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البحث العلمي الهادف دعامة أساسية للنهوض  
 بالعـراق

 

 

شبه التجريبية AM1حداب ثهابت الاستقرار لعدد من قهاعد شف الاروماتية نظريا بإستخدام طريقة 
 الاساسية ومقارنة النتائجDFTوطريقة

 1فائز محدن حامد،  2، زاهدة أحمد نجم 5عادل رشيد أحمد

   تكريت ، العراق ، جامعة تكريت ، التربية لمعموم الررفةكمية ، قدم الكيسياء  1
 السوصل ، العراق،  جامعة السوصل،  كمية التربية لمعموم الررفة ، قدم الكيسياء 2
 ، تكريت ، العراق جامعة تكريت، كمية العموم ،  قدم الكيسياء 3
 

 الملخص
 الفممانمي  ممم  السحزممر  شمم  قواعممد ممم  لعممد   العسميممة الكمميم وبممي  بيشهمما والساارنممة الشظريممة بممالارا   الاسممتارار ثوابممت قمميم ايجمما  الدراسممة همم   تتزممس  

 جمز ي  الم  الحدمابا  طرا م  تجز مة يسكم .  (Chem Office 2011) الحدماب  الكيسيما   البرنمام  باسمتخدام بمارا السوقم  فم  ومعوضماتهسا والانممي 
السركمم   تهيئممة يسكمم  خلالهمما وممم  نيمموت  قممواني  عممم  عسمهمما مبممدأ فمم  .تدممتشد (MM2) الجزيئمم  السيكانيمم  طرا مم  يتزممس  الاول الجممزء أساسمميي ،
 عمم  والستزمسشة السوسمعة ليكمل لشظريمة ةالتجريبيم شبه الحدابا  طرا   ال  تادم والت  الكم ميكاني  طرا   عم  يذتسل الثان  الجزء اما .لمحدابا 

 التم  الستغيمرا  ان. شمرو يشجر قمواني  عمم  والسعتسمد ( HF) طريامة مشهما طرا م  عمد  م  تتكون  الت   الاساسية الحدابا  طرا   و (PM3) طرياة
اممما  .المم را  عمم  والذممحشا  الزوايمما وقميم الأواصممر طاقما  مثممل الحثيممة التمثثيرا  احممدهسا الستغيممرا  مم  نمموعي  وجمو  شممسمت الدراسممة لهم   حدممابها تمم

 وا نممم  (HOMO)مذممغول جزيئمم  اوربيتممال اعمممم  قمميم كمم ل  ((VDW فممال فانمممدر كاممو    الفراغيممة او الااقيممة الستغيمممرا  فكانممت الاخممر   الستغيممرا 
 حممرار  طاقما  وقمميم ،( (ƞ ،الرملا  (   (W الكممرو   الالكتروفيمم  المدليل( µ) الكيسيمما   الالكترونم  ،الجهممد( (LUMOمذمغول غيممر جزيئم  اوربيتمال
  الاحرما   البرنمام  باسمتخدام وذلم  الاحرما   التحميمل اجمراء تمم الشتما   واسمتخلا  الشظريمة بمالارا   الحدمابا  مم  الانتهماء بعمد(.  (Hfالتكموي 

SPSS version 23) .) الارتبمما  معمماملا  قمميم طريمم  عمم  السحدموبة الستغيممرا  بممي  العلاقممة لإيجمما  والستعمد  والثشمما   الاحمما   الاحرمماء وباممرق  
(R

2
)

غممة تبممي  ممم  خمملال الدراسممة ان هشالمم  توافمم  كبيممر بممي  الكمميم الشظريممة والعسميممة لثوابممت اسممتارار السركبمما  ممم  خمملال قمميم معامممل الارتبمما  والبال . 
 ويدل ذل  عم   قة قيم الستغيرا  السحدوبة. (PM3) لارياة(0.95)كسا بمغت قيسته (HF)لارياة(0.97)قيسته 

 الحاسوبية، قواعد ش ، ثوابت الاستارارالكيسياء  :الكلمات المفتاحية 
 

 :المقدمة-5

-)  الازوميثمي  مجسوعمة عمم  تحتمو   عزوية مركبا  ه  شمم  قواعممد

CH=N-). مم  السذمتاة شم  قاعمد  جزيئةان  ال  ]1[ الدراسا  اشار 
 حيمم  مدممتوية غيممر جزيئممة همم   مذممتااتهسا او نيمممي لاا ممم  لديهايممدالبشز 
 بكيمممة مدمممتو   خمممار  تكمممون  الشتمممروجي  بممم ر  السرتبامممة البشمممزي  حمامممة ان

  .(1) بالذكل موضح كسا الجزيئة
 شف الريغة العامة لقهاعد: 5 شكل
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[2]المعهضات في المهقع بارا لقهاعد شف :5 جدول
 

C.NO Compound logK (Exp) 

1 R=P-Cl;R1=P-NO2 4 

2 R1=P-NO2 4.13 

3 R=P-Br 4.5 

4 R=P-OH;R1=P-NO2 4.58 

5 R=P-OH 4.88 

6 R1=P-[-N(CH3)2] 5.6 

7 R=P-Cl;R1=P-[-N(CH3)2] 5.6 

8 R=P-OH;R1=P-[-N(CH3)2] 6 

9 R=P-Br;R1=P-[-N(CH3)2] 6 

10 R=P-CH3;R1=P-[-N(CH3)2] 6.3 

R=H23;R1=H19 
 

 السممز و  بممي  بيشيممة هيدروجيشيممة اواصممر تكمموي  عممم  الاممدر  شمم  لاواعممد
 السمممممممممممممم يبا  او والسركبمممممممممممممما  الازوميثممممممممممممممي  لسجسوعممممممممممممممة الالكترونمممممممممممممم 
-) الازوميثمممممي  مجسوعمممممة ان الدراسممممما  بيشمممممت وقمممممد.  [3]الهيدروكدممممميمية

CH=N-)  تعممممممد  [4]للإلكترونمممممما  ومكتدممممممبة والبممممممة كسجسوعممممممة تدممممممم 
 ةطريام عم  ووالبمة ، السز وجمة للاصر  π الاوربيتال طري  ع  مدتابمة
.  السجسوعمممة لهممم   الشتمممروجي  لممم ر  الآصمممرية غيمممر الالكترونممما  ممممز و 
 الارومممممات  والامممممي  الارومممممات  الالديهايممممد ممممم  السحزممممر  شمممم  قواعممممد
 تمم لامد .بمالرني  الاسمتارارية زيما   الم  ذلم  سمب  ويعمز   اسمتارارا الاكثر

 وفممممم  لمتآكمممممل كسثباممممما  الرممممشا ية التابياممممما  مجمممممال فممممم  اسممممتخدامها
 فمممم  شممممي  قواعممممد اسمممتخدمت كسمممما. [6,5] والأصممممبا  البمممموليسرا  ترمممشي 
 كسزممممما ا  اسمممممتخدامها تمممممم حيممممم  الرممممميدلة وتابياممممما  الاممممم  مجمممممال

 فمم  اسممتخدامها المم  بالإضممافة. والفاريمما  لمبكتيريمما مزمما . لمسيكروبمما 
 كبيمممممر  أهسيمممممة شمممممي  قواعمممممد اكتدمممممبت .[8,7] البيولممممموج  التابيممممم  مجممممال
 وجممممو  بدممممب  [9] الرمممميدلانية والسركبمممما  الرمممميدلة مجممممال فمممم  خاصممممة

 كمم ل  تحزمميرها وسممهولة لياكمهمما فمم  imine (C = N) مجسوعمما 
 العاريمة والألدهيمدا  البديممة الأميشما  مم  واسمعة مجسوعة م  حزر 
 هممم ا فممم  العسمممل عمممم  وشمممجعهم البممماحثي  مممم  العديمممد حفمممز الممم   الاممممر
 . [10] السجال
 والبايوكيسيا يممة الكيسيا يمة الحاممول فم  اهسيمة ذا LogK التممثي  ثابمت يعمد

 غالبيممة ولكممون . [11]الاخممر   العمسيممة والحاممول الرمميدلة حاممول عمم  فزمملا
 معرفمممة فمممثن  [12]ضمممةيفة قواعمممد او عزممموية احساضممما تتزمممس  الا ويمممة
 خملال مم  السختمفمة الهيمدروجيش  الأس قميم عشد الدواء جز ية تثي  مد 
 الأغذممية خمملال الممدواء نفاذيممة لتوقم  [13]ضممروريا اصممبح التممثي  ثابممت قميم

 اندممجة مختممم  فمم  الممدواء جزيئمما  توزيمم  مممد  وتوقمم   [14]البايولوجيممة
 ان .لممدواء الحركيمة الخرما   ا راك عم  فزملا [15]الح  الكا   جدم
 التمموازن  ثابممت ممم  نممو  همم  التممراب  ثابممت التكمموي ، الاسممتارارية، ممم  كمملا

 الاسممممتارار ثابممممت ويدممممتخدم. الفمزيممممة لمسعاممممدا  التكمممموي  يدممممتخدم المممم  
 التم  ا والميكشمد الفممز   الأيمون  بمي  التمراب  قمو  او التفماعلا  قو  لكياس
 بالسعما لا  عشمه التعبيمر يمتم  عام وبذكل.  السعادا  تكوي  ف  تذارك

 . التالية بالارا  
M + L     ML1      (K1= [ML1]  / [M] * [L] ) 

....(1)                      

ML1 + L    ML2    (K2= [ML2]  / [ML1] * [L] 

) …(2) Kn, … K3, K2, K1   م  كلا ان     الاتمزان ثوابمت هم  
  الخاو   الاستارار ثابمت تدمس  ايزما وهم     

   ML2 + L     ML3       (K3= [ML3] / [ML2] * 

[L]  ) ....(3) 
MLn-1 + L     MLn   (K1= [MLn]  / [MLn-1] * 

[L] ) …(4) 
تسثمل  رجمة تفكم  السعامد )او  رجمة التمراب  لمسعامد(   فماذا كانمت قيسمة
اعمملا    تسثممل تركيممز السعاممد لمم ل  ندممتاي  كتابممة السعمما لا C وكانممت
.  بالذكل الات   

...(5)  

       النظرية الطرائق -2
 الحاسمممموبية الكيسيمممماء بممممرام  ممممم ( Chem.Office.V11) برنممممام  يعممممد

 البمممرام  مممم  يعتبممر كسممما( .(GAUSSIAN 03  لبرنمممام  والستزممس 
 الدممبل ويمموفر والستادممة التاميديممة الحدمابا  ممم  العديممد انجماز فمم  الكفمة 
 وهمم ا  العسميممة لمبحممو  و اعسمما البحتممة الشظريممة البحممو  لإنجمماز اللازمممة
 ان. الجزيئم  والسيكانيم  الكمم ميكانيم  انموا  جسيم  عمم  يذتسل البرنام 
 الحثيمممممة كالتمممممثثيرا  التمممممثثيرا  مممممم  الكثيمممممر أيزممممما تمممممدرس الارا ممممم  هممممم  

 يسكمم .  [16]اوتثثيراتهم الهيدروجيشيممة الآصمر  و راسممة والمرني  والالكترونيمة
 العوامممل هم   ممم  [17] الكسوميمة السيكانيكيممة بمالارق  عوامممل عمد  حدما 
 الجزيئيمممة السمممدارا  طاقممما . لمجمممز ء الكميمممة الااقمممة الإلكترونيمممة الكثافمممة

HOMO و LUMO  الزوايممما وقممميم الممم را  وشمممحشا  التكممموي  وحمممرار 
 العسميممممممة الاممممممرق  ممممممم  العديممممممد وجممممممو  ممممممم  بممممممالرغم. الاواصممممممر واطمممممموال

 تمممم  عمممر  عممم  قممما ر  غيممر انهممما الا  LogK قمميم لتامممدير السدممتخدمة
 التجريبيممممة شممممبه الارا مممم  ممممم  تتكممممون  الكممممم ميكانيمممم  طرا مممم .  التمممثثيرا 
 الاساسمممية الحدممابا  طرا مم  .((PM3 كاريامممة السوسممعة ليكممل لشظريممة
 الحدممابا  همم   جسيمم ( (HF طرياممة مشهمما طرا مم  عممد  ممم  تتكممون  فهمم 
[18]البرنمام  ضمس  موجو   تكون 

 الحدمابية الكيسيماء مرمامح يدمتخدم . 
 باسممممممتخدام تابياهمممممما و كمممممما  بذممممممكل الرياضممممممية الارياممممممة تامممممموير عشممممممد

 قمممميم وبدلالممممة الاحرمممما ية السعممما لا  خمممملال ممممم  يسكمممم .  [19]الحاسمممو 
 الكيسيا يممة الستغيممرا  بعمم  بممي  علاقممة عممم  الحرممول الارتبمما  معامممل

 بالإضمافة .  (HOMO,LUMO) الاوربيتمالا  طاقمة مثمل والتركيبيمة
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 التركيبيممة التممثثيرا  ومختممم  الهيدروجيشيممة الأواصممر تممثثيرا   راسممة المم 
 . [20]الفراغية

 الحدابات طرائق -1
 PM3  (Parameterized Methods) :طريقة-1-5

 تمممم اشمممتااقهاذمممبه تجريبيمممة ال الحدممما  مممم  طرا ممم  ((PM3طريامممة  تعمممد
تكمون افزممية هم   .بيانما  تجريبيمة و مختبريمةبالاعتسا  عمم  معمومما  

الاريامة فمم  حدمما  زوايما الاصممر  الهيدروجيشيممة وكم ل  عشممد الكيمماس فمم  
لحدممابا  خاصممة   (PM3) أن طرياممة . [21] رجمما  الحممرار  العاليممة 

وكمم ل    تعامم  أقممل معممدل لمخاممث ياممةهمم   الار  . [22]العشاصممر الثايمممة
أفزممل علاقممة ممم  الكياسمما  السختبريممة، لاسمميسا أطمموال الأواصممر ، كسمما 
أن حدممممماباتها لا تحتممممما  إلممممم  وقمممممت طويمممممل ماارنمممممة بارا ممممم  الحدمممممابا  

 .  الأساسية
  Hartree- Fockطريقة هارتري فهك: -1-2 

 .[23]وأغمبهمما اسممتخداما ًأكثممر طرا مم  الحدمابا  الأساسممية شمميوعاممم   تعمد
( تعتسممد عممم  طرياممة التاريمم   Ab initio)الاساسممية اكثممر الحدممابا  

 اوالتمممم  يسكمممم  اخترمممممارهتر  فمممموك ر الاوربيتممممال  السعروفممممة بارياممممة هممممما
( HF) .  تر   الة السوجة متعد   الالكترونا  عم  أنها نمات  تزما

موجيممممة أحا يممممة الإلكتممممرون، كممممل إلكتممممرون بسوجمممم  همممم   التشممممادر لممممدوال 
الارياة يتحرك برور  مدتامة ضس  مجال ل  الاوربيتمال، ويعمان  مم  
تشممافر كولممومب  بدممب  معممدل موقعممه ممم  الالكترونمما  الأخممر ، أ  إنممه 

خر  نتيجة لسوقعمه كسزما  يعان  م  تداخل متبا ل م  الالكترونا  الأ
   . خر  ندبة للإلكترونا  الأ لمتشادر

 النتائج والمناقذة -1
بعمد  أجريت الحدابا  الشظرية لمسركبما  وفم  التمثثيرا  الحثيمة والفراغيمة

والتم  تكممون الاكثمر تممثثيرا عمم  قيسممة ثابممت  لمتممثي  تحديمد السراكممز الفعالمة
 تمم [24] الذمحشا  مم  انوا  هشاك أن . معموملمسركبا   logkالاستارار 

 والتمم  ذرا  لممثلا  الدراسممة وتممم حدممابها همم   فمم  مميكممان شممحشة اعتسمما 
 وهممممممممم  الاسمممممممممتارار ثابمممممممممت لحدممممممممما  الفعالمممممممممة السواقممممممممم  اكثمممممممممر تكمممممممممون 

(C3,C2,N1 . )  فمممممم  اسممممممتخداما الذممممممحشا  اكثممممممر ممممممم  الذممممممحشة همممممم 

 فممم  الدمممالبة الالكترونيمممة الكثافمممة بمممي  الفمممرق  وتسثمممل [25]الشظريمممة البحمممو 
 الذممممحشة بزيمممما   اذ، الشمممموا   فمممم  السوجبممممة البروتونمممما  وماممممدار، السممممدارا 
. نجمممممد ان الذمممممحشة الخمممممارج   السمممممدار فممممم  الالكترونممممما  تمممممز ا  الدمممممالبة

ذا  الدممالبية الكهربا يممة العاليممة بيشسمما  N1الالكترونيممة تتسركممز عممم  ذر  
نلاحم  كسما .( لاربها م  ذر  الشتروجي  C2تتشاق  عم  ذر  الكاربون )

أن هشمممممممماك تغيممممممممر واضممممممممحا فمممممممم  قمممممممميم الذممممممممحشا  بحدمممممممم  السجممممممممامي  
 .ممم  حيمم  الدممح  أو الممدف  الإلكترونمم  تاثيرهمما( و  (R,R1السعوضممة

تتسثممل التممثثيرا  الفراغيممة لاواعممد شمم  بالذممكل الهشدسمم  المم   يسكمم  أن 
فمم  الفممرا  المم   تممتحكم ليممه عوامممل  تتخمم   همم   السركبمما ، وتوزيمم  ذراتهمما

عاممممل الإعاقمممة الممم   يارمممد بمممه زيممما   طاقمممة الجزيئمممة وتاميمممل كمختمفمممة. 
ية ويممة   المم  زيمما    فمم  الالكترونمما  لممم را  السعاقممة بالاتجمما  الاسممتارار 

اممما التممثثير .البعيممد لمتاميممل ممم  حممد  التشممافر المم   تحدثممه همم   السجممامي  
الثمممان  فهمممو التمممداخلا  الفراغيمممة مممم  اختلافهممما والاواصمممر الهيدروجيشيمممة 
والتمممممداخلا  الاخمممممر ، وذن محرممممممة هممممم   التمممممداخلا  يسكممممم  أن تزيمممممد 

الجزيئمممة أو تاممهممما بالاعتسممما  عمممم  قيستهممما. إن اهمممم الستغيمممرا  اسمممتارارية 
السحدوبة التم  تمةثر عمم  الترتيم  الفراغم  لمسركبما   والااقية الفيزيا ية

 ،((C-N=Cوالزاويممممممة  (C-Nو C=Nواصممممممر)قيممممممد الدراسممممممة طممممممول الا
وطاقممة تممداخلا   ،(S.Eطاقممة الاعاقممة الفراغيممة )، (Hfوحممرار  التكمموي )

 .(,Bend,Dip,Strech,Torsionوطاقممممممممما ) (VDW)فانمممممممممدرفالز 
 LUMO [26]و   HOMO الجزيئيممممة كسمممما ان لااقممممة الاوربيتممممالا 

ا الكتروفيمل نهمعلاقة باسمتاراريه الجممزيئا  وميولهما لمتفاعمل مم  حيم  كو 
مممممم   بعممممم  الستغيمممممرا  الاخمممممر  والتممممم  تمممممم حدمممممابها  .او نيوكميوفيمممممل 
والجهمممد  (ηلرممملا  )مثمممل ا قممميم الاوربيتمممالا  الجزيئيمممةبالاعتسممما  عمممم  

 (η,µ)ان الكممميم السشخفزمممة لمممم  (.W)و ليمممل الالكتروفيميمممة( µالكيسيممما  )
وفيل ليسمما تذمممير الكمميم يعممم  أن الجزيئممة تكممون أكمممثر فعاليممة كشيوكمممم تممدل

 .إل  أن الجزيمئة تدم  كالكتروفيل جيد ف  سمموكها (η,µ)لم العاليمة 
    η = ½( E.LUMO - E.HOMO ) ...(6) µ   = ½(E.HOMO  + 

E.LUMO) ...( 7)                      
  

  
   …..(8)   

 

 (MM2المتغيرات الطاقية المحدهبة نظريا لقهاعد شف باستخدام طريقة ) :2 جدول
COM.NO E Stretch E Bend E Torsion E Non-1,4 VDW E 1,4 VDW TE 

1 0.9146 8.4005 -3.1655 2.4254 17.6974 24.4372 

2 0.9063 8.2542 -3.0515 2.5568 17.2266 24.5693 

3 0.8015 7.3143 -2.7864 1.3202 15.5114 22.4956 

4 0.8915 8.7095 -2.9022 2.1513 15.9544 21.8653 

5 0.7861 8.2631 -3.1905 0.9851 13.6407 20.5712 

6 1.2282 12.1607 -4.8893 4.4891 18.4782 31.8963 

7 1.25 12.4004 -5.0311 4.286 18.9257 32.4672 

8 1.2645 12.9217 -4.8783 3.8827 17.1503 30.8463 

9 1.2485 12.5805 -5.0981 4.1529 19.0952 32.6101 

10 1.2901 12.0257 -5.3053 4.3301 19.0869 31.8203 
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 (PM3بطريقة)قهاعد شيف لالمحدهبة نظريا  الطاقيةو الفيزياوية قيم المتغيرات : 1 جدول
COM.NO Charge(Coulomb) Bond Length(Å) Angle Hf TE 

N1 C2 C3 
  

C2N1C3 

1 -0.13 -0.0118 -0.0244 1.28 1.409 127 72.101 -118 

2 -0.126 -0.0179 -0.0286 1.279 1.41 126.2 78.952 -104 

3 -0.155 0.011 0.0033 1.281 1.408 126.82 78.399 -86.76 

4 -0.131 -0.02 -0.059 1.278 1.471 129.9 34.8 -116 

5 -0.157 0.0019 -0.044 1.279 1.405 129.77 30.9 -86 

6 -0.177 0.0243 -0.0009 1.281 1.405 129.6 83.137 -93 

7 -0.178 0.0296 0.003 1.281 1.404 129.2 76.217 -107 

8 -0.168 0.0161 -0.0374 1.281 1.405 129 87.4 -106 

9 -0.181 0.0335 0.0163 1.281 1.404 129.3 38.69 -105 

10 -0.174 0.0213 -0.0071 1.281 1.404 129.1 115.6 -99 

COMP NO. HOMO (ev) LUMO (ev) Ƞ  (ev) µ  (ev) ω (ev) 

1 -0.346 -0.094 0.126 -0.22 0.003 

2 -0.347 -0.091 0.128 -0.219 0.003 

3 -0.324 -0.043 0.141 -0.183 0.002 

4 -0.338 -0.09 0.124 -0.214 0.003 

5 -0.31 -0.034 0.138 -0.172 0.002 

6 -0.289 -0.02 0.135 -0.154 0.002 

7 -0.292 -0.026 0.133 -0.159 0.002 

8 -0.286 -0.019 0.133 -0.152 0.002 

9 -0.294 -0.027 0.133 -0.16 0.002 

10 -0.287 -0.019 0.134 -0.153 0.002 

 
 (HF) بطريقةقهاعد شيف لالمحدهبة نظريا  الفيزياوية والطاقيةقيم المتغيرات : 1 جدول

COM.NO Charge (Coulomb) Bond Length (Å) Angle (Degree) T E 

N1 C2 C3 
  

C2N1C3 

1 -0.705 0.223 0.233 1.257 1.412 130.4 -1209 

2 -0.7 0.219 0.228 1.257 1.415 130.7 -752.32 

3 -0.714 0.222 0.24 1.258 1.411 129.7 -3109 

4 -0.701 0.214 0.21 1.257 1.414 131.1 -3114 

5 -0.718 0.219 0.214 1.259 1.415 130.7 -756 

6 -0.736 0.234 0.241 1.26 1.412 130.5 -682 

7 -0.736 0.236 0.242 1.262 1.409 129.5 -1139 

8 -0.738 0.231 0.22 1.261 1.413 130.8 -756 

9 -0.742 0.238 0.247 1.261 1.408 130.5 -3241.8 

10 -0.744 0.234 0.234 1.261 1.413 131.4 -721 

COMP NO. HOMO (ev) LUMO (ev) Ƞ  (ev) µ  (ev) ω (ev) 

1 -0.317 -0.027 0.145 -0.172 0.102 

2 -0.311 -0.02 0.145 -0.166 0.094 

3 -0.338 -0.09 0.124 -0.214 0.185 

4 -0.307 0.024 0.165 -0.141 0.06 

5 -0.29 0.088 0.189 -0.101 0.027 

6 -0.271 0.102 0.186 -0.085 0.019 

7 -0.279 0.091 0.185 -0.094 0.024 

8 -0.247 0.089 0.168 -0.079 0.019 

9 -0.259 0.077 0.168 -0.091 0.025 

10 -0.249 0.088 0.168 -0.081 0.019 

 
 الااقيممة والستغيممرا  الفيزياويممة الستغيممرا  قمميم( 4,3,2) الجممداول توضممح
 عميهمممما الحرممممول تممممم والتمممم  لمسركبمممما  والرممممفا  الخمممموا  بعمممم  ممممم 

 تممم التمم  التركيبيممة الااقمما  قمميم( 2) رقممم جممدول يسثممل. الشظريممة بالدراسممة
 فممم  السركممم  يكمممون  وفيهممما الجزيئممم  السيكانيممم  باريامممة عميهممما الحرمممول

 الستغيممممرا  قمممميم سثمممملت( 3,4) الجممممداول.  اسممممتارارية واكثممممر طاقممممة ا نمممم 
 الكممممم ميكانيمممم  بارا مممم  عميهمممما الحرممممول تممممم التمممم  والااقيممممة الفيزياويممممة

 ارا م ال مم  (HF) طريامة التجريبيمة شمبه الارا م  م ( PM3) طرياة.
 ثوابمممت قممميم حدممما  يسكممم  الكممميم هممم   خممملال مممم . محدمممابا ل الاساسمممية
 الاحرما ية العسميما  طريم  عم  شم  لاواعد الشظرية (logK)الاستارار

R) الارتبا  معامل وقيم
2. ) 
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    الاحراء -1
 او الارتبممما  قمممو  مامممدار ويسثمممل( SPSS) البرنمممام  باسمممتخدام اجمممراء  تمممم

 ثوابممت قمميم ممم  الشظريممة بممالارا   السحدمموبة الستغيممرا  قمميم بممي  العلاقممة
 معامممممل قمممميم بدلالممممة العسميممممة بممممالارا   السحدمممموبة ( LogK) الاسممممتارار
 والتم  السركم  استارارية عم  تثثيرا الستغيرا  اكثر معرفة بغية الارتبا 

 الحدممابا  تسممت. الشظريممة الاسممتارار ثوابممت قمميم حدمما  يممتم خلالهمما ممم 
 والاحرممماء، الثشممما   الاحرممماء، البدمممي  الاحرممماء.مراحمممل ثممملا  عمممم 

 ممم  ان وتبممي (. 11 المم  5) الجممداول فمم  مبممي  وكسمما( الثلاثمم ) الستعممد 

 الاصمر  طمول تمثثير همو الاسمتارارية عمم  تثثيرا الفزياوية الستغيرا  اكثر
 لمسركبما  بالشدمبة الفعاليمة مركمز تسثمل والت  (C=N) الايسي  لسجسوعة
 عممم  كبيممرا تممثثيرا( C3) الكمماربون  ذر  عممم  الذممحشة لتممثثير كممان وكمم ل 

 فمم  تممثثيرا اكثرهمما ممم  كممان الااقيممة التممثثيرا  يخمم  وليسمما. الاسممتارارية
( HOMO) السذممممممغول الاعممممممم  الجزيئمممممم  الاوربيتممممممال هممممممو الاسممممممتارارية

 عممممممم  واضمممممما تمممممثثيرا( Torsion) الالتممممممواء طاقممممممة لتمممممثثير كممممممان وكممممم ل 
 الاروماتيمممة الحماممما  ان كمممون  سمممببه ان الستوقممم  مممم  والممم   الاسمممتارارية
 .السدتو   بشفس ليدت لمسركبا 

 

 والقيمة العملية لثابت الاستقرار PM3الاحادي للمتغيرات النظرية المحدهبة بطريقة  للاحراء قيم معامل الارتباط :1جدول 
Variables Log 

K 

H L ω µ M-

N1 

M-

C2 

BL-C-

N 

Stretch Bend Stretch-

Bend 

Torsion 

Log K 1            

H 0.91 1           

L 0.757 0.925 1          

ω 0.88 0.994 0.958 1         

µ 0.839 0.976 0.986 0.992 1        

M-N1 0.616 0.771 0.878 0.808 0.846 1       

M-C2 0.56 0.716 0.828 0.752 0.792 0.986 1      

BL-C-N 0.39 0.456 0.36 0.42 0.408 0.306 0.368 1     

Stretch 0.776 0.666 0.434 0.598 0.54 0.402 0.39 0.563 1    

Bend 0.826 0.755 0.513 0.691 0.626 0.437 0.416 0.567 0.958 1   

Stretch-Bend 0.815 0.767 0.576 0.714 0.669 0.582 0.575 0.591 0.962 0.941 1  

Torsion 0.87 0.805 0.598 0.748 0.697 0.537 0.529 0.651 0.953 0.949 0.97 1 

H=HOMO; L=LUMO; M= Mullikan Charge; BL=Bond Length;   

 
 والقيمة العملية لثابت الاستقرار HFالاحادي للمتغيرات النظرية المحدهبة بطريقة  للاحراء قيم معامل الارتباط :1جدول 

Vareable logKa H  L   ω  µ M-N1 M-C2 BL-C=N Stretch Bend Torsion 

logKa 1                     

H  0.925 1                   

L  0.619 0.78 1                 

ω 0.529 0.773 0.96 1               

µ 0.728 0.891 0.976 0.947 1             

N1 0.927 0.74 0.543 0.424 0.635 1           

C2 0.674 0.537 0.339 0.275 0.419 0.837 1         

BL-C=N 0.854 0.687 0.582 0.462 0.648 0.916 0.773 1       

Stretch 0.776 0.759 0.496 0.477 0.604 0.764 0.815 0.726 1     

Bend 0.826 0.832 0.632 0.598 0.729 0.803 0.783 0.796 0.958 1   

Torsion 0.87 0.817 0.602 0.546 0.702 0.897 0.878 0.852 0.953 0.949 1 

H=HOMO; L=LUMO; M= Mullikan Charge;  BL=Bond Length;   
  

 (PM3بطريقة) قيم معامل الارتباط للإحراء الثنائي :1جدول 
log K R2 S. E  (Constant) 

HOMO,N1 0.923 0.265 17.488 

   HOMO,Hf 0.911 0.284 15.091 

   HOMO,C2 0.923 0.264 16.671 

   HOMO,C3 0.913 0.281 15.091 

   HOMO,Length C=N 0.916 0.275 13.545 

   HOMO,TE 0.944 0.226 14.029 

    Stretch,    HOMO 0.942 0.229 11.149 

      Bend,   HOMO 0.937 0.239 10.824 

   Torsion,    HOMO 0.941 0.231 10.138 

  1,4 VDW,    HOMO 0.931 0.251 13.061 

 

 (HFبطريقة ) : قيم معامل الارتباط للإحراء الثنائي8جدول 
log K R2 S. E (Constant) 

HOMO, N1 0.963 0.182 -13.844 

N1,   LUMO 0.94 0.233 -23.44 

Torsion, N1 0.932 0.249 -21.724 

HOMO,   Torsion 0.907 0.291 6.975 

Length(C=N), N1 0.927 0.257 -45.074 

HOMO, Length(C=N) 0.935 0.244 -264.547 

Bend,   HOMO 0.881 0.328 8.07 

N1,  Bend 0.938 0.237 -21.316 

Stretch-Bend , N1 0.928 0.256 -25.868 

HOMO, Stretch-Bend 0.909 0.287 8.932 
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 (PM3بطريقة ) : قيم معامل الارتباط للإحراء الثلاثي9 جدول
(Constant) 159.337  

HOMO 24.527 

Stretch 1.653 

Length C-N -103.91 

log K R2 S. E (Constant) 

Hf,    HOMO,     Stretch 0.947 0.237 11.001 

N1,     Stretch,    HOMO 0.946 0.24 12.942 

C2,     Stretch,    HOMO 0.948 0.235 12.652 

Length C=N, HOMO, Stretch 0.954 0.221 8.619 

Length C-N,    HOMO, Stretch 0.957 0.213 159.337 

Bend,    HOMO,     Stretch 0.942 0.247 11.382 

Torsion,    HOMO,     Stretch 0.942 0.247 10.75 
 

 (HFبطريقة ) الثلاثي: قيم معامل الارتباط للإحراء 51جدول 
(Constant) -17.973  

   HOMO 8.647 

N1 -43.54 

C2 -25.91 

log K R2 S. E  (Constant) 

    LUMO, N1,    HOMO 0.964 0.194 -13.094 

C2, HOMO, N1 0.974 0.167 -17.973 

C3, HOMO, N1 0.971 0.174 -20.194 

Length (C=N), HOMO, N1 0.963 0.197 -17.392 

Angle(C=N-C), N1, HOMO 0.969 0.181 -43.883 

   Torsion, HOMO, N1 0.965 0.191 -16.63 

  1,4 VDW, HOMO, N1 0.965 0.193 -14.173 
 

 نظريا LogKحداب قيم ثهابت الاستقرار 
 خملال الامرياتي  ولكملا الشظريمة بالارا   الاستارار ثوابت قيم حدا  تم

R)ل الاعمم  الكيسمة ذا  الستغيمرا  بمي  تمرب  حدمابية معا لة
 اقمل مم (2

 .الستعد  للإحراء بالشدبة( S.E)ل قيسة
 (Length C-N, HOMO, Stretch)  الستغيرا  ( PM3) ارياةال

 *LogK= 159.337+(24.527* HOMO)+( 1.653 السعا لمة

Stretch)+( -103.915* Length C-N) 
 (PM3بطريقة )الاستقرار النظرية ثهابت  قيم :55جدول 

COM .NO (Constant) 159.337   

HOMO 24.527 

Stretch 1.653 

Length (C-N) -103.915 

HOMO Stretch Length (C-N) LogK (Theo) 

1 -0.3455 0.9146 1.427 4.088 

2 -0.3469 0.9063 1.427 4.04 

3 -0.3239 0.8015 1.425 4.639 

4 -0.3378 0.8915 1.424 4.55 

5 -0.3104 0.7861 1.427 4.737 

6 -0.2887 1.2282 1.428 5.896 

7 -0.2917 1.25 1.429 5.754 

8 -0.2855 1.2645 1.428 6.034 

9 -0.2936 1.2485 1.428 5.809 

10 -0.2869 1.2901 1.428 6.042 

 (N1, HOMO, C2) الستغيرا  ; (HFالارياة )

 LogK= -17.9728+(8.64692 * HOMO)+( -43.53997 ;السعا لمة

* N1)+( -25.9119 * C2) 
 

 (HFالاستقرار النظرية بطريقة )ثهابت  قيم :52جدول 
COM .NO (Constant) -17.9728  

HOMO 8.64692 

N1 -43.53997 

C2 -25.9119 

HOMO N1 C2 LogK (Theo) 

1 -0.317 -0.705 0.223 4.184 

2 -0.311 -0.699 0.219 4.095 

3 -0.338 -0.714 0.222 4.423 

4 -0.307 -0.701 0.214 4.352 

5 -0.29 -0.718 0.219 5.113 

6 -0.271 -0.736 0.234 5.681 

7 -0.279 -0.736 0.236 5.572 

8 -0.247 -0.738 0.231 6.03 

9 -0.259 -0.742 0.238 5.912 

10 -0.249 -0.744 0.234 6.227 
 

 الفرق بين قيم ثهابت الاستقرار العملية والنظرية: 51 جدول
COM.NO PM3 HF 

logK\Calcu. logK\Theo. ΔlogK logK\Calcu. logK\Theo. ΔlogK 

1 4 4.088 -0.088 4 4.184 -0.184 

2 4.13 4.04 0.09 4.13 4.095 0.035 

3 4.5 4.639 -0.139 4.5 4.423 0.077 

4 4.58 4.55 0.03 4.58 4.352 0.228 

5 4.88 4.737 0.143 4.88 5.113 -0.233 

6 5.6 5.896 -0.296 5.6 5.681 -0.081 

7 5.6 5.754 -0.154 5.6 5.572 0.028 

8 6 6.034 -0.034 6 6.03 -0.03 

9 6 5.809 0.191 6 5.912 0.088 

10 6.3 6.042 0.258 6.3 6.227 0.073 
  

 
 يبين العلاقة بين قيم ثهابت الاستقرار العملية والنظرية وقيم معاملات الارتباط لكلا الطريقتين بيانيا :5مخطط 
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 السحدممممموبة الاسمممممتارار ثوابمممممت قممممميم بمممممي  الفمممممرق  البيمممممان  السخاممممم  يبمممممي 
 لكممممل الارتبمممما   معمممماملا قمممميم ممممم  الشظريممممة والارا مممم  العسميممممة بممممالارا  
 بشدمممبة جيمممد  نتممما   اعامممت الامممرياتي  كممملا ان ملاحظمممة ويسكششممما طريامممة
R ارتبما  بسعاممل تاريبما السركبما  ولجسي  جدا قميمة فرق 

2
=0.9572) )

R الارتبمما  معامممل قيسممة كانممت وكمم ل ( .PM3) لارياممة
2
=0.9735)) 

R) قمميم تممدل ( .HF) لارياممة
 عميهمما الحرممولالتمم  تممم  الكمميم ان عممم  (2

 الكمميم المم  اقممر  وهمم ( PM3) طرياممة ممم  افزممل كانممت (HF) بارياممة
 . العسمية

 اسمتاراريتها ثوابمت قميم وايجما   راسمتها تسمت الت  ش  قواعد مركبا  ان
 قمميم ان وجممد الا بيمما  وضممس  الحاليممة الدراسممة ضممس  الشظريممة بممالارا  
 رقمم السركم  مم  الجمداول فم  تدمدمها حدم  تمز ا  لهما الاسمتارار ثوابت

 اسممتارارية قمميم عممم  اثممر  عممد  اسممبا  هشالمم .  11 رقممم السركمم  المم  1
 التركيبيممة التمماثيرا  الروزونممانس تمماثير الحثيممة التمماثيرا  همماومش السركبمما 
 .  الفراغية
 الايسمممي  نتممروجي  ذر  عممم  الذممحشة فممم  واضممحة زيمما   هشمماك ان لمموح 

(N1 ) السثممممل مجسوعممممة وجممممو  بدممممب  (10) لمسركمممم (-CH3 )الدافعممممة 
 يتسيممز حيمم  بممارا السوقمم  فمم  وجو همما ذلمم  يعممزز كسمما  [27]للإلكترونمما 

 مممم  الاعمممم  الشرمممي  لمممه كمممان الممم   ورنيشممم  حثممم  بتمممثثير السوقممم  هممم ا
 لمبشزيميمممدي  بمممارا السوقممم  فممم  السعوضمممة لمسجمممامي  ان كسممما . الاسمممتارارية

 الحاويممة( 11 المم  6) السركبمما  فمم  واضممح وهمم ا الاسممتارارية فمم  تممثثير
 تذممممترك التمممم  بممممارا السوقممم  فمممم  N(CH3)2 الازوميثممممي  مجسوعممممة عمممم 

 مذممتركة غيممر الكترونيممة مز وجمما  عممم  لاحتوا همما الروزونممانس بظمماهر 
 رؤيممة يسكمم  تممثثير الفراغيممة لمتممثثيرا  ان كسمما.  الذممحشة نذممر فمم  تدمماهم
 نفمس لمسمركبي  ان فمشلاح ( 5) مم  (3) السرك  ماارنة عشد تثثير  مد 

 البمروم ذر  يسثمل الم   السعمو  نو  هو بيشهسا والفرق  التركيبية الريغة
(Br ) الهايدروكدممممميد مجسوعمممممة ويسثممممل( 3) رقمممممم السركممممم  عممممم (OH )

 بمارا السوقم  فم ) السوقم  نفس عم  السعوضي  كلا وان( 5) رقم لمسرك 
 الااقممما  قممميم فممم  واضمممح اخمممتلا  هشممماك ان الا( ممممي يللان ليمممالفش لحمامممة
 والااقمة الحركيمة والااقمة الكميمة الااقمة مثمل الارا م  ولجسي  عام بذكل

 واطممموال الاسمممتارارية قممميم فممم  فمممرق  يوجمممد كسممما فانمممدرفالز وطاقمممة الكامشمممة
 الر يدمممية الاسمممبا  مممم . الازوميثمممي  لسجسوعمممة الزاويمممة وقيسمممة الاواصمممر

 الحممممما  لمتمممممثثير بالإضمممممافة الفراغيمممممة الاعاقمممممة تمممممثثير همممممو الفمممممروق  لهممممم  
 فراغيممممة اعاقممممة تممممثثير يدممممب  مسمممما [28]البممممروم ذر  حجممممم بكبممممر والستسثممممل
 (.OH) لسجسوعة الرغير الحجم م  بالساارنة
 طاقممة هم  السركبمما  اسمتارارية فم  وتثثيرهمما الااقيمة الممدوال يخم  وليسما

 فممم  اسمممتخدمت التممم  ، LUMO و  HOMOالجمممزيئيي  الأوربيتمممالي 
 باسممممتاراريه علاقممممة لهمممما والتمممم  السعروفممممة [29]الستغيمممممرا  بعمممم  حدمممما 

 . نيوكميوفيممل او الكتروفيممل كونهمما حيمم  ممم  لمتفاعممل وميولهمما الجمممزيئا 

 عمممممم  بالاعتسممممما  حدمممممابها تمممممم والتممممم  الاخمممممر   الستغيمممممرا  بعممممم   مممممم 
 و ليممل( µ) الكيسيمما   والجهممد (η) الرمملا   مثممل( 8,7,6) السعمما لا 
 الجزيئمة أن عمم  تمدل (η,µ) لمم السشخفزمة الكيم ان (.W) الالكتروفيمية

 إلمم  (η,µ) لممم العاليمممة الكمميم تذمممير ليسمما وفيليكشيوكمممم فعاليممة أكمممثر تكممون 
 طاقمممممممما  قمممممممميم. سمممممممممموكها فمممممممم  جيممممممممد كالكتروفيممممممممل تدممممممممم  الجزيمممممممممئة أن
 سممممماحبه بسجمممممامي  السعوضمممممة لمسركبممممما  عاليمممممة جممممماء  (HOMO)ال

 الدافعمة بالسجمامي   السعوضمة السركبما  مم  بالساارنمة( 1) رقم كالسرك 
 بالسجمممممامي  السعوضمممممة السركبممممما  ان بسعشممممم  ا ( 11) رقمممممم كالسركممممم 
 السركبمممممممما  ان ملاحظمممممممة يسكششمممممممما كممممممم ل  كشيوكموفيممممممممل تدمممممممم  الدافعمممممممة

 الااقيمممة لمفمممروق  بالشدمممبة الكممميم اقمممل لمارا ممم  عمممام بذمممكل لهممما( 11,9,8)
 عسميمة يدمهل(الانتامال او الاثمار  طاقمة) الااقيمة السدمافة قمر  فان وبه ا
 اوربيتمالا  الم   HOMO اوربتمالا  مم  بيشهسما  الالكترونما  انتامال

LUMO   الكميم همو  ذلم  يةكمد ما وان فيم  نيوكمو سموك تدم  ول ل 
 لمسجممامي  ان كسما  (µ) الكيسيما   والجهممد( η) الرملا   لكميم السشخفزمة
 ن إ إذ لإلمكترونمما   افعممة أم سمماحبة  أكانممت  سممواء تمماثير  السعوضممة
 ممم  الااقيممة السدمافة (تاميممل) تخفمي   عممم  تعسمل الدافعممة  السجمامي 

 الجزيمة فم  الفعالمة  السجسوعمة عمم  الدمالبة الذحشة تسركز عسمية خلال
( CH3) كالسجسوعممممة نيوكممممموفيم  سممممموك الجزيئممممة سممممموك يكممممون  وبمممم ل 

 الدمماحبة السجممامي  وان  ( 11) رقممم لمسركمم  بممارا السوقمم  فمم  السعوضممة
 كثافممة ممم  تزيمد نهممالإ الالكترونما ، عمم  البحم  فعاليممة زيما   عممم  تعسمل

 ممممم  العديممممد هشمممماك ان كسمممما .الفعالممممة السجسوعممممة عممممم  السوجبممممة الذممممحشة
 تمممثثير مثمممل( الاسمممتارار ثوابمممت قممميم) السركبممما  اسمممتارارية  عمممم السمممةثرا 
 فم  حدوثمه الستوقم  مم  والم    الزمسش  او البيش  الهيدروجيش  التاصر
 (5) و (4) رقم السركبا 

  الاستنتاجات 
الاسممتارار السحدمموبة  بممالارا   هشمماك تامماب  كبيممر فمم  قمميم ثوابممت  -1

 .العسمية والشظرية مسا يدل عم  اهسية الكيسياء الشظرية

( لمحدممممابا  الاساسممممية تميهمممما HFكانممممت افزممممل الارا مممم  طرياممممة ) -2
 .( لمحدابا  الذبه التجريبية PM3طرياة )

جسيمممم  الستغيممممرا  تبممممدأ بممممشفس الاهسيممممة ثممممم يدممممتبعد بعظهمممما ويثخمممم   -3
 .وبالتدر بعزها الاخر حيز الاهتسام 

بإمكممان الكيسيمماء الشظريممة الكيممام بممثمور لا تدممتاي  الكيسيمماء العسميممة  -4
الكيممممام بهمممما كرؤيتشمممما لمسركبمممما  وشممممكل ذراتهمممما وتوزيعهمممما الفراغمممم  وشممممكل 

 الخ.الاوربيتالا  وكثافة الذحشة....

بإمكانشممما اخترمممار الوقمممت والجهمممد والتكمفمممة عشمممد اسمممتخدام الكيسيممماء  -5
 الحاسوبية.
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Calculating the stability constants for a number of aromatic Schiff bases 

theoretically using the AM1 quasi-experimental method and the basic DFT 

method and comparing the results 
Adil R. A. Al-Jboory, Zaheda A. N.Abdulla, Faiz M.H. Al-Abady

 

Abstract 
This study includes finding the values of stability constants by theoretical methods and comparing them with the 

practical values of a number of Schiff bases prepared from vanillin and vanillin and their substitutes in the para 

position using the chemical computational program (Chem Office 2011). Calculations methods can be divided 

into two main parts, the first part includes molecular mechanics methods (MM2). It is based on the principle of 

its work on Newton's laws and through which the compound can be prepared for calculations. As for the second 

part, it includes the methods of quantum mechanics, which are divided into methods of semi-empirical 

calculations of the extended structure theory, including the method (PM3), and methods of basic calculations, 

which consist of several methods, including the (HF) method. It is based on Schrödinger's laws. The variables 

that were calculated for this study included the presence of two types of variables, one of which is the inductive 

effects such as the energies of bonds and the values of angles and charges on the atoms. As for the other 

variables, they were the energy or space variables such as Vander Waal forces (VDW), as well as the values of 

the highest occupied molecular orbital (HOMO) and the lowest unoccupied molecular orbital (LUMO), the 

chemical electron potential (µ), the guide Spherical electrophile (W), hardness ƞ), and values of heat of 

formation energies (Hf). After completing the calculations by theoretical methods and extracting the results, the 

statistical analysis was carried out using the statistical program SPSS version 23). And by the methods of single, 

binary and multiple statistics to find the relationship between the calculated variables through the values of the 

correlation coefficients (R2). Through the study, it was found that there is a great agreement between the 

theoretical and practical values of the stability constants of compounds through the values of the correlation 

coefficient, which is (0.97) for the (HF) method, and its value is (0.95) for the (PM3) method. This indicates the 

accuracy of the values of the calculated variables 


