج٢ ٓؼ٤خٍح ٜٓٔخ ُو٤خّ حُؼخَٓ ححُٔظخط٢ٌ٤، كٖٔ حُْٜٔ ك٢ حُلخُش حُظ٢ طٌٕٞ 

 :ي حٌُظَٝٗخص حٝ ػ٘خث٤خص كَس، ٣ظْ طؼ٣َق ححٌُ٘ٔخ٣ٍش حُـ٣ِج٤ش رخُؼخُوش حُظخ٤ُشك٤ٜخ حُٔٔظزيُش طٔظِ

𝑴𝑹 = 𝑽𝒏   )𝟐 – 𝟏/  𝒏𝟐 + 𝟏( 

V :كـْ حُـ٣ِج٤ش. 

 n :ٍٓؼخَٓ ححٌُ٘ٔخ ٞٛ 

 ك٢ ٌٛٙ حُط٣َوش ٣ظْ طٔؼ٤َ ًَ ًٍس ٖٓ حُـ١ِء رٞحٓطش ًَس، ٢ٛٝ ٣َ١وش ٗز٤ٌش  :ِظبؽخ اٌشجىخ

 [1. [حلأَٓع ٝحلأًؼَ طو٣َزخ رـٞ حُ٘ظَ ػٖ حُٔ٘طوش حُظ٢ ٣ٌٖٔ حٍُٞٛٞ ح٤ُٜخ رخ٣ٌُٔزخص

 

 

 

 



 إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ                                                                                            اٌضبًٔاٌفصً 

 

 

 
37 

 اٌّزاعغ :

 لا رٍٍٕخ اٌ خلبئّخ اٌّزاعغ ثبٌٍغ: 

[1] Ramachandran ،I. ،Deepa ،G. Computational Chemistry and Molecular 

Modeling Principles and Applications. Computational Chemistry ،2008.  

[2] H. D. Höltje, G. Folkeis, Molecular Modeling: Basic Principles and 

Applications. VCH, New York, 1997. 

[3] C. Audouze, Vers une parallelisation par bandes en chimie quantique, 

Laboratoire deMathematique, UMR CNRS 8628, Universite Paris-Sud, 2003. 

[4] D. Liotta, Advances in Molecular Modeling, 1, Ed. JAI Press, .1988.  

[5] 48. Leach ،R. Molecular Modelling: Principles and Applications. 

Molecular Modelling ،2001.  

[6] J. Debord, Introductionà la modélisationmoléculaire, 41-37, .2004 

 [8] Sylvain Dalençon; Synthèse d'analogues de nucléosides à quatre et six 

chaînons et incorporation d'analogues cyclobutyliques dans un motif 

oligonucléotidique antisens. Approche vers la synthèse de composés 

galactosyl-pyrrolo-pyridinones. thèse de doctorat Université du Maine U.F.R 

des Sciences et Techniques. 2010,pp1 

[9] S. Belaidi, Thèse de doctorat, Université de Batna, 2002  

[10] BOUCHAREB, Lebbad Fatima. Etude par modélisation moléculaire des 

mécanismes de 0complexation. Thèse de doctorat. 09/01/2016. 

[11] Nadendla ،R. Molecular Modeling: A Powerful Tool for Drug Design 

and Molecular Docking ،resonance. Journal of Science Education. 2004; 51-

58. 

[12] A.R. Leach, Quantum Mechanical Models, in Molecular modelling: 

Principles and applications. Addison Wesley Longman Ltd.: Harlow. 1996, 

25- 130. 

[13] E. Schrodinger, Ann. phys. Leipzig, 76, 361 (1926).  
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 إٌّذعخ اٌغشٌئٍخ                                                                                            اٌضبًٔاٌفصً 

 

 

 
41 

 [58] The Danish Environomental Protection Agency, Quantitative  

Structure-Activity Relationships (QSAR) and pesticides, pesticides  Research 

No. 94 2004. 

[59]  N. Melkemi and S. Belaidi, Structure-Property Relationships and  

QSAR Modeling of Detoxication Properties of some 1,2-Dithiole-3- thione 

Derivatives, International journal of chemical research vol 4, pp.  134-139( 

2012.) 

 [60] B. Yavorski et A. Detlaf, ‘’Aide-mémoire de physique’’, p.376, 

Editions Mir, Moscou, 1980. 

 خ اٌؼزثٍخ :لبئّخ اٌّزاعغ ثبٌٍغ 

 ىٍحٓش رٞحٓطش حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ُِز٤٘ش ٝحُوٜخثٚ; ٛز٣َ٘ش  ًزخّ ،ٍح٤ٟش ٛزخٍ  [7]

حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش ُزؼٞ حُـ٣ِجخص ح٣ُٞ٤ٌِ٤ُ٘ي٣ش ح٠ُٔخىس ُِل٤َٝٓخص ، ًٌٓــَس ٓويٓش ٤َُ٘ ٜٗخىس ٓخٓظَ 

  ٤ٔ٤ً3خء ػ٣ٞ٠ش ، ٙ : أًخى٢ٔ٣ كـــــ٢ ح٤ٌُـــ٤ٔخء حُظوٜٚ

ًَِٓ أكزخع حَُ٘م )  طي٣ٍزخص ٣ق ؿٔخٍ حٌُ٘ٔؿش حؿ٣ِِج٤ش  (َ رخًٞرٖ ٝأكلاّ ٛٞىٙ ٓٔ [16] 

 حأُٞٓطِِـ٤٘خص ٝحُظو٤٘ش حُز٤ُٞٞؿ٤ش، ٍأّ ك٘خٕ، ه٠خء رَطٕٞ، ُز٘خٕ

ىحٍ ( ػِْ حُزٍِٞحص ٝحأُ٘ؼش ح٤٘٤ُٔش)محمد أ٤ٖٓ ٤ِٓٔخٕ .ى.ٗؼ٤ٔش ػزي حُوخىٍ أكٔي ٝ أ. ى. أ  [33]

 (.2005)حُلٌَحُؼَر٢، حُطزؼش حلأ٠ُٝ 

 2012ٙ  ٤ٛ1433جش أرٞ ظز٢ حُطزؼش حأ٠ُُٞ  حُٔئُق أٓظ٣َي, ًظخد حلإٗٔخٕ ٝ حُل٤َٝٓخص [38] 

ّ. ٙ15-17-39  

)  ىٍحٓش حُزَحٓظَحص حُٔلزش ُِٔخء ٝ حٌُخٍٛش ُِٔخء ػ٠ِ حُٔطق حُٔ٘ظَى .; ٤ٍٗيس ُٝح١ٍ أكٔي [39]

ًٌَٓس ٤َُ٘ ٜٗخىس حُٔخؿٔظ٤َ , ًٍس 11ُِٔخء ٠ُِٔخىحص حُل٣ٞ٤ش حُٔخ٤ًَُٝي٣ش ًحص ( ًخٍٙ/ٓلذ ُِٔخء

 ,ؿخٓؼش ٍٝهِش ٤ًِش حُؼِّٞ ٝ حُؼِّٞ حُٜ٘ي٤ٓش هْٔ ٛ٘يٓش حُطَحثن, ك٢ ح٤ٔ٤ٌُخء

 ، ، حُؼخ٤ُٔش حُٜلش ،حُٔئُق2010-1999 حُـي١ٍ ك٤َّٝ ُزلٞع حُؼ٢ِٔ حلآظؼَحٝ ًظخد [57] 

ٙ 14  
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III-1-: اٌجزاِظ اٌّظزؼٍّخ فً إٌّذعخ 

III-1-1- : اٌجزاِظ اٌؾظبثٍخ 

إ أؿِٜس حٌُٔز٤ٞطَ هي أكيػض ٍٛٞس ك٢ حٌُ٘ٔؿش حُـ٣ِج٤ش ، اً إٔ ؿَ حُلٔخرخص طِٞٛض ا٠ُ أٗٚ لا ٣ٌٖٔ 

. كٜ٘خى رَحٓؾ كٔخر٤ش هخٛش ٝ ٓ٘خٓزش ٌُ٘ٔؿش حًَُٔزخص ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝ 2حٌُ٘ٔؿش ىٕٝ آظويحّ حُلخٓٞد

ٝ طوظِق كٔذ ٓخ طويٓٚ ٖٓ ٓؼِٞٓخص ، اً إٔ ٛ٘خى حُزَحٓؾ حُز٤ٔطش حُظ٢ طئ١ً ٜٓٔش ٝحكيس كو٢ ؿ٤َٙ ، 

 طيٓؾ حُؼي٣ي ٖٓ حُطَم حُٔوظِلش .، ٝ حُزَحٓؾ حُٔؼويس حُظ٢ 

III III-1-1- ChemDraw :18.0  ُاٌشىً رل( :III- 1 ) 

ٖٓ حُظَٞٛ ٤ُِٜخًَ  ٝحُِٔئُل٤ٖ حُؼ٤٤ِٖٔأىحس طٌٖٔ حُؼِٔخء حُٔلظَك٤ٖ ١ٝخُذ حُؼِّٞ  ٣ChemDrawٔؼَ 

ػخُؼ٤ش حلأرؼخى ِٓوظِلش حٍُٜٞ  ٣ٔظويّ أ٠٣خ َُْٓ حًَُِٔزخص ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ك٢ ٍٛٞٛخ ػ٘خث٤ش أٝ. ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش

ًو٤خّ حُِٝح٣خ ر٤ٖ حَُٝحر٢ ٝ أ١ٞحٍ حَُٝحر٢ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش  حُلَحؿ٤ش ، ًٔخ ٣ٞكَ حُزَٗخٓؾ هٜخثٚ أهَٟ

 [2[ ]1] ٝحٌُؼخكش حاٌَُط٤ٗٞش 

 

 ChemDraw : ٚاعٙخ ثزٔبِظ-III-1اٌشىً

 ٝ حُـ٣ِجخص أٓٔخء آظوَحؽ ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش حُز٤خٗخص أٓخ٤ٓخص اػيحى طَٜٔ حلأىٝحص ٖٓ ٓـٔٞػش حُزَٗخٓؾ ٣ل١ٞ

   ظٞكَسحُٔ هٜخثٜٜخ رؼٞ

III-1-2- ثزٔبِظ اي Hybercham  اٌشىً رلُ  : 2007طٕخ  8.03 رلُ صذار(III- 2 ) 

 حُـ٣ِج٤ش رخلأٗظٔش طظؼِن ػخ٤ُش كٔخر٤ش هيٍحص ًٝ حُـ٣ِج٤ش حٌُ٘ٔؿش ٓـخٍ ك٢ حُٔظويٓش حُزَحٓؾ أكي ٛٞ

 أك٠َ ا٠ُ ٝٛٞلا هط٤ش ٝربكيحػ٤خص أرؼخى ٝػلاػش رزؼي٣ٖ حُـ١ِء ٍْٓ ػ٠ِ هخىٍ ٝٛٞ ٝحُٔؼويس ، حُز٤ٔطش

   .[3] [4] ُِـ١ِ ٓٔظوَ ٌَٗ

 حُ٘ٔخًؽ ٖٓ حُؼي٣ي ه٣ٞش٣ويّ كخٓٞر٤ش كِٓش ًٝ حلآظويحٓخص ٓظؼيى ؿِث٢ Hybercham  حٍ .رَٗخٓؾ 

 ػَٝ ٝ ر٘خء ك٢ حٓظويحٓٚ طَٜٔ ٤ٍٓٞٓش ٝحؿٜش ػ٠ِ ٣لظ١ٞ حٌُْ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ كٔخرخص ٝ حُـ٣ِج٤ش

 ؿ٣ِج٤ش ُ٘ٔخًؽ ر٤خٗخص هخػيس ػ٠ِ ٣لظ١ٞ ٝ حلاُظٞحءحص ٝ ٝحُِٝح٣خ حَُٝحر٢ ٛ٘يٓش ٓغ حُظؼخَٓ ٝ حُـ٣ِجخص

   : ٣ٝٔظويّ رُٜٔٞش( حُزَٝط٤٘خص حُز٤ٔ٤َُٞحص) حُؼٔلاهش حُـ٣ِجخص ر٘خء ٖٓ طٌٖٔ

 .حٌُْ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ كٔخرخص*
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 .الجزٌئات هٌاكل تحسٌن*

 .ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٝحلا٤ُخص حُٔٔخٍحص طو٤٤ْ*

 [5] .حُٔطل٢ حُطخهش ؿٜي حٓظٌ٘خف*

  

  HyperChem: ٚاعٙخ ثزٔبِظ -III-2اٌشىً 

III-2- فً ٘ذا اٌؼًّ اٌٛطبئً ٚ اٌجزاِظ اٌّظزؼٍّخ :  

  Hyperchem,CHemDraw3  رَٗخٓؾ, ًٔز٤ٞطَ ٓلٍٔٞؿٜخُ 

-1-2-III  : ٗٞع  ٖٓ ًٔز٤ٞطَ ؿٜخُ طْ آظويحّالأعٙشحmsi، ٚحُظخ٤ُش ًٝحُوٜخث : 

 Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2620 v3@ 2.40 GHzحُٔؼخُؾ   .1

 HDD 500GBحُِٜذ :  حُوَٙ ٓؼش .2

 ر٘ظخّ ط٘ـ٤َ ٣ٝ٘يحُٝ Memory installée (RAM):64Goحٌُحًَس .3

.Windows10 

-2-2-III: ًًّؤ١ ػَٔ ططز٤و٢ أٝ رلغ ػ٢ِٔ ، كبٕ أٍٝ ٓخ َٗ٘ع رٚ ٛٞ ػ٤ِٔش  خطٛاد ٚ طزٌمخ اٌؼ

حُزلغ ، اهظَٜص ػ٤ِٔش حُزلغ ك٢ ػِٔ٘خ ٌٛح ك٢ ا٣ـخى ٝ ؿٔغ ًَٓزخص حُللاك٣ٞٗٞي حُٔوظِلش ، كٖٔ هلاٍ 

 .ٝ حُظوخ٣ٍَ حُٔخروش حُظ٢ طظ٘خٍٝ ك٢ ٟٓٞٞػٜخ ٛخطٚ حًَُٔزخص ص ٔوخلآظوَؿ٘خ أْٛ حُهي ا  sndlٓٞهغ حٍ

٣ـذ اهظ٤خٍ رؼ٠ٜخ ، .رؼي حُزلغ حُٔظٞحَٛ ، حٓظوَؿ٘خ ًَ حُٔوخلاص طو٣َزخ ٝ حُظ٢ ط٘خٍٝ ٌٛح حُٟٔٞٞع 

 :رل٤غ ٣ـذ إٔ ٣ظٞكَ ك٤ٜخ 

 ك٣ٞٗٞيإٔ ٣لظ١ٞ حُٔوخٍ ػ٠ِ ًَٓزخص حُللاك٣ٞٗٞي حُلخِٓش ُ٘لْ حُظ٤ًَزش حلأّ ًَُٔزخص حُللا. 

  إٔ ٣ظٞكَ حُٔوخٍ ػ٠ِ ٓؼَ حلأْٓ ٝ ح٤ُٜـش ح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ٌَُ ًَٓذ. 

  إٔ طظٞكَ حًَُٔزخص ػ٠ِ حُوخ٤ٛش ح٠ُٔخىس ُلأًٔيس ٝIC(50) dpph
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 ٗوّٞ رَْٓ حًَُٔزخص ٝ كلظٜخ .  Chemdrawm رخُ٘ٔزش ُزَٗخٓؾ حٍ . رؼي اهظ٤خٍ ًَٓزخص حُللاك٣ٞٗٞي 

 

 
 Chemdraw: البنٌة الأساسٌة للفلافونوٌد ببرنامج  III-3الشكل رقم 

 .  Hyperchem ٍْٓ ًَٓزخص  حُللاك٣ٞٗٞي ٝ ٍٜٓٔخ ٝ كلظٜخ ، َٗ٘ع ك٢ حُؼَٔ رزَٗخٓؾ حٍ رؼي

 

  الشكل رقمIII-4  البنٌة الأساسٌة للفلافونوٌد برنامج:Hyperchem 

 رخُ٘ٔزش ُِ٘ظخثؾ ٗؼَٝ حُـيحٍٝ حُظخ٤ُش :

 . E(PM3) حُطخهش ه٤ٔش طظَٜ E (MM+)حُطخهش  ه٤ْ 

 طـ٤َٛخ ٝكوخ ُز٤٘ش حُللاك٣ٞٗٞي حلأٓخ٤ٓش .ؿٌٍٝ ٛخطٚ حًَُٔزخص كٔذ 

 رخُ٘ٔزش ُِز٤٘ش حلأٓخ٤ٓش .حُ٘ل٘ش ٗوظخٍ لٍُ اي

 ٝحر٢ رخُ٘ٔزش ُِز٤٘ش حلأٓخ٤ٓش .ٍ حَُح١ٞلٍُ أ

 خ رخُ٘ٔزش ُِز٤٘ش حلأٓخ٤ٓش .حُِح٣ٝلٍُ ألٍبص 

  رخُ٘ٔزش ُِز٤٘ش حلأٓخ٤ٓش .ه٤ْ ػلاع ٍٝحر٢ 

 Partial Charges، (Surface:  ٢ٛ  QSARػ٘خَٛ  :حُللاك٣ٞٗٞي  ًَُٔزخص QSAR هٜخثٚ ه٤ْ 

Area (Approx  ،( Surface Area (Grid، Volume، Hydration Energy ، Log P 

، Refractirity،  Polarizability، Mass. 

 ٝ رؼٞ حُلٔخرخص.  Homo ٝLomoحٍ  ه٤ْ 
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 .ح١َُٝ٘ حًٌٍُٔٞس أػلاٙ كَ ُي٣ًَْٜٓذ كلاك٣ٞٗٞي طظٞ 53رؼي ػ٤ِٔش حُزلغ ، طلِٜ٘خ ك٢ حلأه٤َ ػ٠ِ 

:  ٓيٝٗش ك٢ حُـيٍٝ حُظخ٢ُ ،ٛخطٚ حًَُٔزخص ، أٓٔخثٜخ حُ٘خثؼش ٝ حُؼ٤ِٔش ٝ ًيح حَُٔؿغ حُٔٔظٞكخس ٓ٘ٚ 

 )ؿيٍٝ ٍهْ (.

 
 : اٌجٍٕخ الأَ ٌٍفلافٌٛٔٛذ  III-3اٌشىً رلُ 

-III 3- : لبػذح اٌجٍبٔبد 

 اٌفلافٍٛٔذٌخ اٌّذرٚطخاٌّزوجبد  -1-اٌغذٚي 

 اٌّزعغ الإطُ اٌؼًٍّ الاطُ اٌزغبري اٌّزوت اٌزلُ

1  

Apigenin-7-

O-β-[6′′-O-

E-p-

coumaroyl 

glucoside 

((2R,3S,5R)-3,4,5-trihydroxy-6-((5-

hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-4-

oxo-4H-chromen-7-

yl)oxy)tetrahydro-2H-pyran-2-

yl)methyl (E)-3-(4-

hydroxyphenyl)acrylate 

 

6 

2  

Apigenin-7-

O-β-[4′′-O-

E-p-

coumaroyl 

glucoside 

(2R,3S,4R,5R,6S)-4,5-dihydroxy-6-

((5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-4-

oxo-4H-chromen-7-yl)oxy)-2-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-3-yl (E)-3-(4-

hydroxyphenyl)acrylate 

 

6 
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3  

Taxifolin 2R,3R)-2-(3,4-dihydroxyphenyl)-

3,5,7-trihydroxychroman-4-one) 

 

7 

4  

Quercetin 2-(3,4-di-dihydroxyphenyl)-3,5,7-

trihydroxy-4H-chromen-4-one 

 

8 

5  

Apigenen 

7_O 

Glucoside 

5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)peroxy)-4H-chromen-4-

one 

9 

6  

Luteolin 

7_O 

Glucoside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5-hydroxy-

7-(((2S,4R,5S)-3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

9 

7  

7,8_Dimetho

xy 

isoscutellarei

n 

5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-7,8-

dimethoxy-4H-chromen-4-one 

10 

8 

Apigenin 5,7-dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

4H-chromen-4-one 

10 
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9  

Chryseriol 5,7-dihydroxy-2-(4-hydroxy-3-

methoxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

10 

10  

Luteolin 2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-4H-chromen-4-one 

10 

11 

 

kaempferol 

3-O-b-

isorhamnino

side 

2-(((2R,3S,4R,5R,6S)-3,5-

dihydroxy-4-(((2S,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)-6-((((2R,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2 yl) 

oxy) methyl) tetrahydro-2H-pyran-2-

yl) oxy)-6,8-dihydroxy-3-(4-

hydroxyphenyl)naphthalen-1(4H)-

one 

11 

12 

 

rhamnocitrin 

3-O-b-

isorhamnino

side 

3-(((2R,3S,4R,5R,6S)-3,5-

dihydroxy-4-(((2S,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran -2-

yl)oxy)-6-((((2R,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy) methyl) tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-5-hydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-7-methoxy-4H-

chromen-4-one 

11 
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13 

 

rhamnetin-3-

O-b- 

isorhamnino

side 

3-(((2R,3S,4R,5R,6S)-3,5-

dihydroxy-4-(((2S,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran -2-

yl)oxy)-6-((((2R,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy) methyl) tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-2-(3,4-

dihydroxyphenyl)-5-hydroxy-7-

methoxy-4H-chromen-4-one 

11 

14  

3 (6-

methoxykae

mpfeol) 

3,5,7-trihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-6-methoxy-4H-

chromen-4-one 

12 

15  

Kaempferol 3,5,7-trihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

13 

16  

)−(-catechin (2R,3S)-2-(3,4-

dihydroxyphenyl)chromane-3,5,7-

triol 

14 

17  

)−(-epi-

catechin 

(2R,3R)-2-(3,4-dihydroxyphenyl) 

chromane-3,5,7-triol 

14 
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18  

naringenin-

7-O-β-D-

gluco-

pyranoside 

(S)-5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

7-(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)chroman-4-one 

14 

19  

pinocembrin 

7-O-

rutinoside 

(S)-5-hydroxy-2-phenyl-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2R,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy) methyl) tetrahydro-2H-

pyran-2-yl) oxy)chroman-4-one 

14 

20  

naringenin 

7-O-β-D- 

rutinoside 

5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2R,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)methyl)tetrahydro-2H-pyran-

2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

14 

21  

quercetin-3-

O-β-D-

glucopyrano

side 

(2R)-2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((2S,3R,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)chroman-4-one 

13 

22 

quercetin-3-

O-xyloside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((3S,4R,5S)-3,4,5-

trihydroxytetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)chroman-4-one 

14 
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23  

Isovitexin (2S)-5,7-dihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-6-((3R,4R,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)chroman-4-one 

14 

24  

5,7,8,5'-

tetramethoxy

-3', 4'- 

methylenedi

oxy flavones 

5,7,8-trimethoxy-2-(7-

methoxybenzo[d][1,3]dioxol-5-yl)-

4H-chromen-4-one 

 

14 

25  

-hydroxy—5 

-4,7-

dimethoxy-

6,8-di-C-

methylflavo

ne 

5-hydroxy-7-methoxy-2-(4-

methoxyphenyl)-6,8-dimethyl-4H-

chromen-4-one 

14 

26  

quercetin 7-

methyl ether 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-3,5-

dihydroxy-7-methoxy-4H-chromen-

4-one 

14 

27 

Kaempferol 

7,4'- 

dimethylethe

r 3-O-b-D-

5-hydroxy-7-methoxy-2-(4-

methoxyphenyl)-3-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

14 
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 glucopyrano

side 

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

28 
 

taxi-folin 3-

O-a-L-

rhamnopyra

noside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((2S,3S,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)chroman-4-one 

 

15 

29  

Quercetageti

n 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-3,5,6,7-

tetrahydroxy-4H-chromen-4-one 

16 

30  

Myricetin-3-

O-b-D-

rhamnoside 

5,7-dihydroxy-3-((3,4,5-trihydroxy-

6-methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)-2-(3,4,5-trihydroxyphenyl)-

4H-chromen-4-one 

8 

31  

Kaempferol-

3-O-b-D-

rhamnoside 

5,7-dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

3-(((2S,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-

trihydroxy-6-methyltetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

8 

32 

Quercetin-3-

O-b-D-

glucoside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((2S,3R,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

8 
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33  

Quercetin-3-

O-b-D-

galactoside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-((3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

8 

34  

Rutin 2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-((3,4,5-trihydroxy-6-

(((3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)methyl)tetrahydro-2H-pyran-

2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

8 

35  

taxifolin-7-

sulfate 

(2R,3R)-2-(3,4-dihydroxyphenyl)-

3,5-dihydroxy-4-oxochroman-7-yl 

hydrogen sulfate 

17 

36  

dihydrokaem

pferol-7-

sulfate 

(2R,3R)-3,5-dihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4-oxochromane-7-

sulfonic acid 

17 

37  

eriodictyol-

7-sulfate 

(2R,3R)-3,5-dihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4-oxochromane-7-

sulfonic acid 

17 
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38  

naringenin-

7-sulfate 

(S)-5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

4-oxochroman-7-yl hydrogen sulfate 

17 

39  

Baicalein 3,5,6,7-tetrahydroxy-2-phenyl-4H-

chromen-4-one 

18 

40  

Scutellarin (2S,3S,4S,5R,6S)-6-((5,6-

dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-4-

oxo-4H-chromen-7-yl)oxy)-3,4,5-

trihydroxytetrahydro-2H-pyran-2-

carboxylic acid 

18 

41  

Chrysin 5,7-dihydroxy-2-phenyl-4H-

chromen-4-one 

18 

42  

Baicalin 5,7-dihydroxy-2-phenyl-4H-

chromen-4-one 

18 

43  

apigenin-7-

O-

glucuronide 

(2S,3S,4S,5R,6S)-3,4,5-trihydroxy-

6-((5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

4-oxo-4H-chromen-7-

yl)oxy)tetrahydro-2H-pyran-2-

carboxylic acid 

18 
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44  

chrysin-7-O-

glucuronide 

(2S,3S,4S,5R,6S)-3,4,5-trihydroxy-

6-((5-hydroxy-4-oxo-2-phenyl-4H-

chromen-7-yl)oxy)tetrahydro-2H-

pyran-2-carboxylic acid 

18 

45  

isocarthamid

in-7-O-

glucuronide 

(2S,3S,4S,5R,6S)-6-((5,6-

dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-4-

oxochroman-7-yl)oxy)-3,4,5-

trihydroxytetrahydro-2H-pyran-2-

carboxylic acid 

18 

46  

dimeric 

kaempferol 

8-((5,7-dihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4-oxo-4H-chromen-

3-yl)oxy)-3,5,7-trihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

19 

47 

 

5, 6, 7-

trihydroxy-

8, 4′-

dimethoxyfl

avone 

5,6,7-trihydroxy-8-methoxy-2-(4-

methoxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

19 

48 
 

6, 7-

dihydroxy -

6, 8, 4- 

trimethoxyfl

anone 

6,7-dihydroxy-5,8-dimethoxy-2-(4-

methoxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

19 

49 

 

Galangustin 5,7-dihydroxy-8-methoxy-2-(4-

methoxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

20 
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50  

Kaempferol 

3-O-

rutinoside 

5,7-dihydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

3-(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2R,3R,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)methyl)tetrahydro-2H-pyran-

2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 

51  

Quercetin 3-

O-a-L-

arabinoside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((2S,3R,4S,5S)-3,4,5-

trihydroxytetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 

52  

Quercetin 3-

methoxy-7-

O-b-D-

glucoside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5-hydroxy-

3-methoxy-7-(((2R,3S,4R,5R,6S)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 

53  

Quercetin 3-

methoxy-7-

O-

gentiobiosid

e 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5-hydroxy-

3-methoxy-7-(((2S,3R,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

((((2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)methyl)tetrahydro-

2H-pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-

one 

15 
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Myricetin 7-

O-

gentiobiosid

e 

3,5-dihydroxy-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2R,3R,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)methyl)tetrahydro-

2H-pyran-2-yl)oxy)-2-(3,4,5-

trihydroxyphenyl)-4H-chromen-4-

one 

15 

55 
 

Myricetin 7-

O-rutinoside 

3,5-dihydroxy-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2S,3S,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)methyl)tetrahydro-2H-pyran-

2-yl)oxy)-2-(3,4,5-

trihydroxyphenyl)-4H-chromen-4-

one 

15 

56  

Myricetin 3-

O-b-D-

galactoside 

5,7-dihydroxy-3-

(((2S,3R,4S,5R,6S)-3-hydroxy-6-

(hydroxymethyl)-4,5-

dimethyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)-2-(3,4,5-trihydroxyphenyl)-

4H-chromen-4-one 

15 

57 
 

Myricetin 

3,40 

-O-di-a-L-

rhamnoside 

2-(3,5-dihydroxy-4-

(((2R,3S,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-methyltetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)phenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((2R,3S,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 
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58  

Myricetin 40 

-methoxy-3-

O-b-D-

galactoside 

2-(3,5-dihydroxy-4-methylphenyl)-

5,7-dihydroxy-3-

(((2S,3R,4S,5R,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 

59  

Myricetin 40 

-methoxy-3-

O-a-L-

rhamnoside 

2-(3,5-dihydroxy-4-methylphenyl)-

5,7-dihydroxy-3-

(((2R,3S,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-methyltetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 

60  

3,7,3'4' , 5' -،  

pentahydrox

yflavone 

3,7-dihydroxy-2-(3,4,5-

trihydroxyphenyl)-4H-chromen-4-

one 

15 

61  

3,7,3',5'-

tetrahydroxy

-4' 

methoxyflav

one 

2-(3,5-dihydroxy-4-methylphenyl)-

3,7-dihydroxy-4H-chromen-4-one 

15 

62 
 

3,7,4' 

-trihydroxy-

3' ، 5'-

dimethoxyfl

avone 

3,7-dihydroxy-2-(4-hydroxy-3,5-

dimethylphenyl)-4H-chromen-4-one 

15 
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63 
 

4 

0 

-Methoxy-

apigenin 

7-hydroxy-2-(p-tolyl)-4H-chromen-

4-one 

15 

64  

Apigenin 7-

O-b-D-

glucuronide 

(2S,3S,4S,5R,6S)-3,4,5-trihydroxy-

6-((5-hydroxy-2-(4-hydroxyphenyl)-

4-oxo-4H-chromen-7-

yl)oxy)tetrahydro-2H-pyran-2-

carboxylic acid 

15 

65 
 

Apigenin 7-

O-

gentiobiosid

e 

2-(4-hydroxyphenyl)-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2R,3R,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)methyl)tetrahydro-

2H-pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-

one 

15 

66 

 

Luteolin 7-

O-

gentiobiosid

e 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-7-

(((2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-((((2R,3R,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)methyl)tetrahydro-

2H-pyran-2-yl)oxy)-4H-chromen-4-

one 

15 

67 

Taxifolin 3-

O-a-L-

rhamnoside 

2-(3,4-dihydroxyphenyl)-5,7-

dihydroxy-3-(((2R,3S,4S,5S,6R)-

3,4,5-trihydroxy-6-

methyltetrahydro-2H-pyran-2-

yl)oxy)-4H-chromen-4-one 

15 
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68  

Dihydromyri

cetin 3-O-a-

L-

rhamnoside 

5,7-dihydroxy-3-

(((2R,3S,4S,5S,6R)-3,4,5-

trihydroxy-6-methyltetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-2-(3,4,5-

trihydroxyphenyl)-4H-chromen-4-

one 

15 

69  

8-Hydroxy-

naringenin 

5,7,8-trihydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

15 

70  

Naringenin 

7-O-

neohesperid

oside 

7-(((2S,3R,4S,5S,6R)-4,5-

dihydroxy-6-(hydroxymethyl)-3-

(((2S,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-

trihydroxy-6-methyltetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)tetrahydro-2H-

pyran-2-yl)oxy)-5-hydroxy-2-(4-

hydroxyphenyl)-4H-chromen-4-one 

15 
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 ًَُٔزخص حُللاك٣ٞٗٞي حُٔيٍٝٓش ٓيٝٗش ًخلأط٢ :  PM3 ٝ حُلوَ +MM رخُ٘ٔزش ُلوَ   E حُطخهشه٤ْ 

 ٌّزوجبد اٌفلافٌٛٔٛذ :E1(MM+) ، E2(PM3) : لٍُ اٌطبلخ III - 2 -اٌغذٚي 

اٌّز

 وت

E1(MM+) E2(PM3) اٌّز

 وت

E1(MM+) E2(PM3) اٌّز

 وت

E1(MM+) E2(PM3) 

1 47.356794 7571.0784- 28 23.619820 3993.3378- 50 42.400387 7625.0869- 

2 52.33749 7573.2609- 29 20.35694 5631.5849- 51  .30. 349324 5395.5482- 

3 6.909972 3844.7442- 30 20.567902 5799.7258- 
52 

25560738 6041.8800- 

4 19.817144 3726.4429- 31 16.552942 3824.8886- 53 50.252747 58083.391- 

5 31.996335 5616.1125- 33 16.32565 3654.9866- 54 47.402858 7926.6226- 

6 30.535894 5718.6144- 34 20.32548 2516.2546- 55 46.592968 7825.9952- 

7 24.260679 4157.3107- 35 23.256841 4200.1549- 56 747.732788 6181.9273- 

9 16.824410 3524.5573- 36 21.236584 2354.2365- 57 47.894855 7728.8906- 

10 20.036743 3895.0668- 37 19.325695 3265.2546- 58 40.186733 61442.132- 

11 15.310415 3627.1174- 39 18.116243 4209.9717- 59 36.539757 6045.5930- 

12 64.962120 9762.7004- 40 17.923705 3997.0316- 60 17.203643 3719.9462- 

13 63.059509 9842.6831- 41 17.483192 4116.3197- 61 32.474311 3988.4049 

14 66.455939 9947.7538- 42 19.409301 4011.9610- 62 28.203902 4254.9346- 

16 25.160802 3989.9735- 43 17.972357 3617.4075- 63 15.516032 3595.3592- 

17 21.230620 3623.7529- 44 26.077171 5671.6312- 64 29.301825 5568.9852- 

18 2.084261 3861.2161- 45 16.615265 3419.4528- 65 45.180337 7507.7549- 

19 2.084261 3861.1261- 46 25.865571 5565.7830- 66 44.481798 7714.6244- 

20 25.067139 5691.3773- 47 29.166514 5569.6311- 67 32.625426 5677.7618- 

21 35.529425 7541.4338- 48 28.925330 5464.3290- 68 30.941452 5780.5113- 
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22 44.863709 7523.3270- 49 16.139637 5791.1757- 69 14.212362 3621.1401- 

23 21.103832 5898.8904- 50 35.659005 7116.1019- 70 47.387358 7529.8158- 

24 18.468577 5519.7451- 51 25.179074 4259.6667-    

25 22.920933 5788.7589- 52 25.179074 4519.1581-   .  

26 38.983432 5033.7750- 53 22.439616 4161.1425-    

27 22.897962 4620.4743- 50 42.400387 7625.0869-    

حٓظوَؿ٘خ ؿٌٍٝ ٛخطٚ حًَُٔزخص كٔذ طـ٤َٛخ ٝكوخ ُز٤٘ش حُللاك٣ٞٗٞي حلأٓخ٤ٓش )ٌَٗ ٍهْ ( ، ٝ ُوٜض ك٢ 

 حُـيٍٝ حُظخ٢ُ :

 

 ثٍٕخ اٌفلافٌٛٔٛذ ِغ اٌغذٚر -  III-6اٌشىً رلُ رلُ 

،  اٌضّبٍٔخ ٌٍّزوجبد اٌّذرٚطخ  R';R2';R3';R4';R1;R2;R3;R4اٌغذٚر - III-3رلُ اٌغذٚي 

 وبلأرً :

  

R5 R4 R3 R2 R1 R4' R3' R2' R1' 
 اٌّزوت

\ 

 

\ O

H 

\ \ \ OH \ 

1 
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\ 

 

\ O

H 

\ \ \ OH \ 

2 

\ OH \ O

H 

OH \ \ OH OH 

3 

\ OH \ O

H 

OH \ \ OH OH 

4 

\ 

 

\ O

H 

\ \ \ OH \ 

5 

\ 

 

\ O

H 

\ \ \ OH OH 

6 

OCH3 H3CO \ O

H 

\ \ \ OH \ 

7 

\ OH \ O

H 

\ \ \ OH \ 

8 

\ OH \ O

H 

\ \ \ OH OC

H3 9 

\ OH \ O

H 

\ \ \ OH OH 

10 
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\ OH \ O

H 

 

\ H OH \ 

11 

\ OCH3 \ O

H 

 

\ H OH \ 

12 

\ OCH3 \ O

H 

 

\ OH OH \ 

13 

\ OH H3CO O

H 

OH \ \ OH \ 

14 

\ OH \ O

H 

OH \ \ OH \ 

15 

\ OH \ O

H 

OH \ \ OH OH 

16 

\ OH \ O
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OH \ \ OH OH 

17 

\ 
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H 

\ \ \ OH \ 

18 
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\ 
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\ \ OH OH 
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\ \ OH OH 
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\ OH 

 

O
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\ \ \ OH \ 
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CH3 OCH3 CH3 O

H 

\ \ \ OC

H3 

\ 

25 

\ OCH3 \ O

H 

OH \ OH OH \ 

26 

\ OCH3 \ O

H 

 

\ \ OC

H3 

\ 

27 

\ OH \ O

H 

 

\ OH OH \ 

28 

\ OH OH O

H 

OH \ OH OH / 

29 

\ OH \ O

H 

 

\ OH OH OH 

30 

/ OH \ O
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\ / OH \ 
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\ OH \ O

H 

 

\ OH OH / 
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OCH3 OH OH O

C
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\ \ \ OC

H3 

\ 

48 

OCH3 OH / O
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/ OH / O
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/ OH OH OH 

68 

OH OH / O
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H 

/ / / OH / 

70 

 

ٝ ٤ُْ ؿ٤ٔغ  (- III-7رلُ اٌشىً )رخُ٘ٔزش ُٜخطٚ حُو٤ْ كوي طْ كٔخرٜخ رخُ٘ٔزش ًَُِٔذ حلأٓخ٢ٓ كو٢ 

 ُـيحٍٝ حُظخ٤ُش :حٛخطٚ حُو٤ْ ٓيٝٗش ك٢  حًَُٔزخص .

  (- III-4رلُ اٌغذٚي  ) ه٤ْ حُ٘ل٘خص

  ( - III-5رلُ )اٌغذٚي ه٤ْ ١ٍٞ حَُٝحر٢ 

 (  - III-6رلُ )اٌشىً ه٤ْ حُِحٝح٣خ 

 (  - III-7رلُ )اٌشىً  ه٤ْ ػلاع ٍٝحر٢
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 : اٌجٍٕخ الأطبطٍخ ٌٍفلافٌٛٔٛذ ِزلّخ   - III-7رلُ اٌشىً 

 :ٍفلافٌٛٔٛذ اٌّذرٚطخ ٌ ٌٍّزوجبد الأطبطٍخ ٌٍجٍٕخ اٌذراد شؾٕخلٍُ  – III-4رلُ اٌغذٚي 

PM3 MM+ اٌذراد PM3 MM+ اٌذراد 

0.212- 0.00 C10 0.104- 0.00 O1 

0.332- 0.00 O11 0.156 0.00 C2 

0.072- 0.00 C1' 0.313- 0.00 C3 

0.062- 0.00 C2' 0.384 0.00 C4 

0.109- 0.00 C3' 0.008 0.00 C5 

0.080- 0.00 C4' 0.144- 0.00 C6 

0.104- 0.00 C5' 0.044- 0.00 C7 

0.080- 0.00 C6' 0.147- 0.00 C8 

   0.108 0.00 C9 

حى ٣ظَٜ ُ٘خ حُـيٍٝ إٔ ًَ حُيٍحص ُٜخ ٗل٘ش  PM3ٝحُلوَ  +MMهٔ٘خ رٜيٙ حُيٍحٓش ك٢ كو٤ِٖ، حُلوَ 

ك٢ٜ ىحص ٗلٖ ٓٞؿزش  C2 ٝC9 ٓخػيح حُيحٍس PM3ٝٗل٘ش ٓخُزش ك٢ حُلوَ   +MMٓؼيٝٓش ك٢ حُلوَ 

 ٓخ ٣يٍ ػ٠ِ حٗٚ ٣وغ ػ٤ِٜخ ٛـّٞ ٤ٌِ٤ٗٞ ك٢ِ٤. 
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 : °A)) ثبلأغظززَٚ فلافٌٛٔٛذ ٌٍ طبطٍخأطٛي اٌزٚاثظ ٌٍجٍٕخ الأ لٍُ -III- 5 رلُ اٌغذٚي 

PM3 MM+ اٌزاثطخ PM3 MM+ اٌزاثطخ 

1.40142 1.34398 C9 – C10 1.37663 1.36128 O1 - C2 

1.47437 1.35537 C2 - C1' 1.35272 1.34701  C3  = C2 

1.39899 1.35074 C1' - C2' 1.46853 1.36154 C3 - C4 

1.39051 1.34248  C3' =  C2' 1.48032 1.36113 C4 - C10 

1.39056 1.33943 C3' - C4' 1.39898 1.34568 C10 = C5 

1.39123 1.33955  C5' =  C4'  1.38659 1.3422 C5 – C6 

1.38829 1.34311 C5' - C6' 1.3958 1.34084 C6 - C7 

1.40088 1.3495 C1'    = C6' 1.38602 1.341278 C7 = C8 

1.22054 1.21206 O11    =C4 1.40395 1.34397 C8 - C9 

   1.3799 1.355436 C1  =C9 

 

 ٍفلافٌٛٔٛذ :ٌ الأطبطٍخ لٍُ ألٍبص اٌشٚاٌب ٌٍجٍٕخ -III-6 رلُ اٌغذٚي 

PM3 MM+ اٌشاٌٚخ PM3 MM+ اٌشاٌٚخ 

119.759 120.122 C2' = C3' – C4' 223.592 117.284 O1 - C2 = C3 

120.081 118.881 C3' – C4' = C5' 122.015 122.769 C2 = C3 – C4 

120.526 120.347 C4' = C5' – C6' 113.998 118.786 C3 – C4 – C10 

119.069 122.089 C5' – C6' = C1' 119.116 119.261 C4 – C10 = C9 

120.111 116.189 C6' = C1' – C2' 123.873 121.06 C10 = C9 – O1 

122.472 118.955 C3 – C4 = O11 117.406 120.838 C9 – O1 –C2 

123.529 122.258 O11 = C4 - C10 120.266 119.874 C10 – C5 = C6 

122.213 119.883 C4 - C10 - C5 120.423 119.867 C5 = C6 – C7 

114.763 120.521 O1 – C9 – C8 120.6 119.704 C6 – C7 = C8 

112.924 118.982 O1 – C2 – C1' 118.677 121.281 C7 = C8 – C9  

122.349 118.551 C2 – C1' – C2' 121.364 118.418 C8 – C9 = C10 

118.582 125.26 C6' = C1' – C2 118.671 120.856 C9 = C10 – C5 

123.484 123.733 C1' – C2 = C3 120.454 122.344 C1' – C2' = C3' 
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ك٘لاكع إٔ  ٣MM+ ٝ PM3خ حُز٤٘ش حلأٓخ٤ٓش ُِللاك٣ٞٗٞي رخٓظؼٔخٍ حُلو٤ِٖ حُـيٍٝ أػلاٙ ٣ز٤ٖ ُ٘خ ه٤ْ ُٝح

ىٍؿش ،  125.26ٝرِـض  C6' = C1' – C2و٤ْ ٓظوخٍرش ك٤غ ًخٗض أًزَ ه٤ٔش ُِِح٣ٝش رؼٞ حُُِلو٤ِٖ 

أٓخ رخُ٘ٔزش  +MMىٍؿش ٝٛيح ك٢ حُلوَ  116.189ٝ ًخٗض  'C6' = C1' – C2 ٝأٛـَ ه٤ٔش ُِِح٣ٝش

ىٍؿش  113.998ٝأٛـَ ه٤ٔش  O1 - C2 = C3ىٍؿش ُِِح٣ٝش  223.592كٌخٗض أًزَ ه٤ٔش  PM3ُِلوَ 

 . C3 – C4 – C10ُِِح٣ٝش 

 

 ٌٍفلافٌٛٔٛذ : الأطبطٍخ ٌٍجٍٕخألٍبص صلاس رٚاثظ  -III-7 رلُ اٌغذٚي 

PM3 MM+ اٌضلاس رٚاثظ اٌّشىٍخ PM3 MM+ اٌضلاس رٚاثظ اٌّشىٍخ 

179.81- 179.761- C2-C1'-C2'-C3' 0.0154268 0.119926- O1-C2=C3-C4 

0.0160385- 0.103759- C1'-C2'-C3'-C4' 179.896 179.91 C2=C3-C4=O11 

0.0475232- 0.0760873- C2'-C3'-C4'-C5' 0.0878076- 0.065849- C2=C3-C4=C10 

0.062626 0.163346 C3'-C4'-C5'-C6' 0.108442 0.144431 C3-C4=C10-C9 

6.98313E 007- 0.0569339- C4'-C5'-C6'-C1' 0.0725092- 0.0122757- C4=C10-C9-O1 

0.0819955- 0.11648- C5'-C6'-C1'-C2' 8.57276E 006- 0.170593- C10-C9-O1-C2 

0.0960198 0.20224 C6'-C1'-C2'-C3' 2.47314*005- 0.241285 C9-O1-C2-C3 

0.464782- 0.470145- C6'-C1'-C2-C3 0.123098 0.0980089 O11-C4-C10-C5 

179.925- 179.978- C7-C8-C9-O1 180 180 C4-C10-C5-C6 

180 179.92- C8-C9-O1-C2 0.0369234 0.120544 C10-C5-C6-C7 

2.47313E 005- 0.241285- C9-O1-C2-C3 0.0312688- 0.0430306- C5-C6-C7-C8 

179.827 179.844 C5'-C6'-C1'-C2 2.8283-E  005- 0.0684792- C6-C7-C8-C9 

179.911- 179.942- C1'-C2-C3-C4 0.0660358 0.11694 C7-C8-C9-C10 

179.968 179.94- C9-O1-C2-C1' 0.0611609- 0.0369447- C8-C9-C10-C5 

   0.500403- 0.32064- O1-C2-C1'-C2' 

 

 ، ٓيٝٗش ك٢ حُـيٍٝ ح٥ط٢ :  Hyperchemحُظ٢ هٔ٘خ رلٔخرٜخ رزَٗخٓؾ QSAR ه٤ْ 

 : PM3ٌٍّزوجبد اٌّذرٚطخ ثطزٌمخ   (QSAR)ٔزبئظ اٌؼلالخ ثٍٕخ فبػٍٍخ -III-8 رلُ اٌغذٚي 

Mass Polariz

ability 

Refract

ivity 

Log P Hydrat

ion 

Energy 

V Surface 

(Grid) 

Surface 

Area 

(Appro

x) 

Par

tial 

Ch

arg

es 

اٌّز

 وت

578.53 56.38 157.63 2.89- 36.57- 1441.22 814.40 636.12 0.0 1 

578.53 56.38 157.63 2.89- 37.35- 1424.54 799.37 621.06 0.0 2 
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304.26 28.73 81.20 3.02- 31.74- 768.21 466.72 352.91 0.0

0 

3 

302.24 28.54 83.17 4.01- 34.24- 764.09 471.33 366.09 0.0 4 

448.38 41.33 113.93 3.38- 36.47- 1120.91 659.73 499.81 0.0 5 

464.38 41.96 115.54 4.40- 42.07- 1139.37 669.47 504.49 0.0 6 

314.29 31.57 91.03 3.05- 18.79- 840.89 499.82 429.10  7 

270.24 27.27 79.88 2.09- 23.84- 721.25 446.13 359.87 0.0 9 

300.27 29.74 86.26 3.08- 24.55- 796.61 489.70 403.72 0.0 10 

286.24 27.90 81.49 3.11- 29.49- 741.24 458.81 364.68 0.0 11 

738.70 68.09 177.89 3.81- 49.54- 1702.45 856.30 686.68 0.0 12 

754.70 68.37 180.50 5.28- 45.73- 1744.04 882.60 723.41 0.0 13 

770.69 69.37 182.11 6.31- 52.23- 1767.20 917.03 741.59 0.0 14 

316.27 30.38 87.94 3.98- 26.64- 818.59 499.88 399.09 0.0 16 

286.24 27.90 81.56 2.99- 28.66- 745.25 463.22 359.96 0.0 17 

290.27 28.65 80.69 3.12- 32.22- 776.61 473.78 369.73 0.0 18 

290.27 28.65 80.69 3.12- 32.22- 776.61 473.78 369.73 0.0 19 

434.40 40.88 110.69 3.03- 30.40- 1102.76 650.21 480.59 0.0 20 

564.54 53.03 139.95 2.43- 30.65- 1411.41 788.50 586.69 0.0 21 

578.53 53.47 143.18 3.98- 37.94- 1405.55 774.69 595.48 0.0 22 

466.40 42.15 113.62 4.24- 42.72- 1097.90 613.22 461.88 0.0 23 

436.37 39.68 107.65 3.86- 41.55- 1060.91 607.34 474.85 0.0 24 

450.40 41.52 112.30 4.05- 30.01- 1115.03 644.35 465.52 0.0 25 

386.36 37.58 106.15 4.78- 11.78- 1022.83 599.46 524.27 0.0 26 

326.35 34.61 97.99 1.72- 9.95- 913.76 531.22 486.03 0.0 27 
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316.27 30.38 87.94 3.98- 29.01- 814.98 489.43 411.04 0.0 28 

476.44 45.00 123.53 4.39- 22.99- 1175.69 659.12 494.35 0.0 29 

450.40 41.52 112.07 3.45- 39.90- 1098.22 621.51 621.51 0.0 30 

318.24 29.18 84.77 5.04- 38.39- 783.66 481.68 481.68 0.0 31 

464.38 41.96 115.66 5.72- 40.19- 1084.13 602.56 444.47 0.0 33 

432.38 40.69 112.45 3.67- 30.68- 1054.71 590.47 431.85 0.0 34 

464.38 41.96 115.60 5.48- 37.89- 1080.42 607.16 413.45 0.0 35 

464.38 41.96 115.60 5.48- 37.89- 1080.42 607.16 431.45 0.0 36 

610.53 54.75 146.47 5.91- 44.31- 1391.21 743.35 527.28 0.0 37 

384.31 30.51 91.19 3.08- 37.01- 891.42 531.04 450.14 0.0 39 

352.32 29.23 88.24 2.32- 28.33- 845.49 511.06 425.12 0.0 40 

368.31 29.87 89.86 2.65- 33.09- 874.13 529.88 444.74 0.0 41 

352.32 29.23 88.25 1.62- 27.99- 849.16 508.37 436.19 0.0 42 

286.24 27.90 81.56 2.99- 25.98- 742.51 459.47 344.66 0.0 43 

462.37 41.41 113.79 4.47- 39.21- 1112.71 647.21 505.99 0.0 44 

254.24 26.63 78.28 1.06- 17.01- 700.35 435.95 345.72 0.0 45 

446.37 40.77 112.18 3.44- 32.19- 1091.85 635.74 489.08 0.0 46 

446.37 40.14 112.18 3.44- 35.75- 1101.78 648.06 512.44 0.0 47 

430.37 41.60 110.58 2.42- 28.89- 1081.70 635.62 497.75 0.0 48 

464.38 55.03 112.16 3.94- 37.55- 1131.14 659.30 507.08 0.0 49 

570.47 55.03 161.53 7.05- 49.06- 1325.23 717.35 573.21 0.0 50 

330.29 32.21 92.63 4.07- 22.59- 862.68 413.32 439.46 0.0 51 

344.32 34.05 97.40 4.04- 18.00- 918.87 547.52 477.00 0.0 52 
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314.29 31.57 91.03 3.05- 842.25 842.25 500.49 437.12 0.0 53 

594.53 54.11 144.86 4.88- 44.47- 1370.37 714.38 564.46 0.0 50 

434.36 39.49 109.64 5.10- 40.02- 1048.47 600.44 457.30 0.0 51 

478.41 43.80 120.37 5.44- 28.28- 1166.97 669.56 512.23 0.0 52 

640.55 57.22 152.78 6.66- 44.97- 1510.62 822.26 614.59 0.0 53 

642.52 56.02 149.62 7.72- 56.36- 1470.30 799.52 581.01 0.0 54 

626.52 55.38 148.07 6.93- 53.71- 1478.97 817.80 618.79 0.0 55 

476.44 45.00 23.73 4.45- 35.00- 1097.93 610.62 370.63 0.0 56 

610.53 54.75 146.55 6.39- 46.95- 1399.54 755.12 564.09 0.0 57 

494.41 44.43 121.97 6.47- 42.18- 1188.98 661.43 527.62 0.0 58 

478.41 43.80 120.43 5.68- 38.46- 1135.83 634.33 511.44 0.0 59 

302.24 28.54 83.17 4.01- 33.96- 766.55 465.29 371.92 0.0 60 

316.27 30.38 87.94 3.98- 28.1- 825.72 504.01 412.75 0.0 61 

330.29 32.21 92.71 3.95- 23.17- 882.33 530.29 449.46 0.0 62 

252.27 27.83 80.95 0.12 10.19- 739.22 458.58 388.17 0.0 63 

446.37 40.77 112.18 3.44- 33.64- 1083.42 635.61 484.88 0.0 
64 

578.53 53.47 143.12 3.74- 33.97- 1413.81 781.48 578.40 0.0 65 

594.53 54.11 144.73 4.77- 40.79- 1432.66 790.93 583.93 0.0 66 

448.38 41.33 114.06 4.69- 39.33- 1064.71 600.20 460.71 0.0 67 

464.38 41.96 115.66 5.72- 44.66- 1084.98 604.64 472.71 0.0 68 

286.24 27.90 81.49 3.11- 27.65- 736.13 451.09 359.70 0.0 69 

578.53 53.47 143.18 3.98- 38.57- 1391.86 773.23 575.14 0.0 70 
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 ًَُِٔذ ٓـِض هي  حُلـْ ك٢ ه٤ٔش أًزَ إٔ حُـيٍٝ ٖٓ ٗلاكع:  Volume Moléculaire ( V) اٌؾغُ

 41 700.35  ًخٗض هي ٝ ًَُِٔذ ه٤ٔش أهَ ٓـِض ك٤ٖ ك٢ 1767.20 رِـض ك٤غ 13

 ك٢ حُيٝرخٕ هخر٤ِش  ػ٠ِ ىلاُش ٓخُزش ًخٗض حُو٤ْ ؿ٤ٔغ:  Log P ( Coffcient de  partition) لٍُ

  حُٔخء

 ٓـِ٘خ ك٤غ 800 ٖٓ أهَ ح٤ُُٞٔش حٌُظِش ه٤ْ ؿ٤ٔغ:   MW (Masse Moléculaire): اٌٌٍّٛخ اٌىزٍخ

 ًٝخٗض 63 حًَُٔذ ٓـِٜخ كوي ه٤ٔش لأًزَ رخُ٘ٔزش أٓخ 770.69 ًخٗض ٝ 13 حًَُٔذ ػ٘ي ُٜخ ه٤ٔش أًزَ

252.27 

 26.63 ٢ٛ ُٜخ ه٤ٔش أهَ كٌخٗض حلإٓظوطخر٤ش ه٤ْ ٓـِض ُوي:  (POL) Polarisabilité الإطزمطبثٍخ

 13 ًَُِٔذ 69.37 رِـض ه٤ٔش ٝأًزَ 41 ًَُِٔذ

 ٝرِـض 25 ًَُِٔذ ه٤ٔش أًزَ ٓـِ٘خ :   Energie d’ hydraion(Kcal/mol) (EH) الإِب٘خ طبلخ

  ًَُِٔذ ه٤ٔش أهَ ٓـِض ر٤٘ٔخ( حُيٝحرخٕ ٗل٤ق)حُٔخء ك٢ حُيٝرخٕ ػ٠ِ حًَُٔذ هيٍس ُ٘خ ٣ظَٜ ٝٛيح -9.95

 رخه٢ ٓغ ٓوخٍٗش حُٔخء ك٢ ىٝرخ٤ٗش أكٖٔ ٛٞ حًَُٔذ ٛيح إٔ ػ٠ِ ٣يٍ ٓٔخ -56.36 رِـض ك٤غ 54

 .حًَُٔزخص

 لأهَ رخُ٘ٔزش أٓخ ٝ 182.11 رِـض هي ٝ 13 ًَُِٔذ ًخٗض ُلاٌٗٔخ٣ٍش ٓـِض ه٤ٔش أًزَ:  Ref الإٔىظبرٌخ

 23.73  كٌخٗض 56 حًَُٔذ ٓـِٜخ كوي ه٤ٔش

  741.59 رِـض ٝ 13ًَُِٔذ ه٤ٔش أًزَ ٓـِض:   Surface Area (Approx) اٌظطؾٍخ اٌّظبؽخ

  344.66 ٗظ٤ـظٜخ ًٝخٗض 39 حًَُٔذ ه٤ٔش أهَ  ٓـِض ك٤ٖ  ك٢

  ك٢  917.03 رِـض ٝ 13 ًَُِٔذ ه٤ٔش أًزَ ٓـِض:  Surface Area (Grid) اٌظطؾٍخ اٌّظبؽخ

  413.32 ٗظ٤ـظٜخ ًٝخٗض 47 حًَُٔذ ه٤ٔش أهَ  ٓـِض ك٤ٖ

ٚ اٌؾظبثبد ِذٚٔخ فً  اٌمطت صٕبئً ػشَ ٚ HOMO ٚ LUMOطبلخ ٔزبئظ  -III-9 رلُ اٌغذٚي 

 اٌغذٚي أدٔبٖ :

U(D) Total 

Energy 

 E LUMO HOMO Chaleur deفً  اٌفزق

Formation اٌّزوت 

5.025 172437- 7.950996 1.113419- 9.064415- 379.6263447- 1 

6.074 172434- 8.120192 0.908031- 9.028223- 377.2009244- 2 

1.531 92646.2- 8.174277 0.8502218- 9.024499- 239.2571774- 3 

4.46 91924.9- 8.167273 0.8658667- 9.03314- 225.1599351- 4 

4.065 138910- 7.820447 1.413642- 9.234089- 330.2335049- 5 

3.134 145685- 7.717719 1.442256- 9.159975- 373.1764509- 6 

4.322 92019.4- 7.995004 1.048326- 9.04333- 165.3986952- 7 

4.817 78378- 8.121741 1.033492- 9.155233- 142.3922596- 8 

3.865 88589.1- 8.006196 1.059093- 9.065286- 178.2488.72- 9 

3.621 85153.1- 8006697 1.096409- 9.103106- 185.3934198- 10 
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6.579 229743- 8.384968 0.7719565- 9.156925- 692.0943867- 11 

7.176 236495- 8.371448 0.702133- 9.073581- 712.5180657- 12 

5.36 243273- 8.208078 0.8702542- 9.078332- 758.0298377- 13 

5.853 95356.5- 8.094239 0.8667049- 8.960944- 213.5964663- 14 

5.381 85149.7- 8.195822 0.8202909- 9.016113- 182.0288695- 15 

2.173 86593.1 8.931372 0.1408162- 9.072188- 211.0841588- 16 

2.173 86593.1- 8.931372 0.1408162- 9.072188- 211.0841588- 17 

3.997 132916- 8.645325 0.6920229- 9.337348- 360.8533216- 18 

2.751 173188- 8.654647 0.7741856- 9.428833- 485.8728363- 19 

3.365 179240- 8.130596 1.129359- 9.259955- 512.4113383- 20 

4.081 146468- 8.358062 0.8923963- 9.250458- 449.2484968- 21 

3.419 136248- 8.279106 0.8444012- 9.123507- 404.7561034- 22 

5.739 139685- 8.348843 0.8696275- 9.2184.7- 398.6759509- 23 

2.475 115142- 8.004586 1.012601- 9.017187- 201.6670148- 24 

4.235 902146.1- 7.833501 1.004602- 8.838103- 137.9333383- 25 

6.013 95359.9- 7.9985896 0.9167664- 8.915356- 216.9607567- 26 

4.144 145833- 8.3854478 0.6556632- 9.041111- 366.7590634- 27 

2.228 138964- 8.3863966 0.7842474- 9.170644- 409.6427724- 28 

6.128 142407- 7.877352 0.8341628- 8.711515- 264.0465699- 29 

0.8225 145729- 8.1014946 0.6309224- 8.732417- 417.7403929- 30 

3.48 132185- 8.427269 0.5108047- 8.938074- 337.0219328- 31 

3.523 145737- 8.5130475 0.6282045- 9.141252- 425.1174691- 32 

3.523 145737- 8.5130475 0.6282045- 9.141252- 425.1174691- 33 

6.912 192771- 8.120458 0.9244778- 9.044936- 579.4760881- 34 

2.454 117260- 8.103566 0.9863282- 9.089894- 359.4077404- 35 

3.931 103702- 7.891038 1.527608- 9.418646- 265.5856492- 36 

2.346 110493- 8.196278 0.8885694- 9.084847- 325.3147521- 37 

4.898 103717- 8.6542715 0.7469965- 9.401268- 280.5150084- 38 

5.246 85143.4- 7.831286 0.9000849- 8.731371- 175.6836339- 39 

4.132 145035- 7.831244 1.183422- 9.014666- 430.3971852 40 

5.137 71600.4- 8.17809 1.066883- 9.244973- 96.84682794- 41 

3.349 138257- 7.829592 1.216958- 9.04655- 384.1080174- 42 

2.492 138260- 8.127233 1.061348- 9.188581- 387.9561095- 43 

2.576 131483- 8.20005 1.093086- 9.293136 342.2130032- 44 

4.286 145757- 8.064011 0.8413513- 8.905362- 445.7377131- 45 

9.955 169565- 7.662406 1.212277- 8.874683- 336.8579674- 46 

5.676 98794.2- 7.714258 1.072957- 8.787215- 208.195677- 47 

4.643 102222- 8.029579 0.9045636- 8.934143- 192.5931283- 48 

5.155 92023.2- 8.034315 1.029739- 9.064054- 169.2305424- 49 
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ٌٍّزوجبد ٚ اٌؾظبثبد  اٌمطت صٕبئً ػشَ ٚ HOMO ٚ LUMOطبلخ ٔزبئظ  -III-10 رلُ اٌغذٚي 

 : 15ِٓ اٌّزعغ رلُ 

U(D) Total 

Energy 

 E LUMO HOMO Chaleur deفً  اٌفزق

Formation اٌّزوت 

 

5.149 186014- 8.322724 0.8550928- 9.177817- 554.6119339- 50 

3.023 135521- 8.1995495 0.8543465- 9.053896- 384.7763250- 51 

5.655 149176- 7.876179 1.082397- 8.958576- 421.380164- 52 

1.59 202986- 7.787313 1.184915- 8.972228- 202.9855089- 53 

4.35 206333- 8.005716 1.173188- 9.178904- 677.4705609- 54 

6.106 199560- 8.048205 1.002307- 9.050436- 636.4023077- 55 

5.223 145812- 7.7022645 0.9454335- 8.647698- 345.8603224- 56 

5.195 192790- 8.187404 1.035513- 9.222917- 598.8565995- 57 

2.404 155949- 8.057111 0.9650713- 9.182405- 462.0414424- 58 

2.549 149180- 8.018154 1.261765- 9.272132- 425.010128- 59 

4.093 91918.4- 8.0727475 0.8421215- 8.914869- 218.6631636- 60 

4.972 95354.9- 8.163341 0.77434- 9.085036- 212.0279612- 61 

3.982 98789.5- 7.9905297 0.7524238- 9.009626- 203.4636362- 62 

4.682 68271.8- 8.345153 0.8877123- 9.232865- 57.21822264- 63 

4.797 138260- 8.135863 1.155279- 9.288653- 387.310363- 64 

2.323 179224- 8.214137 0.9591171- 9.173254- 496.838904- 65 

2.52 186004- 8.050868 0.93493- 8.985798- 544.149387- 66 

2.746 138972- 7.874787 1.28056- 9.155347- 391.8828334- 67 

2.67 145747- 7.885461 1.249384- 9.134845- 435.0732684- 68 

4.054 85147.1- 7.822417 1.020298- 8.842715- 179.416093- 
69 

6.787 179246- 8.126031 1.143733- 9.269764- 518.899793- 70 

 

 كوي ه٤ٔش لأًزَ رخُ٘ٔزش أٓخ  -243273 ح٠ُ ِٝٛض ك٤غ 13ًَُِٔذ ه٤ٔش أهَ ٓـِ٘خ:  ET اٌىٍٍخ اٌطبلخ

   -68271.8 ه٤ٔظٜخ ٝٓـِض 63 ًَُِٔذ ًخٗض

 -Kcal/mol 968.4682794 ٢ٛ حُظ٣ٌٖٞ ُلَحٍس ه٤ٔش أٛـَ إٔ حلاػ٠ِ ك٢ حُٔٔـَ حُـيٍٝ ُ٘خ ٣ز٤ٖٝ 

  - Kcal/mol 137.9333383 ه٤ٔظٚ ًخٗض ه٤ٔش ٝأٛـَ ػزخطخ حلأهَ حًَُٔذ كٜٞ حًَُٔذ ٓـِٜخ ٝهي

   ػزخطخ حلأًؼَ حًَُٔذ كٜٞ ًَُِٔذ

 ev -9.428833 ٢ٛ ه٤ٔش ٝأهَ,  -ev8.647698 ًخٗض ه٤ٔش أػ٠ِ, HOMOحٍ ُو٤ْ رخُ٘ٔزش

 ev -1.527608 ٢ٛ ه٤ٔش ٝأهَ,  -ev0.1408162 ًخٗض ه٤ٔش حػ٠ِ,  LUMOحٍ ُو٤ْ رخُ٘ٔزش
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 َٜٓ طيكن ح٠ُ ٣ئى١ ٛيح ٝ حهَ طٌٕٞ LUMO HOMO حُطخهش كـٞس كبٕ حٍ هَ ًِٔخ أٗٚ ٗلاكع

 ًز٤َس LUMO HOMO حُطخهش كـٞس ًخٗض ُحىص ًِٝٔخ ٤ُٞٗش أًؼَ حًَُٔذ ٣ـؼَ ٓٔخ ُلاٌُظَٝٗخص

 حهَٟ ٗخك٤ش ٖٓ طلخػلا أهَ ٝ ِٛذ حُـ١ِء ٣ـؼَ ٓٔخ حلاٌُظَٝٗخص ك٢ أهَ طيكن ٣ؼ٢٘ ٓخ ٝٛيح

 ٛٞ 47 حًَُٔذ حٓخ 8.931372 ٢ٛ أًزَه٤ٔظٚ ١خهش كَم ػ٠ِ ٣لظ16.١ٞ حًَُٔذ حٕ ٗلاكع ؿيٍٝ ك٢

 7.714258 ه٤ٔظٚ ًخٗض ك٤غ أٛـَ ١خهش كَم ػ٠ِ ٣لظ١ٞ حُي١ حًَُٔذ

 حُو٤ٔش ح٠ُ َٝٝٛ هطز٤ش حلأًؼَ حًَُٔذ كٜٞ  46ًَُِٔذ ه٤ٔش أػ٠ِ رِـض حُوطذ ػ٘خث٢ ُؼِّ رخُ٘ٔزش

 0.8225 ًخٗض ك٤غ 30 ًَُِٔذ ًخٗض ه٤ٔش أهَ أٓخ 9.955

 : اٌّذرٚطخ ٌٍّزوجبدDrug-likeness ِؼبٌٍز   -III-11 رلُ اٌغذٚي 

LELP 

LE 

N

H LLE 

PIC50 

HBA HBD 

Log P MW 

 اٌّزوت

-18.8959 0.14871 42 7.271296 4.461296 14 8 2.81- 578.53 1 

-22.4604 0.128671 42 6.750121 3.860121 14 8 2.89- 578.53 2 

-13.6822 0.220724 22 6.488521 3.468521 7 5 3.02- 304.26 3 

-17.1047 0.234438 22 7.69403 3.68403 7 5 4.01- 302.24 4 

-22.6726 0.149079 31 6.68103 3.30103 11 6 3.38- 448.38 5 

-23.5884 0.186533 32 8.663603 4.263603 11 7 4.4- 464.38 6 

-11.9792 0.254607 23 7.232831 4.182831 6 2 3.05- 314.29 7 

-7.60798 0.274712 20 6.014453 3.924453 5 3 2.09- 270.24 8 

-10.322 0.298391 22 7.769 4.689 6 3 3.08- 270.24 9 

-8.42415 0.369177 21 8.647652 5.537652 6 4 3.11- 738.70 10 

-30.7967 0.123714 51 8.31674 4.50674 19 11 3.81- 286.24 11 

-46.5068 0.113532 53 9.577991 4.297991 19 10 5.28- 738.70 12 

-42.6186 0.148057 54 12.02079 5.710788 - - 6.31- 754.70 13 

-13.7864 0.288691 21 8.31036 4.33036 7 4 3.98- 770.69 14 

-10.6064 0.281906 21 7.218587 4.228587 6 4 2.99- 286.24 15 

-10.4182 0.299476 21 7.612144 4.492144 6 5 3.12- 316.27 16 

-13.5326 0.297799 21 8.496991 4.466991 6 5 4.03- 286.24 17 

-14.3556 0.211068 30 7.552879 4.522879 10 6 3.03- 290.27 18 

-15.3505 0.158301 40 6.952879 4.522879 - - 2.43- 290.27 19 

-34.1917 0.116403 41 7.388935 3.408935 14 8 3.98- 434.40 20 

-21.1892 0.200102 33 8.956699 4.716699 12 8 4.24- 564.54 21 

-18.5843 0.207702 31 8.459117 4.599117 - - 3.86- 578.53 22 

-13.8114 0.293237 22 8.658007 4.608007 - - 4.05- 466.40 23 

-26.6665 0.179251 28 8.365027 3.585027 - - 4.78- 436.37 24 

-8.34198 0.206186 24 5.254617 3.534617 5 1 1.72- 450.40 25 

-16.6456 0.239103 23 7.908118 3.928118 7 4 3.98- 386.36 26 

- 0 34 0 - - - - 326.35 27 

-20.1676 0.171067 32 7.360095 3.910095 11 7 3.45- 316.27 28 
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-17.2917 0.291469 23 9.828425 4.788425 8 6 5.04- 318.23 29 

0 0.234304 33 5.522879 5.522879 12 8 5.04- 318.24 30 

0 0.302534 31 6.69897 6.69897 11 7 4.45- 448.38 31 

0 0.208762 33 4.920819 4.920819 12 8 5.72- 464.38 32 

0 0.210365 33 4.958607 4.958607 12 8 3.67- 464.38 33 

0 0.159863 42 4.79588 4.79588 16 10 5.91- 610.53 34 

-15.0582 0.20454 26 6.878603 3.798603 - - 3.08- 462.41 35 

-12.5502 0.184858 25 5.62103 3.30103 - - 2.32- 462.41 36 

-12.7629 0.207634 25 6.357744 3.707744 - - 2.65- 384.31 37 

-8.41296 0.19256 24 4.92103 3.30103 6 4 1.62- 352.32 38 

-10.9917 0.272024 20 6.876057 3.886057 12 7 2.99- 368.31 39 

-26.0187 0.1718 33 8.519566 4.049566 4 2 4.47- 352.32 40 

-3.8111 0.278135 19 4.834691 3.774691 11 6 1.06- 286.24 41 

-19.5915 0.175587 32 7.453408 4.013408 11 6 3.44- 462.37 42 

-21.8288 0.15759 32 7.04206 3.60206 10 5 3.44- 254.24 43 

-15.2541 0.158645 31 5.932862 3.512862 - - 2.42- 446.37 44 

-26.5944 0.148152 33 7.432144 3.492144 - - 3.94- 446.37 45 

-802.017 0.00879 42 7.31371 0.26371 - - 7.05- 430.37 46 

-15.0395 0.270622 24 8.709226 4.639226 - - 4.07- 464.38 47 

-15.8658 0.254636 25 8.587067 4.547067 6 2 4.04- 570.47 48 

- - 23 - - 15 9 3.05- 330.29 49 

 

 :15ِٓ اٌّزعغ رلُ  اٌّذرٚطخ ٌٍّزوجبدDrug-likeness ِؼبٌٍز   -III-12 رلُ اٌغذٚي 

LELP 

LE 

N

H LLE 

PIC50 HBA HBD Log P MW 

 اٌّزوت

-34,0384 0,143368 42 9.18103 4,30103 11 7 4.88- 344.32 50 

-16,3172 0,312553 31 12.02082 6,920819 - - 5.10- 594.53 51 

-27,9964 0,19431 34 10.15897 4,718967 17 10 5.44- 478.41 52 

-45,7837 0,145467 45 11.33572 4,675718 18 12 6.66- 434.36 53 

-57,6938 0,13381 45 12.02103 4,30103 17 11 7.72- 640.55 54 

-50,639 0,136851 44 11.23103 4,30103 - - 6.93- 642.52 55 

-25,1269 0,177101 34 8.75103 4,30103 16 10 4.45- 642.52 56 

-45,6319 0,140034 43 10.69103 4,30103 - - 6.39- 626.52 57 

-29,3189 0,181453 34 9.726714 4,406714 - - 5.32- 476.44 58 

-23,2448 0,195313 33 9.143801 4,603801 7 5 4.54- 610.53 59 

-12,879 0,311359 22 8.90279 4,89279 - - 4.01- 478.41 60 

-8,40013 0,3369 22 8.124136 5,294136 7 3 2.83- 462.41 61 

-4,80551 0,345437 22 7.088291 5,428291 - - 1.66- 302.24 62 

-0,31928 0,375843 19 5.310727 5,100727 11 6 0.21- 300.27 63 
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-16,2801 0,211301 32 8.269738 4,829738 - - 3.44- 290.30 64 

-24,8487 0,150511 41 8.147823 4,407823 - - 3.74- 252.27 65 

-29,0413 0,163216 41 9.549892 4,779892 15 9 4.77- 446.37 66 

-20,2291 0,231844 32 9.989296 5,299296 11 6 4.69- 594.53 67 

-28,0328 0,204047 33 10.52967 4,809668 12 8 5.72- 330.29 68 

-10,7416 0,28953 21 7.452944 4,342944 6 4 3.11- 448.38 69 

-17,8462 0,223016 27 8.28103 4,30103 14 9 3.98- 464.38 70 

 

 إٔ ك٘ـي MW حُـ٣ِج٢ ٝحُُٕٞ Log P ه٤ْ حٕ ك٤غ ًَٓذ 70 ٍ حُلخػ٤ِش حُوٜخثٚ حُـيٍٝ ٣ٟٞق

 ٣ؼ٢٘ ٓخ  ٓخُزش ًِٜخ ه٤ٔٚ حلأه٤َ ٝٛيح 3 ٖٓ أهَ Log P ٝ 770.69 ٖٓ أهَ حُـ٣ِج٢ ُٜٝٗخ حًَُٔزخص ًَ

 : إٔ ، ك٤غ حُٔخء ك٢ ُِيٝرخٕ هخرِش أٜٗخ

LLE    :حُظَحر٢ ًلخءس    (lipophilicity efficiency - ligand    )حًظ٘خف ك٢ ٓٔظويّ ٓؼ٤خٍ ٢ٛ 

   حًَُٔزخص ٣ؼٞ ؿٞىس  ُظو٤٤ْ حلاى٣ٝش

Lipophilic efficiency : LE     

NH ٞٛ (ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ؿ٤َ ىٍحص أ١)  حُؼو٤ِش حُيٍحص ػيى 

IC50    َٓخ ك٣ٞ٤ش ٝظ٤لش طؼز٢٤ أٝ ًزق ك٢ ٓؼ٤٘ش ٓخىس كؼخ٤ُش ُٞٛق ٓو٤خّ ٝٛٞ حُظ٤ًَِ طٔؼ  

  حُلؼخ٤ُش ٖٓ ٝؿ٤َٛخ حلأى٣ٝش حًظ٘خف كَم هزَ ٖٓ ٗخثغ رٌَ٘ أػلاٙ حُٔيًٍٞس حُٜٔطِلخص طٔظويّ

 : حلأط٤ش حُوٞح٤ٖٗ ٖٓ أػلاٙ حُو٤ْ كٔخد طْ ُوي

LE = 1.4 * pIC50/NH     

LLE = pIC50−LogP    

pIC50 = −log (IC50)  

LELP = log P/LE      . 
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 ِذٚٔخ فً اٌغذٚي اٌزبًٌ :(μM) ثٛؽذح اٌٍّىزٚ ِٛلاري  Ic(50)لٍُ اي   -III-13 رلُ اٌغذٚي 

Ic(50) (μM) اٌّزوت Ic(50) (μM) اٌّزوت Ic(50) (μM)  اٌّزوت 

/ 49 292 25 34.57038 1 

50< 50 118 26 138 2 

0.12 51 0 27 340 3 

19.1 52 123 28 207 4 

21.1 53 16.27702 29 500 5 

50< 54 3 30 54.5 6 

50< 55 0.2 31 65.64001 7 

50< 56 12 32 119 8 

50< 57 11 33 20.46445 9 

39.2 58 16 34 2.899665 10 

24.9 59 159 35 31.13577 11 

12.8 60 500 36 50.35113 12 

5.08 61 196 37 1.946308 13 

3.73 62 500 38 46.44765 14 

7.93 63 130 39 59.0763 15 

14.84 64 89.21426 40 32.2 16 

39.1 65 168 41 34.12 17 

16.65 66 96.95992 42 30 18 

5.02 67 250 43 30 19 

15.5 68 307 44 390 20 

45.4 69 322 45 19.2 21 

50< 70 1835329 46 25.17 22 

  22.94953 47 24.66 23 

  28.3748 48 260 24 
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 اٌخلاصخ اٌؼبِخ :

ططَه٘خ ا٠ُ  ح٠ُٔخىس ُلأًٔيس ك٤غحُللاك٤ٗٞي٣ش ك٢ ٌٛح حُؼَٔ ىٍحٓش حُوٜخثٚ حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش ًَُِٔزخص 

ًَُِٔزخص ٝحُٔظٔؼِش ك٢ ١ٍٞ حَُٝحر٢ ٝ ٝ ُِز٤٘ش حلأٓخ٤ٓش حُل٤ٔ٤ًٞ٣ِ٤خث٤ش ىٍحٓش طل٤ِ٤ٜش ُِوٜخثٚ 

، حلاٌٗٔخ٣ٍش ٝ ٝ حُلـْ ًخُٔٔخكش  QSAR كخػ٤ِش -أ٠٣خ كٔخد حُوٜخثٚ ر٤٘شٝطْ حٌٍُحص  ٗل٘ش

ًَُِٔزخص  HOMO ٝLUMO رخلاٟخكش ا٠ُ ىٍحٓش ٓٔظ٣ٞخص حُطخهش logP حُظو٤ْٔحلآظوطخد ٝٓؼخَٓ 

       حُلو٤ِٖ  ك٤غ حػظٔيٗخ ك٢ ىٍحٓظ٘خ ػ٠ِ . Hype rchem حُٔيٍٝٓش ٝ ًُي رٞحٓطش رَٗخٓؾ حٌُ٘ٔؿش

PM3 ٝ  MM+   ،أظَٜص حُ٘ظخثؾ كٔخد ١خهش حُٔٔظ٣ٞخص LUMO ، HUMO  ْٓظلخٝطش ك٤غ ه٤

ٝ  19ًَُِٔذ  - 9.428833ٝ حهَ ه٤ٔش  ،56ًَُِٔذ  - ٢ٛ8.647698 HOMO ػ٠ِ ه٤ٔش ٍأًخٗض 

ك٢ ك٤ٖ ٓـِض حهَ ه٤ٔش ًَُِٔذ ،  16 ًَُِٔذ ٍهْ  -٢ٛ0.1408162  LUMO رِـض حػ٠ِ ه٤ٔش ٍ

  ٣8.931372لظ١ٞ ػ٠ِ كَم ١خهش حًزَ 16 ٝ ٣ظَٜ ك٢ حُـيٍٝ حٕ حًَُٔذ ،  -1.527608ٝ رِـض  36

ًٔخ ،  7.714258ٛٞ حًَُٔذ ح١ٌُ ٣لظ١ٞ ػ٠ِ كَم ١خهش حٛـَ ٝ رِـض ه٤ٔظٚ  47حٓخ حًَُٔذ  رِـض 

ٗلاكع ٖٓ حُـيٍٝ حٕ حٛـَ V (Moléculaire Volume ) ح ُلـْ QSAR حٗ٘خ طلِٜ٘خ ػ٠ِ ٗظخثؾ

ٝ  13ك٢ ك٤ٖ ٓـِض حًزَ ه٤ٔش ًَُِٔذ   (A)700.35° ك٤غ ًخٗض 41ًَُِٔذ ه٤ٔش ك٢ حُلـْ ٓـِض 

ٓخُزش ٝ حهَ ًخٗض  P Log (Coffcient de partition) ٝ طلِٜ٘خ ػ٠ِ ًَ ه٤ْ، 1767.20 (Å3) رِـض

          ـ٤ٔغ ه٤ْ حٌُظِش ح٤ُُٞٔشُ رخُ٘ٔزش ٝأ٠٣خ، ٌٛح ٓخ٣ؼ٢٘ حٕ ًَ حًَُٔزخص هخرِش ٌُِٝرخٕ ك٢ حُٔخء  1ٖٓ 

 MW (Moléculaire Masse)  ٖٓ َرِـض 63 ٍهْ  ك٤غ ٓـِض حهَ ه٤ٔش ًَُِٔذ، 770.69حه ٝ  

(uma) 252.27  ٝ ُ 754.70ك٤غ ٓـِض  13ًَِٔذ حًزَ ه٤ٔش  (uma)  ، ْٓظوطخر٤ش حلإٝ طَحٝكض ه٤ 

POL (Polarisabilité)   ٖٓ69.37 حُو٤ٔش ٝ  41ك٤غ ًخٗض حُو٤ٔش حُٜـَٟ ًَُٔذ ٍهْ 26.63 ح٠ُ

ٝ ،   EH (Energie d' hydraion) (Kcal/ mol)ٓخٛشحلإًٔخ طْ كٔخد ١خهش  13زَٟ ًَُِٔذحٌُ

ٛٞ حك٠َ  56ٌٝٛح ٣ؼ٢٘ حٕ حًَُٔذ  .56.36- (mol/Kcal)  ٝرِـض54 ٓـِض حٛـَ ه٤ٔش ًَُِٔذ 

حٗٚ حٗق ٝ ٌٛح ٣ؼ٢٘  9.95- (mol/Kcal) ك٤غ رِـض 25ًٝرخ٤ٗش ك٢ حُٔخء ر٤٘ٔخ ٓـَ حػ٠ِ ه٤ٔش ًَُِٔذ 

ٓـِض حهَ ه٤ٔش Refractivity ًٝرخ٤ٗش ك٢ حُٔخء ٓوخٍٗش ٓغ رخه٢ حًَُٔزخص ٝ هٔ٘خ رلٔخد ححٌُ٘ٔخٍ

ٝ ٓـِض حهَ 182.11 رِـض ه٤ٔظٜخ 13ٝ حػ٠ِ ه٤ٔش ًَُِٔذ   23.73ك٤غ رِـض  56ٌٗٔخ٣ٍش ًَُِٔذ لإُ

 157 (A°) رِـضٓـَ حػ٠ِ ه٤ٔش 24ك٢ ك٤ٖ حٕ حًَُٔذ ( (A°222 ٝرِـض 0ٝ  5ٝ  2ه٤ٔش ًَُِٔذ 

حٓخ  -68271.8 (mol/Kcal ) ك٤غ ِٝٛض ح٠ُ 63ٓـِض حػ٠ِ ه٤ٔش ًَُِٔذ ET  طخهش ح٤ٌُِشرخُ٘ٔزش ُِ

 حٍ حػ٠ِ ه٤ٔش ػ٘ي حًَُٔز٤ٖ HBAرخُ٘ٔزش ُو٤ْ  . 13ًَٔذ ُِ Kcal/mol 243273))كٌخٗض  حهَ ه٤ٔش 

 53حٍ  حػ٠ِ ه٤ٔش ػ٘ي حًَُٔذ HBD. ٝ ه٤ْ 4رِـض  40. ٝ حهَ ه٤ٔش ػٔي حًَُٔذ  12رِـض  19ٝ  12

 .1ٝ رِـض  25. ٝ حهَ ه٤ٔش ػ٘ي حًَُٔذ 12رِـض 
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 اٌّلاؽك : 

 : حُٔيٍٝٓش ُزؼٞ حًَُٔزخصHOMO ٝ LUMO  ا٤ُي رؼٞ ٍٛٞ

   Apigenen 7_O Glucoside 

 

Quercetin 

 

kaempferol 3-O-b-isorhamninoside 
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6, 7-dihydroxy -6, 8, 4- trimethoxyflanone 

 

Galangustin 

 

8-Hydroxy-naringenin 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


