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 الملخص

 

التي تُستخدم كمضادات  لسلفانيلاميد والسلفاسيتاميداالبحث دراسة مقارنة بين دوائيي هذا تم في 

و الدراسة الإحصائية في  lnkعد المقارنة العملية لقَيم ب حيوية ذات نشاط عالي ضد الجراثيم،

باط أرتن للدواء السلفاسيتاميد أرتباط النتائج للفئات الإحصائية ببعضها،استنتجنا بأتحليل أهمية 

لمحاكاة الحوسبية عليهما بإستخدام نطبق ا أنما عزز ثقتنا بهذا أكثر من دواء السلفانيلاميد و

الأول كحاسب للطاقات بقياسات مختلفة و  Hyperchem 08و  Gaussian 03برامج 

د سيتاميتبين بأن السلفا الثاني كمُحسن هندسي للزوايا و الفراغ الحوسبي بين المركبات المدمجة،

ستقرارية و ثبات في أأي أكثر قل طاقة ترابط أ لهأن  هو الأفضل من ناحية الأستقرارية بحيث

 أي وسط بيئي من حوله مقارنةً بدواء السلفانيلاميد. 

خلال نتائج الرنين النووي المغناطيسي و الإهتزازية لوحظ أن ذرة الهيدروجين في و من 

ذا في جزئ الماء،ه -6-للدوائيين كانت أقرب لذرة الأكسجين في المستوى -61-المستوى 

 ذاا الدواء مع أي تركيبات أخرى عند هذة لتكوين معقد مدرج لهيعطي أكبر فرصة حوسبي

 المستوى بالذات.

.داخلية، الطاقة الت، الإستقراريةالكلمات المفتاحية : السلفاسيتاميد، السلفانيلاميد
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ABSTRACT 

 
 
 

 

In this study, a comparative  was conducted between two medicine 

of sulfanilamide and sulfacetamide, which are used as antibodies 

with high activity against germs. After the practical comparison of 

the lnk values and the statistical study in the analysis of the 

importance of correlation of the results to the statistical categories, 

we concluded that the drug sulfacetamide is more relevant than 

sulfanilamide, This has enhanced our confidence that we can 

apply the simulation by using the Gaussian 03 and Hyperchem 08 

software as a computer for different sizes and the second as a 

geometrical optimizer for computational space between the 

integrated compounds. It was found that sulfacetamide is the best 

in terms of stability, So that it has the least binding power, which is 

more stable in the environment around it compared to the drug 

sulfanilamide. 

Through the results of NMR and vibration, it was observed that the 

hydrogen atom at the 16-level of the medicine was closer to the 

oxygen atom at the level-1 in the water molecule, this gives the 

greatest computing opportunity to form a compound inserted into 

the drug with any other combinations at this level. 

 

Keywords: sulfacetamide, sulfanilamide, stability, interaction 
energy. 
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 (Drugs.  الأدوية )1

 ( (sulpha nilamide. السلفانيلاميد 1.1

        

           

 السلفانيلاميد( الصيغة البنائية لدواء 1شكل )

 aminobenzenesulfonamide-4  -الاسم النظامي :

 S2O2N8H6C   -الصيغة الكيميائية :

 g/mol 172.20 -الكتلة الجزيئية :

السلفونيلاميدات مركبات عضوية تحتوي على ذرات كبريت، نيتروجين،أكسجين,توقف 

نمو الكثير من الجراثيم إيجابية الغرام وسلبيته وخاصة المكورات العقدية  السلفانيلاميدات

والسحائية والبنية والجراثيم المسببة للطاعون وللغنغرينا الغازية تشبه السلفونيلاميدات حمض 

بارا مينو بنزويك أسيد من حيث التركيب وهي تؤثر في البكتيريا بمنع أستقلاب ذلك الحمض  

 حيث تستخدمه لتخليق حمض فوليك .الضروري لنموها 

أن تعريض الجرثوم لتأثير السلفونيلاميد دون إبادته,يجعله عنيدآ على جميع السلفونيلاميدات,لذا 

فأن من الضروري أعطاء هذه الأدوية بجرعة كافية ولمدة غير طويلة أذ تنشأ السلالات 

ات غير كافية أو جرعات تبدأ الجرثومية المقاومة للسلفونيلاميدات عادة من أستعمالها بجرع

صغيرة تم تزداد تدريجيا أو المعالجة بها لمدة طويلة أو الأستمرار بإستعمالها رغم عدم إستجابة 

 1]]الجرثوم للمعالجة 

مجموعة من المركبات المرتبطة كيميائيآ والمضادة للبكتيريا وهي من أوائل الأدوية  كما أنها

البكتيريا في الفترة بين الثلاتينات ومنتصف الاربعينيات من التي أثبتت فعاليتها و أمانها ضد 

 .البنسلين متوفرآ على نطاق واسع  القرن العشرين إلى ان اصبح

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%84%D9%81:Sulfanilamide-skeletal.svg
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حاد في عدد الوفيات الناتجة عن كثير من الأمراض  أدى تطور مشتقات السلفا إلى إنخفاض

(ويصف 9191-9191المعدية وساعدت على إنقاذ أرواح كثيرة خلال الحرب العالمية الثانية )

 [.2]الأطباء السلفا اليوم لعلاج أخماج اللمسالك البولية بصورة أساسية 

كتيريا بالفعل ولكن بدلآ من تعمل مشتقات السلفا بصورة طبيعية إذ لا تقتل مشتقات السلفا الب

ذلك,فإنها تمنع تكاثرها فيكون من السهل على آليات الدفاع الطبيعية للجسم )المناعة( قتل تلك 

 -وتحتاج البكتيريا التي لديها حساسية مشتقات السلفا الى مادة كيميائية تسمى بارا  [3]البكتيريا 

فا لها تركيبة كيميائية مشابهة لهذه المادة امينو حمض البنزويك لكي تمنو وتتكاثر ومشتقات السل

 يمكن ان تمتص البكتيريا بسهولة.

عندما تمتص البكتيريا تلك التركيبة الكيميائية فإنها توقف التفاعلات الكيميائية التي يدخل فيها 

 امينو حمض البنزويك وبالتالي فإن البكتيريا لا تستطيع النمو والتكاثر . -مركب بارا 

تقات السلفا فعالة ضد كل انواع البكتيريا,كذلك إكتسب كثير من أنواع البكتيريا لا تكون مش

 . 4]] مناعة ومقاومة ضد مشتقات السلفا

في أواخر الستينات من القرن العشرين طور الباحثون توليفة دوائية مكونة من السلفا ميتو 

وبرزم وأطلقوا على هذا كسازول وهو من مركبات السلفا ومركب مضاد للبكتيريا يسمى ترايميث

،وقد أثبت فاعليته في علاج أنواع معينة من العدوى البكتيرية [5]الدواء أسم كورترايموكسازول 

 غير الحساسة لمشتقات السلفا وحدها .

المشكلة الرئيسية المرتبطة بالسلفا وغيرها من مركبات السلفا الأولى ,هي انها قد تتبلور احيانا 

 تلف الكلية ولكن العلماء تمكنوا فيما بعد من حل هذه المشكلة فطوروافي بول المريض مسببة 
السلفا وجعلوها ذات قابلية أكثر للذوبان في الماء وبالتالي أصبح من الطبيعي أن يقل مشتقات 

 [6أحتمال وجود التبلور في البول ]

 كأدويةالذي أستخدم على نطاق واسع   Sulphanilamidهو  Sulphaأحد أهم مركبات أدوية 

 أن يمكن التي العطرية الأمينية مجموعة Sulpha أدوية تحمل. [7] والتشنجات السل للملاريا

 مع السلفا أدوية من التكثيف منتجات .Schiff قواعد تشكل التي الألدهيدات مع تتفاعل

 sulphanilamide من المشتقة شيف قواعد أيضا 3].,4] بيولوجيآ نشطة والكيتونات الألدهيدات

 التعقيد على يزيد سوف البيولوجي والنشاط معدنية أيونات مع معقدات تكوين على القدرة لها



 ش

 

 sulphanilamideلل  المباشر الانصهار طريق عن شيف قواعد إعداد يتم العمل هذا في 8].،7]

 [ .9] الزائدة العطرية السائلة والألدهيدات
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 (:sulphacitamide. السلفاسيتاميد)1.1

 

 

 ( الصيغة البنائية لدواء السلفاسيتاميد3شكل )                 

 S3O2N10H8C   -الصيغة الكيميائية :

 g/mol 214.243   -الكتلة الجزيئية :

 

العين على شكل قطرة عينية في  (ذواب في الماء,يستعمل في معالجة أنتانات2سلفاسيتاميد )شكل

إلتهاب الملتحمة الحاد وفي الوقاية من أنتانات العين بعد الحروق والإصابات الرضية يعطي 

عوضآ  %91-6مرتين يوميا،يعطي  على شكل مرهم عيني بنسبة  91أو بنسبة  % 91بنسبة 

 عن القطرة العينية او يعطي معها في الليل.

يعالج قرحة ي معالجة أنتانات ألانف والأذن والحنجرة، كما أنه ف %91تستعمل محاليله بنسبة 

                                                              القرنية وإلتهاب الجلد الدهني.

غسول موضعي لعلاج حب الشباب وإلتهاب الجلد  %91أستخداماته : سلفاسيتاميد 

)يستخدم للسيطرة على حب الشباب (عندما يتم دمجها مع الكبريت ويباع تحت اسماء الدهني

كبريت لديه نشاط  %1مستعلق السلفاسيتاميد و  %91تجارية بليكسيون والتي تحتوي على 

مضاد للجراثيم لعلاج النخالية المبرقشة والوردية له أيضآ خصائص مضادة للإالتهاب عندما 

لجفن أو إلتهاب الملتحمة ويكون أيضآ كعلاج للأشكال الخفيفة من إلتهاب يستخدم لعلاج إلتهاب ا

 الغدد العرقية .

تشير بعض الأبحاث إلى أن مشتقات السلفاسيتاميد قد تكون بمثابة مضادات للفطريات من قبل 

آلية مستقلة ,يتم تصنيعه مستعلق السلفاسيتاميد إما عن طريق الألكلة المباشرة من أسيتاميد مع 



 ض

 

ينو بنزين سلفوناميد مع أنهيدريد الخليك أم-4أمينو بنزين سلفونيل أو عن طريق تفاعل -4لوريدك

واللاحقة الإنتقائية , أختزال أسيلة تنائية من الناتج أسيتاميد بأستخدام نظام من هيدروكسيد الزنك 

 والصوديوم  .

ابة مضادات الفطريات عن يعتقد انه يعمل عن طريقة الحد من وجود السلفاسيتاميد قد تكون بمث

 1].]طريق آلية مستقلة ، لا ينبغي أن يستخدم للأفراد الذين لديهم حساسية من الكبريت أو السلفا 

 على الفائدة ركزتد الطبية وق الإمدادات لتعقيم المؤينة للإشعاعات الناجحالأستخدام  بعد

 عندما سيما لا ، الصيدلانية والمستحضرات الحيوية المنتجات من للتعقيم الطريقة هذه ستخدامأ

 غير معينة كيميائية مادة وجود في تكمن الصعوبة كافية ، لكن غير الطرق تقليدية تكون

 للموضوع بارزة سمة الإشعاع ، من تعقيم بجرعة العلاج ترافق قد الجسدية والتغيرات مرغوبة

 المركبات من الإشعاع عن ناجمةال الكيميائية التغيرات وطبيعة مدى حول المعلومات أن هي

 قد الوقت هذا إلى تباه، إنللغاية  متناثرة الأدوية لصناعة المباشرة الصلة لديها التي العضوية

 ملاحظتها تمت التي التغييرات ظهور ىإل ، القدرة فقدان ، اللون أساسآ لتغيرات خصص

 نيتنا ذلك ، إلى ماو  البنفسجية فوق الأشعة متصاصأ نواتج وإنتاج الحمض تكوين مثل بسهولة

 قد مما البيانات توفير أجل من ، ممكنا ذلك كان حيثما ، التدهور وطبيعة مدى كمية دراسة هو

 إعداد على يركز الآن الخاص الأهتمام الطريقة ، هذه علميآ من موثوقية أكثر تقييم في يساعد

 فيه مرغوبغير  العدوى خطر على القضاء. العين عدوى لعلاج المعقمة الجرعة مستحضرات

 ومع تجاري أساس على توظيفها تم بالفعل لديها العين الأستعدادات من الإشعاعوتعقييم  ، للغاية

 على للعلاج الكيميائية الآثار علم حول على نحن ما متاحة بقدر معلومات توجد لا  ذلك

 الصوديوم المكون اسيتاميدسلف على الإشعاعية الكيميائية دراساتنا بدأت فقد المخدرات ، لذلك

 .14]]و الإلتهابات  والأذن العين لعلاج المستخدمة المستحضرات من للعديد النشط

 

 

 

 . الحوسبة الكيميائية:1.1

رياضية فعالة  الكيمياء الحاسوبية هي أحد فروع الكيمياء النظرية التي تهدف إلي إبتكار تقريبات

لحل مشاكل الكيمياء النظرية بأسرع وقت وأقل تكلفة ووضع خوارزميات وبرامج حاسوبية 
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تقوم بحساب خصائص الجزيئات مثل الطاقة الكلية والعزم تنائي القطب والعزم رباعي القطب 

والترددات الأهتزازية قابليته التفاعل وغيرها من الخصائص والمقاطع العرضية لتصادم 

, من أهمية الحوسبة الكيميائية زيئات مع الجزيئات ذات مساقط ذرية وتحت ذرية مختلفةالج

تقليص كمية المواد العملية المستخدمة داخل المعامل,  تفادي الكثير من العقبات العلمية 

ومشكلات البحوث التطبيقية,أيضآ تحديد طرق ومسارات البحث العلمي بالأعتماد على موضوع 

البحث العلمي في وقت زمني جيد ليسنح الفرصة في التعمق أكثر في البحث البحث وإنجاز 

واستكشاف نتائج علمية, تستخدم الحوسبة الكيميائية في دراسة الأدوية وتأثيراتها الحيوية ، كما 

انها نستطيع قياس طاقات الترابط للمركبات الدوائية وإخراج أعلى طاقة ترابط وأقل طاقة 

 .15]]ترابط 

 تحليل الإحصائي: .ال1.1

التحليل الاحصائي للتجارب الميدانية والمعملية في مجال العلوم ولما كانت الدراسة المثمرة 

للإحصاء التطبيقي تتطلب حد أدنى من المعرفة بالنظرية الإحصائية وإغفال ذلك يؤدي الى فهم 

و ركائز هذه النظرية  سطحي تنجم عنه أخطاء جسيمة في التطبيق  العملي بإرساء اساسيات

بط بين النظرية والتطبيق وتقديم الإصول العلمية لشروط ومحددات ما يستخدم من ايضا الرا 16].]

 طرق و أختبارات وعمليات الأستدلال.

 الإنحدار الخطي والإرتباط الخطي: 1.4.1

هما على فرضنا أن العلاقة بين Xعلى متغير اخر  Yفي دراسة الإنحدار الخطي لمتغير حقيقي 

.صورة        وأستخرجنا من العينة أحسن تقديرينA.B  للبارامترين المجهولين

.   0في ضوء مبدأ المربعات الصغرى ومن ثم إيجاد معادلة 1Y b b X   تمكننا من التنبؤ

 .  Xعند قيمة معطاة للمتغير Yبأحسن  قيمة للمتغير

حليل التباين لتفسير الإنحدار كما أخرجنا بعض الإستنتاجات الأحصائية في صورة إستخدمنا ت

يقترن [. 17]إختبارات دلالة وفترات ثقة وهذا كله يدخل تحت الموضوع المسمى بتحليل الانحدار 

بهذا الموضوع موضوع أخر يسمى تحليل الإرتباط وهو يهتم بالبحث عن عدد نقيس به  درجة 

دل بين المتغيرين ودقة العلاقة المفروضة بينهما فإذا فرضنا أن العلاقة بين الأعتماد المتبا

المتغيرين خطية يكون إهتمامآ منهيا على إيجاد عدد او مقياس يعبر عن درجة جودة العلاقة 

 [.18] الخطية في  وصف العلاقة الحقيقية بين المتغيرين وأختبار دلالة هذا المقياس
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 عن الدوائيين:الدراسات السابقة   1.1

( قام محمود وأخرون،بدراسة تحليلية تضمنت حساب توابث الأستقرارية 0222في عام ) .د

ليكاند من المعقدات المدروسة -لبعض المستحضرات الصيدلانية ووجد أن نسبة تكوين فلز 

 (.6:0( او)6:6كانت  )

( سلفا 6:6فاعل )( قام محمد بدراسة حساب ثوابت الأستقرارية الناتج من ت0226في عام ) -1

ميثوكسازول المؤزوت مع فلوروكلورسيتول ووجد أن قيمة ثابت الأستقرارية الناتج من التفاعل 

  .( السلفاسيتاميد المؤزوت مع ميثا امينو فينول6:6)

قام زكريا بدراسة فيزيائية لبعض ادوية السلفا بإستخدام طريقة التوصيل  1119في عام  -3

 sulphacetamideالسلفاميثوكسازول والسلفاسيتاميد صوديومالكهربائي حيث تم تقدير 

sodium)  باستخدام تقنية التوصيل الكهربائية لدراسة الخصائص الكهروكيميائية حيت تم )

دراسة حركة التفاعل لهذه الأدوية مع حامض الهيدروكلوريك وكبريتات الحديدوز تم حساب 

ى إستخدام طريقة مباشرة لتقدير أدوية السلفا الصيغة الترموديناميكية للتنشيط بالأضافة إل

 باستخدام تقنية التسحيح التوصيلي مع حامض الهيدروكلوريك. 

( حساب ثابت الإستقرارية الناتج من تفاعل Z.T Mahmoodقام الباحث )  1119في عام  -4

ة من ( سلفاميثوكسازول المؤزوت مع فلوروكلورسيتول وجد أن  قيمة الإستقرارية الناتج9:9)

 امينو فينول. -( السلفاسيتاميد المؤزوت مع ميتا9:9التفاعل )

قامت )صهياء علي ( بتحضير معقدات الكوبلت والنيكل والنحاس لمشتقات  1119في عام  -5

الهيدرازيدات الحامض مع دراسة لخصائصها البايلوجية شخصت هذه المعقدات باستخدام 

ة مثل تحليل لعناصر الفلزية وقياسات الأطياف تقنيات مختلفة فيزيائية وكيميائية وطيفي

الألكترونية والقياسات المغناطيسية وطيف الأشعة تحت الحمراء واستنتج من هذه الدراسات ان 

 M (LH4){X2} الليكاندات الثلاثة تعطي معقدات في الوسط المتعادل ايونية موجبة لها الصيغة 

 (.(K2L{M}ة لها الصيغة العامة  وتتكون في الوسط القاعدي معقدات ايونية سالب

قام الباحث محمد حسن مصطفى بدراسة قيمة ثابت الإستقرارية للمعقدات  1111في عام  -6 

الثلاثية هي اكبر من قيمة ثابت الإستقرارية للمعقدات الثنائية ومنها الدراسة التي أجريت لإيجاد 

 (سلفوناميد )ليكند اولي -2-ثايادايازول 1،3،4 -اسيتاميد-5أستقرارية معقدات الزئبق الثنائية مع 
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)ليكند ثانوي ( وقد أجريت هذه  L-وسيتاين  L-،سيرين  L-وبوجود الأحماض  الأمينية  ليوسين 

 ماء. –( أيثانول V:V)  % 91و في مذيب مكون من  C11الدراسة عند 

ه بتقدير ( ومساعدو(Cheemaفي مجال الطرائق الكهربائية قام الباحث   1112في عام  -7

النوعين لمضاد التخثر دواء الوارفارين صوديوم بإستخدام الخصائص الترموديناميكية في 

اذ تم تقدير السلوك  11الى  11المحلول المائي في مدى درجات الحرارة يتراوح ما بين 

( وهو أقل تركيز critical Micelle cmc( )Concentractionالسطحي وتركيز الحرج )

لقياسات الشد السطحي أما  20cة الفعالة سطحيا المذيب عند درجة الحرارية تكون فيه الماد

 المواصلية الكهربائية فقد قيست بوصفها دالة للتركيز عند درجات حرارية مختلفة. 

واخرون دور الثأتير الحثي للمجاميع المعوضة وتأثير الأصرة   swaraقام  1191في عام  -8

الأستقرارية للمعقدات الناتجة من تفاعل بعض قواعد شيف مع الهيدروجينية على قيم الثوابت 

ايونات النحاس والنيكل والكادميوم وأظهرت الدراسة أن قيم ثوابت الأستقرارية تزداد بزيادة 

قاعدية الليكاندات مالم يعيق ذلك تأثير أخر مثل عامل الأعاقة الفراغية وتضمنت الدراسة ثأثير 

 معقدات.الأنتروبي على أستقرارية ال

في الأعلى لاحظنا عدم إتجاه الباحثين إلي دراسة مدى  من خلال دراستنا للدراسات السابقة 

إستقرارية هذه الأدوية و التي تتم عن طريق دراسة طاقة الترابط التداخلية لها ، و سنضع 

 بعض النتائج المعملية لأحدى الدراسات و التي تدرس لوغاريتم درجات الحرارة لمعرفة مدى

التداخل لنقوم بدارسة أهمية الإرتباط الإحصائي في هذه النتائج و إيجاد أي الأدوية أكثر إرتباط 

 إحصائياً لنُطابقها بقوة الأستقرار عن طريق حساب الطاقات الداخلية للأدوية حوسبياً.

 

 

 

   :. أهداف البحث1.1

وبالأخص معقد الأيون الفلزي مع الدواء  بالنظر لأهمية المعقدات الفلزية في الأنظمة البايلوجية

وتنافس الدواء مع الحامض الأميني مع الأيونات الفلزية داخل الخلية , ثم اختيار دوائيين مع 

 -ايونيين فلزيين وبأستخدام طريقة الحوسبة الكيميائية لغرض :
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 حساب أعلى طاقة ترابط لأفضل اهتزاز. -1

 ميد بوجود الماء.محاكاة السلفانيلاميد والسلفاسيتا -2

 والأهتزازية للدوائيين السلفانيلاميد والسلفاسيتاميد حوسبياً.  NMRحساب  -3

التحليلللللل الإحللللللائن للللللللدوائيين السللللللفانيلاميد والسلفاسللللليتاميد ملللللل  نتلللللرات الكوبللللللت ونتللللللرات  -4

 الحديد. 

حسللللللاب أفضللللللل طاقللللللة تللللللرابط داخليللللللة لئدويللللللة ومقارنتلللللل   ملللللل  الضللللللبط الإحلللللللائن للنتللللللائ  -5
 المعملية. 
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 الحوسبية والتحليل الأحصائي قالطر 2.

للأدوية العملية للمعقدات  lnkهذا الجزء العملي يدرس أهمية الإرتباط الإحصائي لفئات قيم 

والسلفاسيتاميد عند درجات حرارية مختلفة , من خلال الجداول نقوم الثنائية للسلفانيلاميد 

 بحساب :

  SSx ،مجموع الفئة الأولي لدرجات الحرارة =SSy   مجموع الفئة الثانية لقيم =lnK، 

SPxy  ،مجموع حاصل ضرب مجاميع الفئات الأولى و الثانية من فرق الوسط الحسابي =

,SS<ressid> 1ئة الثانية من قسمة = حاصل فرق مجموع الف(SPxy/)SSx   كما هو موضح

 (.9في الجدول رقم )

أيضاً سنقوم في هذا الجزء بدراسة الجانب الحوسبي بحساب أفضل طاقة ترابط للمركبين 

السلفانيلاميد والسلفاسيتاميد ومحاكاة السلفانيلاميد والسلفاسيتاميد بوجود الماء و معرفة الأقل 

والأهتزازية للدوائيين السلفانيلاميد والسلفاسيتاميد NMRإستقراريةوحساب طاقة ترابط والأكثر 

 ومقارنته بالضبط الأحصائي للنتائج المعملية.

 . التحليل الإحصائي 1.3

 (  دراسة أهمية الإرتباط الإحصائي لفئات نتائج الإدوية العملية للجداول الأتية: 1جدول )

X Y 
   

XY 
 

Residual 
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( عند درجات حرارية IIIمنحنى التكوين لمعقد السلفانيلاميد مع نترات الكوبلت )( 3شكل )

 مختلفة.

 (3كما هو موضح بالشكل )دالة التركيز،  p[A]و دالة التكوين  n بعد ان تم رسم العلاقة بين 

 التي تعبر عنlriving-rossoffi [19  ]عن طريق قانون   lnkتم حساب قيم 

  nL = K pL  :كما هو مبين في الجدول أدناه 

 

 للمعقدات الثنائية للسلفانيلاميد عند درجات حرارية مختلفة.In K  (: قيم 1جدول)

 ln K (Kelvin)درجة الحرارة  المعقد الثنائي

 (+ السلفانيلاميدIIIنترات الكوبلت )

 

283 

288 

293 

301 

306 

310 

2.35 

2.35 

2.43 

2.52 

2.56 

2.73 

 283 ( + السلفانيلاميدIIIالحديد ) نترات

288 

293 

301 

306 

310 

 

2.3 

2.4 

2.44 

2.6 

2.64 

2.70 

 
 



 ك

 

(  عند درجات حرارية III(منحنى التكوين لمعقد السلفاسيتاميد مع نترات الحديد )1الشكل )

 مختلفة.  

عن  lnk ( تم حساب قيم4كما هو موضح بالشكل ) p[A]و nبعد ان تم رسم العلاقة بين 

كماهو مبين في الجدول  nL =K pLوالتي تعبر عن  lriving-rossoffiطريق قانون  

 أدناه: 
 

 للمعقدات الثنائية سلفانيلاميد عند درجات حرارية مختلفة.In K  قيم  :(3جدول)

 ln K (Kelvin)درجة الحرارة  المعقد الثنائي

 (+ السلفاسيتاميدIIIنترات الكوبلت )

 

283 

288 

293 

301 

306 

310 

1 

1.47 

1.52 

1.62 

1.65 

1.73 

 283 (+ السلفاسيتاميدIIIنترات الحديد)

288 

293 

301 

306 

310 

 

1 

1.38 

1.49 

1.50 

1.65 

1.73 
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 : حساب ميكانيكا الكم. 1.1

بحيث معادلات  ,إن التقريبات الرياضية لسلوك الإلكترونات تختص بدارسة خلائص المادة

وضعت مجموعة لا تعد ولا تحصى ، ن الواحدفقط لأنظمة الإلكترو ميكانيكا الكم يدويآ أستخدمت

 .[10] بإستخدام الحوسبة لتقريب الحل للأنظمة عديدة الالكترونات الرياضية من الأساليب

عجز الفيزياء الكلاسيكية عن تفسير بعض الظواهر مثل ظهرت أهمية الحوسبة الكمومية من 

تم بناء . [13, 12]وغيرها من الظواهر  الكهروضوئية وتأثير كيمبتون ظاهرة الجسم الأسود والظاهرة

 التن البلورية المعلمات من إنشاؤها تم التن الهياكلالهياكل الهندسية المجمعات على أساس 

 طريقة بإستخدام منفلل بشكل تحسينها وتم Cambridge Structural قدمتها

semiempirical ، PM3 البرام  حزمة بإستخدام Gaussian03  البدء هندسات بناء تم 

 Hypercube ، Gainesville ، 0.8 الإلدار HyperChem بإستخدام المدمجة للمجمعات

، FL ، الأمريكية المتحدة الولايات.) 
 

 :والبرام  هن فن هذه الدراسة  تم إستخدام برام  تعتمد معادلات ميكانيكا الكم وتقريباتها

Hyper Chem Professional   -1: 

حزمة حاسوبية  ل  (Hypercube Inc) من لن  شركة جزيئن متعدد الإستخداماتمحسَن  هو

 .الكم قوية يقدم العديد من النماذج الجزيئية وحسابات ميكانيكا

Gaussian03 -2: 

البنى الجزيئية والتردد الاهتزازي لئنظمة فن حساب الطاقة ودراسة  يستخدم هذا البرنام 

 .دراسة التفاعلات المستقرة والغير مستقرة وغيرهاأيضا الجزيئية 



 م

 

 البرامج التطبيقية: 2.1.1

1.1.1.1.  Hyper Chem Professional 

وحسابات يقوم ببناء الجزيئات، برنام  جزيئن متعدد الاستخدامات, ذو حزمة حاسوبية قوية, 

 على واجهة رسومية يمكنك مراقبة بناء الجزيئات .يحتوي ميكانيكا الكم، 

 

 

 

 

 HyperChem( واجهة برنامج  1شكل )

0.6.0.0 .Gauss View    

Gaussian03  أحدث ألداراتGaussian , يستخدم فن حساب العديد من خلائص

  .طاقات التفاعل الهياكل,الطاقات الجزيئية مثال لذلك حساب المركبات والجزيئات 

 



 ن

 

 
 GaussView( واجهة برنامج 1شكل )

 .الأساليب البرمجية:1.1

6.3.0. A geometry optimization  

الهدف من عملية التحسين الهندسن هو تحديد موض  النقطة المستقرة التن يكون عنده الجزيء 

من الطاقة )تكون الجزيئات أكتر قد تكون النقطة المستقرة هي الحد الأدنى ستقرارآ، أكتر أ

 .عند طاقات منخفضة ( تقرارأس

تبدأ عملية تحسين هيكل الإدخال للوصول إلى هيكل الحالة الإنتقالية أكثر صعوبة على هيكل ذو 

 طاقة منخفض.

لبآ ما يتم حساب الترددات الاهتزازية بعد العثور على موضع النقطة المستقرة من خلال اغ

 .[63]التحسين الهندسي 

0.3.0 . semiempirical 

تجم  بين النظرية الفيزيائية والتجربة تعتمد فن حسابها  هن إحدى أساليب الكيمياء الكمومية

 . ab initi  [11]على معادلة شرودنجر , تتطلب  طاقة أقل من أساليب 



 ه

 

3.3.1.PM3)  ) Parameterization method 3 

PM3 من أساليب. تشارآ هن أكتر الطرق إنSemiempiricalحيث  المعادلاتنفس  , تستخدم

يبتدات منخفض للغاية , فن الب CaN حاجز الدوران ) عائق( حول رابطةيمكنها التنبؤ بأن 

  10]]لزوايا الرابطة الهيدروجينية   AM1تحطن بشعبية كبيرة الأنظمة العضوية, أكتر دق  من 

 الطريقة العمل .4.1

 التفاصيل الفنية .2.4.1
 خلائص الحاسوب المستخدم  

 Toshibaالشركة الملنعة:  .ذ

 غيغابايت مستخدما (3.03غيغابايت ) 4(: RAMالذاكرة المثبتة) .ر

 bit- 44نوع نظام التشغيل  .ز

 طريقة العمل:. .4.12

تم أختيار الماء السلفانيلاميد و السلفاستاميد مع جزيء الماء " ة الليغ الكيميائية لئدوي 

بنائها وعرضها " كلى الدوائيين تم لمشاهدة وإستنتاج المحاكاة الحوسبية للوسط السائل 

والتراكيب تم تحسينها حوسبيآ بإستخدام طريقة العمل  GaussView softwareباستخدام 

COMPUTE Geometry Optimization   المتاحة فن برنامHyper Chem 

Professional. 
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 . النتائج الإحصائية و الحوسبية :3

مقابلة لدرجات   lnKالإرتباط بين قيم سنعرض النتائج الإحصائية لأهمية في هذا الجزء 

لكلى  من جدول الفئات و المحسوبة من المعادلات )resideSS (الحرارة و مقارنة قيمة 

(، من تم III( ونتراث الكوبالت)IIIالدوائيين السلفانيلاميد و السلفاسيتاميد مع نترات الحديد )

أي الدوائيين الأفضل من ناحية  ستؤكد لناسنعرض نتائج الحوسبة الكمومية للأدوية والتي 

 الطاقة التكوينية والأستقرارية والأكثر ثباتاً.

  Coloration of coefficient :حساب أهمية الارتباط. 6.3

عملية حساب أهمية الإرتباط في هذا الفصل ستؤكد لنا أي الدوائيين الأفضل في ناحية  

 .  7و  1،  5،  4، كما هو موضح في الجداول الإستقرارية للمعقدات المدرجة عملياً 

 ( مع دواء السلفانيلاميد.III( : قيم نتائج إحصائية مركب نثراث الكوبالت )4جدول )
         

Residual ˆ 1.33 0.0129y x  XY (x-x)(y-y)  Y Y
 

 X X
 Y X 

-2.6367 

-2.7012 

-2.6657 

-2.6989 

-2.7234 

-2.605 

-16.0309 

4.9867 

5.0512 

5.1157 

5.2189 

5.2834 

5.335 

665.05 

676.8 

711.85 

758.52 

783.36 

846.3 

1.9781 

1.2631 

0.1648 

0.1125 

0.6142 

3.1206 

-0.143 

-0.143 

-0.043 

0.027 

0.067 

0.237 

-13.833 

-8.833 

-3.833 

4.167 

9.167 

13.167 

2.35 

2.35 

2.45 

2.52 

2.56 

2.73 

283 

288 

293 

301 

306 

310 

                                              296.8x  2.50y   
2

558.84x x 

 
2

0.1044y y     7.222sp x x y y    

 
2

558.84xSS x x   

 
2

0.1044ySS y y   

                           0 1y b b x 
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1
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x
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b
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   7.2xysp x x y y    

1

7.22
0.0129

558.84

xy

x

sp
b

ss
  

 

  0 1 2.50 0.0129 296.8 1.33b y b x     
 

1.33 0.0129y x   

لحساب  resid
SS

 

 

   
2 2

7.22
0.1044 0.011

558.84

xy

yresid

x

sp
SS SS

SS
    

 

  مع دواء السلفانيلاميد. (IIIحديد )نتراث ال( : قيم نتائج إحصائية مركب 5جدول )
  
Residual ˆ 1.94 0.015Y X   XY (x-x)(y-y) (y-y) (x-x) Y x 

-0.0114 

0.0156 

-0.0174 

0.0258 

-0.0072 

-0.0056 

-0.0506 

2.3114 

2.3844 

2.4574 

2.5742 

2.6472 

2.7056 

650.9 

691.2 

714.92 

782.6 

807.84 

837 

2.9505 

1.0007 

0.2809 

0.3612 

1.1614 

2.4582 

-0.2133 

-0.1133 

-0.0733 

0.0867 

0.1267 

0.1867 

-13.833 

-8.833 

-3.833 
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9.167 

13.167 

2.3 

2.4 

2.44 

2.6 

2.64 

2.70 
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288 
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310 

296.8X     
2

0.1221y y     
2

558.84x x   2.51Y    

   8.2129xySP x x y y    

 
2

558.834xSS x x   

 
2

0.1221ySS y y   

0 1Y b b x  
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   8.2129xySP x x y y    

1

8.2129
0.0146

558.834

xy

x

sp
b

ss
   

0 1 2.5133 (0.0146)(296.833) 1.8204b y b x      

ˆ 1.8204 0.0146y x   

لحساب  resid
SS

 

 

   
2 2

8.2129
0.1221 0.001399

558.834
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yresid

x

sp
SS SS

ss
            

 
 .سيتاميدمع دواء السلفا (IIIكوبالت )( : قيم نتائج إحصائية مركب نترات ال6جدول )
   

Result ˆ 5.070 0.022y x   XY (x-x)(y-y) y-y)) x-x)) y X 

-0.2106 

0.0584 

0.0574 

-0.1102 

-0.0712 

-0.08 

- 0.3562 

1.2106 

1.3216 

1.4326 

1.6102 

1.7212 

1.81 

283 

397.44 

436.57 

451.5 

504.9 

536.3 

6.3396 

0.6916 

-0.1215 

0.1741 

1.7573 

3.5774 

-0.4583 

-0.0783 

0.0317 

0.0418 

0.1917 

0.2717 

-13.833 

-8.833 

-3.833 

4.167 

9.167 

13.167 

1 

1.38 

1.49 

1.50 

1.65 

1.73 
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288 
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296.833X  
 

2
0.3295y y  

 
2

558.84x x  1.46Y  

   12.4185xySP x x y y    

 
2

558.833xSS x x   

 
2

0.3294ySS y y   

                        0 1
ˆY b b x 
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   12.4185xySP x x y y    
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1

12.4185
0.0222

558.833

xy

x

sp
b

ss
   

0 1 1.4583 0.022(296.833) 5.072b y b x      

ˆ 5.0720 0.0222y x   

لحساب  ressid
SS

 

 

   
2 2

12.4185
0.3294 0.0534

558.833
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yressid

x
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SS SS

ss
      

 .سيتاميد( مع دواء السلفاIII) حديد( : قيم نتائج إحصائية مركب نترات ال7جدول )
   

Result 3ˆ 0.919 8.42*10y x   
Xy (x-x)(y-y) (y-y) x-x)) Y x 

0.00984 

-0.03226 

0.07564 

-0.09172 

-0.00382 

0.0425 

0.000.0 

1.46016 

1.50226 

1.54436 

1.61172 

1.65382 

1.6875 

416.01 

423.36 

474.66 

457.52 

504.9 

536.3 

1.4745 

0.9415 

-0.1663 

-0.2358 

0.6728 

2.0198 

-0.1066 

-0.1066 

0.0434 

-0.0566 

0.0734 

0.1534 

-13.833 

-8.833 
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9.167 
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1.47 

1.62 

1.52 

1.65 

1.73 
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2
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2

558.834x x  1.5766y  

   4.7065xysp x x y y    

 
2

558.834xSS x x   

 
2

0.0567ySS y y   

                 0 1y b b x 
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   4.7065xySP x x y y    

3

1
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ss
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3

0 1 1.58 8.42*10 *(296.833) 0.9227b y b x       

3ˆ 0.9227 8.42*10y x   

لحساب  ressid
SS
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  . النتائج الحوسبية1.1

 . متراكب السلفانيلاميد 1.3.3

،يقابلها  HF = 0.0574901 hartreeالنتيجة الأولية للطاقة منفردة لدواء السلفانيلاميد = 

 (.7مع الرسم الفراغي الحوسبي له كما في شكل ) 10×2.50642015-9¹بالجول

 



 ثث

 

 
 

 ( : متراكب السلفانيلاميد 7شكل )

 متراكب السلفاسيتاميد: 3.3.3

، يقابلها  hartree 0.1457182 -=  سيتاميدالنتيجة الأولية للطاقة منفردة لدواء السلفا

و الذي يوضح 8)ه كما في شكل)الرسم الفراغي الحوسبي ل -10×6.352937858-9¹بالجول

 من الوهلة الأولى أنها أقل طاقة تكوينية من السلفانيلاميد بما يعني اكثر ثبات و إستقرارية.



 جج

 

 

 
 

 ( : متراكب السلفاسيتاميد 8شكل )

 : مع الماء . متراكب السلفانيلاميد3.3.3

 فطاقتها التكوينية كانت الثانية مجتمعة من دمج دواء السلفانيلاميد مع الماءالنتيجة 

0.0305176 hartree- ، كانت أقرب مسافة بعد  10×1.183469459-7¹يقابلها بالجول

 .(9بالرسم الموضح بعد عملية الدمج في الشكل ) OA .764540الدمج الحوسبي = 



 حح

 

 
 ( : متراكب السلفانيلاميد مع الماء9شكل )

 

 : السلفاسيتاميد مع الماء. متراكب 4.3.3

 فطاقتها التكوينية كانت الثانية مجتمعة من دمج دواء السلفاسيتاميد مع الماءالنتيجة 

0.2343935 hartree-  كانت أقرب   -10×1.1021895233-8¹حيث يقابلها بالجول ،

بالرسم الموضح بعد عملية الدمج في الشكل  OA .764400مسافة بعد الدمج الحوسبي = 

(62). 



 خخ

 

 

 السلفاسيتاميد مع الماء( : متراكب 11شكل )

 

السلفانيلاميد مع الماء للمتراكب دواء مخطط الرنين النووي المغناطيسي ل. 5.3.3

 : كامل



 دد

 

 
 

 السلفانيلاميد مع الماء.دواء مخطط الرنين النووي المغناطيسي ل( : 11شكل )

مع الماء لذرة  السلفانيلاميددواء مخطط الرنين النووي المغناطيسي ل. 6.3.3

 -1-للدواء كأقرب ذرة مع ذرة الأوكسجين مستوى -16-الهيدروجين مستوى

 : لمركب الماء



 ذذ

 

 
 

 H16مخطط الرنين النووي المغناطيسي لذرة الهيدروجين مستوى ( : 11شكل )

 لدواء السلفانيلاميد مع الماء. 

بسبب  الكهروسالبية 16- -مستوى في النلاحظ من الشكل ان هناك إزاحة لذرة الهيدروجين   

كما موضح  30.5ppmلجزيء الماء حيث كانت -1-مستوى ال فيالعالية لذرة الاكسجين 

 (.60)بالشكل 

  : السلفانيلاميد مع الماءدواء مخطط الإهتزازية ل. 7.3.3

   wave number 983عند  16يوضح مخطط الأهتزازية ، كانت ذرة الهيدوجين مستوى 

 .(63كما هو في الشكل )



 رر

 

 

 

 السلفانيلاميد مع الماء.دواء مخطط الإهتزازية ل( : 11شكل )

 

السلفاسيتاميد مع الماء دواء مخطط الرنين النووي المغناطيسي ل. 8.3.3

 : للمتراكب كامل



 زز

 

 
 

 السلفاسيتاميد مع الماء.دواء مخطط الرنين النووي المغناطيسي ل( : 11شكل )

 

السلفاسيتاميد مع الماء لذرة دواء ل مخطط الرنين النووي المغناطيسي. 9.3.3

 -1-للدواء كأقرب ذرة مع ذرة الأوكسجين مستوى -16-الهيدروجين مستوى

 : لمركب الماء



 سس

 

 

 H16مخطط الرنين النووي المغناطيسي لذرة الهيدروجين مستوى ( : 11شكل )

 لدواء السلفاسيتاميد مع الماء.

 

بسبب  الكهروسالبية العالية  -16-هناك إزاحة لذرة  الهيدروجين مستوى  نلاحظ من الشكل ان 

كما موضح بالشكل .ppm 2  30لجزيء الماء حيث كانت -1-لذرة الأكسجين  مستوى 

(15.) 

 : السلفاسيتاميد مع الماءدواء مخطط الإهتزازية ل. 11.3.3



 شش

 

 wave  number 993عند  16يوضح مخطط الأهتزازية ، كانت ذرة الهيدوجين مستوى 

لجزيء   -1-من ذرة الاكسجين مستوى  -16-وهذا يوضح لنا قرب ذرة الهيدروجين مستوى 

 .الماء

 

 

 السلفاسيتاميد مع الماء.دواء مخطط الإهتزازية ل( : 11شكل )
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 . الخلاصة:1

مع دواء  II)(:مقارنة بين النتائج الإحصائية لمركب نترات الكوبالت )8جدول )

 السلفانيلاميد والسلفاسيتاميد

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

النتائج الإحصائية لمركب نثراث الكوبالت  

(II.مع دواء السلفانيلاميد ) 

( IIالنتائج الإحصائية لمركب نترات الكوبالت )

 مع دواء السلفاسيتاميد

( من الجدول SS )ii )rالملاحظ أن قيمة 

( غير متوافقة إلي حد ما مع تلك المحسوبة 9)

( = 9بالمعادلات ، حيث الأولى من الجدول )

و المحسوبة من خلال المعادلات  9631911 -

و هذا يوضح تباعد في القيم، بهذا  13199= 

نستبعد أحتمال تناسب هذا الدواء ) 

( IIالكوبالت )السلفانيلاميد ( مع نتراث 

 إحصائيآ. 

( من الجدول SS )ii )rالملاحظ أن قيمة 

غير متوافقة إلي حد ما مع تلك المحسوبة  6))

( = 6بالمعادلات ، حيث الأولى من الجدول )

و المحسوبة من خلال المعادلات =  139161-

و هدا يوضح تباعد كبير في القيم  131199

ذا المحسوبة، يهذا نستبعد احتمال تناسب ه

الدواء ) السلفاسيتاميد ( مع نترات الكوبالت 

(II .ًإحصائيا ) 



 ضض

 

( مع دواء III(:مقارنة بين النتائج الإحصائية لمركب نترات الحديد)8جدول )

 السلفانيلاميد والسلفاسيتاميد

  

النتائج الإحصائية لمركب نتراث الحديد 

(IIIمع دواء السلفانيلاميد ) 

قيم نتائج إحصائية مركب نترات الحديد 

(IIIمع دواء السلفاسيتاميد ) 

( من الجدول SS )ii )rالملاحظ أن قيمة 

( غير متوافقة إلي حد ما مع تلك المحسوبة 1)

( = 1بالمعادلات ، حيث الأولى من الجدول )

و المحسوبة من خلال المعادلات =  131116-

و هذا يوضح تقارب و لكن ليس  13119911

بالقيمة المضبوطة،بهذا نستبعد احتمال تناسب 

يلاميد ( مع نترات هذا الدواء ) السلفان

 ( إحصائياً. IIIالحديد)

( من الجدول SS )ii )rالملاحظ أن قيمة 

غير متوافقة إلي حد ما مع تلك المحسوبة  2))

( = 2بالمعادلات ، حيث الأولى من الجدول )

و المحسوبة من خلال المعادلات  1311190

و لكن يوضح أفضل تقارب في  13192= 

الجداول الأخرى، القيم المحسوبة بين تلك في 

بهذا نعطي أفضل أحتمال تناسب هذا الدواء ) 

( IIIالسلفاسيتاميد ( مع نترات الحديد )

 إحصائياً. 

 

مقارنة الضبط الأحصائي للنتائج المعملية يوضح أن السلفاسيتاميد هو الأفضل  1-

( و IIIمن حيث أعطاء أحتمالية أكبر للمعقدات المدرجة )نترات الحديد)

مع ناتج  t( seR( + السلفاسيتاميد ( من خلال توافق بين مجموع IIالكوبالت)

ii)r(  SS بذلك يؤكد لنا أن السلفاسيتاميد هو الأفضل من ناحية الأستقرارية )

 كدواء .

 

النتائج الحوسبية الأدوية المستعملة في هذا البحث ) السلفانيلاميد ، السلفاسيتاميد  -2

الإحصائي علي النتائج العملية بأن دواء  ( تؤكد ما تم حسابها من التطبيق

السلفاسيتاميد يكون أفضل ثبات و إستقرار مقارنة بدواء السلفانيلاميد، بحيث تم 

توضيح هذا الإختلاف و النتائج المثبتة في نتائج طاقة الترابط التكوينية للدوائيين 

للدوائيين بإستخدام منفردة و بوجود الماء كوسط ناقل للدوائيين، كانت النتائج الأولية 

حساب الطاقة و حساب الرنين النووي المغناطيسي تشير إلي أن نتيجة الطاقة 

الحوسبية للسلفاسيتاميد أقل في الحالتين في حالة حساب الطاقة و حساب الرنين 

النووي المغناطيسي الحوسبي، بما يعني أكثر إستقرار في الأوساط الناقلة من دواء 

 نتائج التالية كما يلي:السلفانيلاميد، و ال



 طط
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