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 الممخص

( وهممم  Iثمما يرةين  فورميمم  -قمميم با ممت التمماين لراثعممة ا ممر مركثمما  امضمميا وقااممةيا م ممت ة مممن المركمم  ا م ن لإيجمماةتضمممن الث مما ةراسممة   ريممة 
( ، AM1،PM3ثالهيئمات سمين او ا  تم  زوكمويم و قاامة   مية  اويمة اممت تعويضمات مستمدمة  ثاسمتسةام طمري تين ممن طمرق ال مثة تجري يمة وهم   

ه المتتيمرات ممت   بمم تمم ر مذ هم  ( (SPSSوتمم ايجماة اةقمة  مين المتتيمرات الديويائيمة الم سموثة   ريما ممت ثعضمها وت ةيمة ط يعتهما ثاسمتسةام  ر مام 
  ا  عمائ  ال يم الكيميائية المعروفة لممركثمات   ان ال تمائ  التم  تمم ال عمول اميهما ممن سمةل هم ه العةقمة كا مت جيمة  ، وهم ا مما ا مار اليمة الت ميم

يم الم سموثة   ريما   يما كمان العمميمة ممت ال م PKaا ر ال يم معام  ا رتثاط و قيمة ا   راف ال ياس  ف  ك  طري ة فضة ان ت ار  الك ير ل ميم 
( هممو AM1(  ي ممما معاممم  ا رتثمماط  ممين ال مميم العمميممة وال  ريممة لطري ممة  4.0.0( هممو  PM3معاممم  ا رتثمماط  ممين ال مميم العمميممة وال  ريممة لطري ممة  

   تائ  ه ه الطري ة اقر  الت  ة ما من ال تائ   ن PM3افض  من طري ة  AM1( وامية فان طري ة 4.0.0 
 

 المقدمة
 الاوكزيمات

لهيئتين ا لةيهايةيممة ا وكويمممات همم  م ممت ات المركثممات الكار و يميممة وثمما
اضموية  اويمة (2,1 عم ة ممن مركثمات  كمما ان ا وكويممات ،والكيتو يمة

 Ionاممت  ر   تمروجين ت مم  ووجما ممن ا لكترو مات ميمر الم ماركة  

pair of electron و المجمواممة الو يديممة الدعالممة فمم  ا وكويمممات  )
( ، وهم ه المجموامة C=N-OH( والتركي  العمام لهما  Oximinoه   

ة الت تابيرهما فم   ةة فعالية و سواص تدااةت ا وكويمات ، ثالأضافت
    (. ت ةية العيتة الدرامية ف  الأوكويمات

 (1 ومممممممن الجممممممةير ثالمممممم كر ان ا وكويمممممممات تعممممممة مجمواممممممة زمدوتيريممممممة 
 Amphiprotic group)  يا ي هر ال تمروجين قااةيمة ضمعيدة، زمما 

كمممما زن لزوكويممممات  ،الهيةروكسمممي  فهممم  معتةلمممة ال امضممميةمجموامممة 
ت مين ان لةوكويمممات ةورا  ( 21-24فمم  الممة    Pkaقميم  (0 الثسميطة 

 يممممما اسمممممتعممت  وعمممممدها م يمممممةات  (5 مهمممممما فممممم  الدعاليمممممة الثايولوجيمممممة
( مبممممم  مسدضمممممات Drugs(، وممممممواة ةوائيمممممة  Insecticideلم  مممممرات  

(، ومضمممممماةات لمسمممممممية والةوائيممممممة، كممممممما Hypotensiveضممممممتذ الممممممةم  
الكممممولين اسمممممتر  ا هممممرت الةراسممممات ان ا وكويمممممات تعيمممممة فعاليممممة ا ممممويم

 Cholin-Ester الممممممم م يبممممممممثذ مدعولممممممممة  وجممممممموة مركثممممممممات الدسممممممممدور )

(  كمممممممممما اسمممممممممتسةمت ا وكويممممممممممات العضممممممممموية SOMANالعضممممممممموية  
( المتكو ممة Detoxicationالدوسممداتية مممت ا تممرو ين فمم  اوالممة السممموم  

 ف  جسم الكائن ال   

 قواعد شيف

6،7 يعة  ية
Schiff

( فم  imine  يممينول من  ضر مركثمات الأز( ) (
 مية اممت عمث  الكيميمائيون يطم مون تسممية قاامة  ز(، ل ا 20.0اام  

( الدعالمممة  وان C=Nاممممت مجموامممة   التممم  ت تممموم المركثمممات العضممموية 
ريم  زا لم ي توم ف  ا ق  امت مجموامة يمي ات تتدكك ثسراة مه ه الأ

المعوضممة امممت  ر   تممروجين زو امممت  ر  كممار ون  تممت يعممث  المركمم  
( 0،. امست ر 

 

تمتممممممك قواامممممة  مممممية سواعممممما قااةيمممممة فضمممممة امممممن ا عمممممر  الموةوجمممممة 
 وعمممدها مجموامممة و يديمممة فممم  ( C=N) Azomethine-لمجموامممة 

( وفم  C=Oالكيمياء العضوية اس ت ا ن ت افس مجمواة الكار و يم   
ثعمما ا  يممان تدوقهمما فمم  قا ميتهمما امممت تكمموين المع ممةات مممت ا يو ممات 

هممم ه المركثمممات ممممن المركثمممات التممم  لهممما  تعت مممر  (,9. الموجثمممة المستمدمممة
زهميممة فمم  الوقممت ال اضممر و لممك  سممتسةاماتها الواسممعة فمم  الكبيممر مممن 

 .المجا ت ال يا  م ها العممية والط ية و الع ااية

mailto:tybhbdalmh95@gmail.com
mailto:tybhbdalmh95@gmail.com
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    ثابت التأين
ة ممن ال مواما يعرف با ت التاين ثا ه ال سثة  ين تركيم  الممواة المتاي م

، وه مماك زسممتةف فمم   (10,11  ةالمتاي مم التيممر المممواة وال وااممة الممت تركيممو
مكا يمممة م  هممما او ت  مهممما لم روتممممون   زو ال مممواما ممممن  يمممما اال واامممة 

همم ز ممن  (bronsted-Lowry theory  رو  مية   -وتعمة   ريمة لمورم 
 (12,13 و ال ااممة  اال  ريممات التمم  زاطممت وعممة  ممام  لتمماين ال مماما 

ثا هما تمممك المممواة التمم  لهمما ا لم مماماطممت تعريممة ز  ن ال  ريممةاواميمه فمم
ال ا ميممة امممت ممم    زاطممماء(  ممروتين  ي ممما ال وااممة هممم  المممواة التمم  لهممما 

 ال ا يمية امت ت     زكتسا ( ال روتين 

HA ⇌  H
+
  +  A

- 

 ن اممية التاين اكسية زة ويمكن مة  
(1...........) Kc= 

[  ][  ]

[  ]
 

 يدة  ت ط ق امت ال واما وال وااة الضع وه ه المعاةلة
ت رو زهمية با ت التاين ف  كبير من العموم وزهمهما العمموم العمية  ية ، 

ا ةويممة ا ممر ا م ممية و  وثا همما ةاسمم  الجسممم تعتمممة  ا ت ممالان امميممة 
( لمعمميا الةوائيممة PHامممت الةالممة ال امضممية و  ممة مممن معرفممة قيمممة ال 

% لهممما مجممماميت متاي مممة وا مممة 55ن  سمممثة وممممن مة  مممة ا ةويمممة ت مممين ا
من ا ةوية لها ال ةر  اممت تماين وممن  1.5.ت ين ان   PH)(12-2)ال 

%ممممن ا ةويمممة هممم  قواامممة ضمممعيدة امممما 75ال تمممائ  السممماث ة ت مممين  سمممثة 
  (14,15 الجوء المتث   فهو مير متاين 
المومممارتم، و همم ا  2545اممام  (Sorenson)وقممة اقتممرع العممالم سور سممن 

 -  ويع ر ان المومارتم كما يم  :(16,17 التتم  امت ال يم العتير تم 
P[H

+
]= -log[H

+
]……….(2) 

PKa= -logKa ……...(3) 

اقمم  كمان ال مماما قموم وكمممما   PKaت مين ز ممه كممما كا ممت قيممة و م لك
اك ركا مت ال اامة  قويمة   وان العةقمة التم  تمر ذ قيممه  PKbكا ت قيمة 

PKa  مت PKb :  ه  كما يم 
(4 ...........)14 =PKb      +PKa 

 الكيمياء الحسابية 

تعمممممة الكيميمممممماء ال سممممما ية ا ممممممة  فممممممروي الكيميممممماء الديوياويممممممة  الكيميمممممماء 
(، والميكا يمك Quantum Mechanicsال  رية(، وم هما ميكا يمك الكمم 

( التمممم  هممممةفها هممممو  يجمممماة زهممممم Molecular Mechanicsالجويئمممم  
الكيميمممائ  وم ار تهممما ممممت ال ممميم الم اسمممة العمممدات التممم  تسمممص المركممم  

ثالطرائق العممية، وتعمة ا مة الدمروي الأساسمية فم  الث موا التم  تسمتسةم 
  (18 ف  الت مي  والت سيص وف  مسا ة  التجار  التط ي ية العممية

( يمكمن زن Theoretical Chemistry ن معمطم  الكيميماء ال  ريمة 
 Computational (19,20 ال سما يةي مةم ثا مه وعمة رياضم  لمكيميماء 

chemistry ممممن سمممةل طرائمممق رياضمممية مستمدمممة ت مممت ضممممن عممم دين )
 هما:

( : ويعتممممة Molecular Mechanics (21,22 الميكا يمممك الجويئممم   2
ثالأساس امت اسمتسةام قموا ين  يموتن وتط ي مه اممت الم رات  مةون الأسم  

    ر ا اتثار تابير ا لكترو ات 
(: ويعتممة ثالأسمماس Quantum Mechanics (23,24 الكممميكا يمك   1

( لوعمة الجويئمات Schrodingar equationاممت معاةلمة  مروة كر 
 مت الأس     ر ا اتثار وجوة ا لكترو ات وتابيرها 

 وت سم طرائق ميكا يك الكمم  لمت  مواين همما طرائمق ال سماثات الأساسمية
 abintio والطرائمق  مثه التجري يممة )semi-empirical  وكمما موضمم )

 -ف  المسطذ الأت :

 
 طرائـق الكيميـاء الحسـابية مخطط 

 

 حسابات النظريةال
 -: خطوات الحسابات النظرية لممركبات قيد الدراسة

 .Chemرسمممم العممميتة الجويئيمممة لممركثمممات امممن طريمممق  ر مممام    -2

Office ) 

( وم همممما Editاجممممراء ت ةيممممة لمجويئممممة و لممممك مممممن سممممةل ا ستيممممار   -1
 (  Select All ستار  

 (  Clean up(  ستار ا يعاو  Structureمن ا يعاو   -.
 ( MM2اجراء اممية تسديا لمطاقة من سةل ا يعاو   -0

( GAMESS interface(  ستممار  Calculationمممن ا يعمماو   -5
وم همممما  ستممممار  Minimize (Energy/Geometry)وم همممما  ستممممار 

 ( Basis setالطري ة ال  رية وثعةها  ستار  
  المتتيممرات فمم  السطمموات السمماث ة ويممتم معالجتهمما فمم   ر مممام  ؤسممت -.

 SPSSالت مي  ا  عائ   وساطة  ر ام  

 -تم اجراء ال ساثات ثالطري ة الآتية :
Semi empirical Mehtods (AM1,PM3). 
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 نظريا تراكيب واسماء المركبات التي تم دراستها :1الجدول 
Comp. Nu. Nameclature Structure 

1 Syn-N-formyl pipyridine aldoxime 

 
2 anti-N-formyl pipyridine aldoxime 

 
3 Pipyridine-N-formylnylidinie aldoxime 

 
4 Pipyridinie-N-formylnylidine-m-aminophenol 

 
5 Pipyridinie-N-formylnylidine-O –aminophenol 

 
6 Pipyridinie-N-formylnylidine-P-Phenylenediamine 

 
7 Pipyridinie-N-formylnylidine-O–Phenylenediamine 

 
8 Pipyridinie-N-formylnylidine-4-nitro-O-phenylenediamine 

 
9 Pipyridinie-N-formylnylidine-P-toluine 

 
10 Pipyridinie-N-formylnylidine-m –toluine 

 
11 Pipyridinie-N-formylnylidine-o–toluene 

 
12 Pipyridinie-N-formylnylidine-P-anisidine 

 
13 Pipyridinie-N-formylnylidine-P-bromoaniline 

 
14 Pipyridinie-N-formylnylidine sulphamic acid 

 
 



 1ج/ جامعة تكريت –لكلية العلوم  المؤتمر الدولي الثاني والعلمي الرابع

 

97 

 المناقشةو  النتائج

تعت ر مركثات ا وكويممات وقواامة  مية لهما اهميمه فم  الوقمت ال اضمر 
 سممممتسةامها فمممم  الكبيممممر مممممن مجمممما ت ال يمممما  ، م همممما العمميممممة والط يممممة 
والعمممم ااية، ومممممن همممم ا الم ممممةل واة اهتمام مممما الممممت اممممم  ةراسممممة   ريممممه 

  ( له ه المركثات و لك لتعويو الجا   العمم PKaل سا  قيم  
مركثما وتمم   ريما  سما   20تم فم  هم ا الث ما اسم  اي مة ت تموم اممت 

بوا ت التاين لعمةة ممن ا وكويممات وقواامة  مية المستمدمة فم  المجماميت 
المعوضمممة والموقمممت لتمممرا ايجممماة العوامممم  الممممؤبر  اممممت بوا مممت التممماين 

، وتممم  سمما  مجمواممة مممن ال مميم التمم  تممم  عممول اميهمما امميممالتدسممير 
 ثاسمممتسةام الطرائمممق  مممثه التجري يمممة المستمدمممة والطاقيمممة ةعمممدات الديويائيممم

AM1)،PM3)  والتمم  قسمممت الممت بةبممة ا ممواي مممن المتتيممرات الطاقيممة
 Mullikan  ال   ات ال رية ومن ه ه المتتيرات ه وال بية والدرامية 

Charge) وكمم لك  تين المم رات،قيم الووايمما  ممين المم را،زطمموال ا واعممر  مم
 HOMO  جويئيمممةا ور يتممما ت ال طاقمممة اقيمممة مبممم   سممما  المممةوال الط

 (زة مت زور يتمال جويئم  م متولLUMO زامت زور يتال جويئ  م تول،
وةليممممم  الألكتروفيميمممممه  ،µ ئ ايمممموالجهمممممة ا كترو ممممم  الكيم ،ƞ   والعممممةة

(، والت  تم  سا ها ثا اتماة امت قيم ا ور يتما ت الجويئيمة W م الكرو 
 HOMO،LUMOا تية : (  س  المعاة ت- 

-(EHOMO)……(5) (E LUMO)   ⁄=ƞ  
……(6)(ELUMO)- (EHMOM)   ⁄   = µ  

W=
  

  
……(7) 

وتمممم  سممما  با مممت التممماين لهممم ه المركثمممات جميعهممما ممممن سمممةل ال عمممول 
 امت افض  اةقه  ين المتتيرات مت ثعضها الثعا ومت با ت التاين،

ةافعمممه او سممما ثه  ممممت الأسممم     مممر ا اتثمممار تمممابير المجممماميت المعوضمممه
  كترو ات وك لك تابير ال ا والر ين والتابير الدرام للز
   مك  ا وكمويم مركثماتل  ممو   عت مرت ة و التم التاليم مركثمات س  الو 
و ثعممة ت ةيممة المراكممو الدعالممة مة المسممتسة  (1  ممك   وقوااممة  ممية (2

 C7، N8، C4، C2،N3)مين  ، وتمم زيضماح  سما  زطموال ز واعمر 
 سم  N3-C2),(C7-N8),(N3-C4،)N3-C7)، ) (O-H)ال رات  
لك  سمما  وكمم  ،(PKa يما لهمما تممابير ك يمر امممت قميم  تاليممة العميتة ال

-N3)  (N3-C7-N8),(C7-  N3-C4)  ,رات قميم الووايما  مين الم 

C7-N8)يمكن ان تتابر  هما قيممة با مت التماين  ين الت  من الم تم لمتا
PKa   لممركثات قية الةراسة الت  اجريت ثالطري تينAM1،PM3)  

 

        1شكل 
 

      2شكل

 
 MM2بأستخدام الايعازوكزيمات وقواعد شيف لل  المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا قيم :2جدول

S.E 

mol/KCal 

Bend Stretch Dip2 VDW Torsion COMP. 

8.8987 4.506 0.369 -2.626 6.805 -0.0155 1 
12.0989 7.14 0.43 -2.69 6.28 0.07 2 
29.1209 13.22 0.80 -1.69 12.659 3.40 3 
29.1986 12.365 0.808 -1.67 12.55 4.50 4 
31.3038 12.799 0.974 -2.702 12.785 8.076 5 
27.3315 7.221 0.789 -1.476 13.772 -7.468 6 
32.5758 12.066 0.922 -1.648 13.292 7.248 7 
30.0417 10.249 1.633 -1.536 16.903 9.1022 8 
21.087 12.0839 0.8954 -1.8405 14.502 3.1984 9 

29.9411 12.1148 0.9830 -1.8608 15.1457 10.8700 10 
37.4817 13.5533 1.0448 -2.0607 14.502 9.576 11 
22.2438 12.9014 0.3650 -1.7762 16.755 7.9756 12 
17.1163 7.4332 0.8233 -1.3598 15.7809 -3.4257 13 
17.6294 54.2678 1.7855 -0.1335 6.8376 2.0963 14 
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( S.Eالدراميممة   ة ممف فمم  الجممةول زاممةه وا ممة ال  ممر الممت قمميم زااقممات 
، 7، 5وياةتها ف  ثعا المركثمات ث مك  مم موم وم هما فم  المركثمات  

 ،4.0..2.( لهما االيمة وهم  اممت التموال   S.E(  يما كا مت قميم  0
وهممم ا يعممموة المممت كمممون هممم ه المركثمممات ت تممموم  (4.4027.، 1.5750.

( الممم م 2اممممت هيئمممات فراميمممة ومجممماميت فعالمممة ك يمممر  م ار مممة ثالمركممم   
و لمممك  ن لمممه طاقمممة زااقمممة فراميمممة زقممم  ممممايكون  ن ( 0.0507قيمتمممه  

و  ، اممما ث يممة ال مميم  ة ممف فيهمما ويمماة الهيئممة الدراميممة لممه زكبممر اسممت رارية
  لممرك و المجمواة المعوضة  ا سداا مم وم  س  الهيئة الدرامية

 

 PM3طريقة في للوكزيمات وقواعد شيف المحسوبة نظريا المتغيرات التركيبية قيم :3دولج

 
 

(  ة ممف وجمموة كبافممة الكترو يممة االيممة و 5ا ممة اسمم  اي ممة مممن مركمم   
 ستةف ال   ات امت (  يا  ة ف ا0امت  ر  كار ون  ا سداا 

 الكهر ائية لم تروجين  مجمواة ا مين ثس   السال ية C،N رت  

 

 (AM1نظرياً بطريقة ) المحسوبة لوكزيمات وقواعد شيفالمتغيرات التركيبية ل قيم :4 جدول

Charge. In Coulomb Bond Length  Angstrom Angle in Degree 

C O M P
 

N3 C7 C4 C2 N8 N3-C4 N3-C7 C7-N8 N3-C2 O-H C7-N3-C2 N3-C7-N8 C7-N3-C4 

1 -0.274 0.0046 -0.023 -0.02 -0.155 1.482 1.27 1.264 1.483 0.939 119.394 129.835 119.428 

2 -0.315 0.032 0.0168 -0.012 -0.163 1.4815 1.2725 1.2651 1.489 0.94 118.759 137.359 121.99 

3 -0.304 0.079 -0.012 0.034 -0.348 1.4831 1.273 1.267 1.491 0.971 118.36 141.51 122.02 

4 -0.439 0.292 0.034 0.1698 -0.348 1.484 1.274 1.267 1.4906 0.972 116.49 133.732 123.99 

5 -0.319 0.096 0.1698 -0.025 -0.247 1.485 1.273 1.2657 1.488 0.968 118.71 139.11 121.58 

6 -0.299 0.095 -0.025 0.087 0.262 1.483 1.273 1.2667 1.4859 - 119.23 128.52 118.947 

7 -0.3209 0.073 0.087 -0.092 -0.213 1.485 1.274 1.2668 1.489 - 119.27 139.70 121.349 

8 -0.316 0.136 -0.029 -0.0318 -0.215 1.447 1.431 1.3018 1.445 - 119.735 126.60 119.219 

9 -0.343 0.1079 -0.031 -0.0114 -0.2373 1.4841 1.2739 1.2671 1.4906 - 115.667 133.748 120.6119 

10 -0.318 0.1003 -0.0327 -0.024 -0.2389 1.4839 1.2741 1.2671 1.4931 - 118.403 141.119 121.868 

11 -0.323 0.1114 -0.0308 -0.0208 -0.2487 1.4827 1.2731 1.2657 1.4877 - 118.927 139.204 121.303 

12 -0.27 0.082 -0.031 -0.026 -0.257 1.482 1.2722 1.2666 1.484 - 119.829 128.631 119.688 

13 -0.274 0.1015 -0.028 -0.028 -0.2727 1.4825 1.72 1.2665 1.485 - 119.7542 128.645 119.626 

14 -0.289 0.397 -0.047 -0.035 -0.397 1.479 1.2729 1.2657 1.492 0.94 118.224 141.595 124.171 

 

 التأثيرات الفراغية

تع مر التمابيرات الدراميمة امن ال ممك  اله ةسم  الم م يمكمن زن تتسم ه همم ه 
 م تت كم فيه اوامم  مستمدمة المركثات وكيدية توويت  راتها ف  الدراغ وال

م همممما اامممممم  ا ااقمممممة الممممم م ي عمممممة ثمممممه ويممممماة  طاقمممممة الجويئمممممة و ت ميممممم  
سمممت رارية والممم م يمممؤةم المممت ويممماة  ةفمممت ا لكترو مممات لمممم رات المعاقمممة الإ

ثا تجممماه الثعيمممة لمت ميممم  ممممن  مممة  الت مممافر الممم م ت ةبمممه هممم ه المجممماميت  
ةفهممما كالتمممةاسةت ممممن البمممابير البممما   همممو التمممةاسةت الدراميمممة اممممت است
ان مممممن اهممممم المتتيممممرات   مممموي قممممو  فا ممممةرفالو وا واعممممر الهيةروجي يممممة 

التركي ية الت  تمؤبر اممت التركيم  الدرامم  لمركثمات ا وكويممات وقواامة 
  ممممممية همممممم   اطمممممموال ا واعممممممر  ممممممين المممممم رات، والووايمممممما  ممممممين المممممم رات،

 وHOMO   وال مممم  ات( فضممممة اممممن المتتيممممرات الطاقيممممة مبمممم 

LUMOوالجهمممة ا لكترو ممم  الكيميمممائ  وةليممم  ا لكتروفيميمممة   لعمممةةوا
،  يمممممما ان ال مممممميم ال ميمممممممة ل مممممميم العممممممةة  الجهممممممة ا لكترو مممممم  الكممممممروم(

الكيميائ  تةل اممت ان الجويئمة تكمون فعاليتهما االيمة تجماه ال يوكميوفيم ، 
ئ  ان  ي مممما ت مممير ال ممميم العاليمممة لمعمممةة  و الجهمممة ا لكترو ممم  الكيميمممما

 الجويئة سموكها الكتروفم   
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 .PM3طريقة  في للوكزيمات و قواعد شيف المحسوبة نظريا الطاقيةقيم المتغيرات  :5جدولال

.MPCO HOMO 

e.v 

LUMO 

e.v 

W 

e.v 

µ 

e.v 

Ŋ 

e.v 

E 

e.v 

1 -8.668 3.778 0.980 -2.445 6.223 8.8987 

2 -8.813 4.146 0.429 -2.3635 6.5095 12.0989 

3 -9.301 -0.954 3.150 -5.127 4.173 29.1209 

4 -9.557 -1.235 3.498 -5.396 4.161 29.1986 

5 -9.464 -0.507 2.268 -4.980 4.478 31.3038 

6 -9.496 -0.925 27.284 -4.972 -0.453 27.3315 

7 -9.496 1.300 1.555 -4.098 5.398 32.5758 

8 -9.255 -1.963 4.314 -5.609 3.646 30.0417 

9 -9.488 -0.938 3.178 -5.213 4.275 21.087 

10 -9.590 -1.403 3.690 5.496 4.093 26.9411 

11 -9.532 -0.653 2.920 -5.022 4.439 37.4817 

12 -9.039 -0.962 3.096 -5.000 4.038 22.2438 

13 -9.169 -1.031 3.196 -5.100 4.069 17.1163 

14 -10.165 3.992 0.672 -3.086 7.078 17.6294 
  

فمم   (HOMO  جممة ان قمميم  PM3( لطري ممة 5ا ممة مة  ممة الجممةول  
( التمم  تمبمم  ثةوكويمممات السممين وا  تمم  اامممت قيمممة لهمما 2,1المركثممات  

يع ممم  ويممماة  قا ميتهممما  ((HOMOم ار ممما ثال واامممة  مممية، ان ويممماة  قممميم 
  اممت تداام  المركثمات ك يوكميوفيم  امت ااطماء ا لكترو مات وهم ا يمةل

اقمم  مممن   )20المركمم  رقممم   (HOMO)فمم  همم ه الطري ممة يكممون قيمممة 
ثاق  المركثات و العةة  اك ر من ثاق  المركثات و ه ا يمةل اممت ان 

 المرك  يسمك سموك الكتروفيم  

 .AM1طريقة  شيف في للوكزيمات و قواعد المحسوبة نظريا الطاقيةقيم المتغيرات  :6 جدولال
COMP. HOMO 

e.v 

LUMO 

e.v 

W 

e.v 
µ 

e.v 

Ŋ 

e.v 

E 

e.v 

1 -7.278 -8.951 0.04311 0.8365 8.114 8.8987 

2 -7.924 -5.126 0.1499 -1.339 6.525 12.0989 

3 -9.010 -0.946 3.0729 4.978 4.032 29.1209 

4 -9.258 -0.433 2.6603 -4.845 4.412 29.1986 

5 -9.099 -0.405 2.5973 -4.752 4.347 31.3038 

6 -8.574 -0.869 0.0675 -0.721 3.852 27.3315 

7 -8.675 0.961 3.0092 -4.818 3.857 32.5758 

8 -8.138 -3.954 8.7366 -6.046 2.092 30.0417 

9 -0.9207 -0.942 40.915 0.931 -0.010 21.087 

10 -9.070 -0.716 2.8658 -4.893 4.177 29.9411 

11 -9.107 -0.678 2.839 -4.892 4.214 37.4817 

12 -9.058 -0.981 2.0192 -0.490 4.038 22.2438 

13 -8.870 -0.996 6.1809 -4.933 3.937 17.1163 

14 5.285 -9.560 0.3077 -2.137 7.4225 17.6294 
 

 ة( تكمممون قيمممم.( ا مممة مة  مممة جمممةول رقمممم  AM1فممم  هممم ه الطري مممة  
HOMO   اامممممممت قيمممممممة 20فمممممم  المركمممممم  رقممممممم )HOMO  و  عممممممان

   وه ا يةل امت ان المرك  يسمك سموك  يوكميوفيم   LUMOقيمة

 :حساب قيم ثوابت التأين نظريا
اسممتسةمت  تممائ  الت ميمم  ا  عممائ  المتعممةة والتمم   عممم ا اميهمما مممن 

ال  ريمة و الدمرق  (Pkaسةل ت ةية المتتيمرات المهممة فم   سما  قميم  
  ي هما و ين ال يم العممية الماسو   من ا ة يمات وثمالطرق المسمتسةمة  

كا ت افض  قيمة لمعامم  ا رتثماط ( 7جةول رقم    (PM3 ف  طري ة 
Rهمم  

2
 -LUMO، VDW،7(  ممين المتتيممرات ا تيممة  (0.899=

C7-N3-C2 وهممم  ااممممت قيممممة تمممم ال عمممول اميهممما  هممم ه الطري مممة و )
  لك تعة المتتيرات الت  تمم اسمتسةامها هم  اكبمر المتتيمرات تمابيرا اممت 

 ( ال  رية وفق المعاةلة ا تية:(Pka(  يا تم  سا  قيم(Pkaقيم 

Pka=100.342+(-1.980*VDW)+(-1.863*LUMO)+ (-0.602*C7-N3-

C2) 

 

 للاوكزيمات وقواعد شيف نظريا (PKa) حساب ثابت التأين: 7 جدول
 (.PM3طريقة )ب

 -1.980 VDW 

-1.863 LUMO 

-1.602 C7N3C2 

100.342 Constants 

Pka C7N3C2 LUMO VDW VVV Compound 

1.07 11407315 30778 608.5 1 

1.07 11502843 40146 6028 2 

1. 113013.7 .0954- 120659 3 

9055 11303814 10235- 12055 4 

70868 11301288 .05.7- 120785 5 

6045 11305265 .0925- 130772 6 

6081 1140.9.7 103.. 130292 7 

20.7 11307156 10963- 1609.3 8 

5027 11301252 .0938- 1405.2 9 

30.8 113076533 104.3- 1501457 10 

404 11305591 .0653 1405.2 11 

30546 1.806624 .0962- 160755 12 

2079 11303278 10.31- 15078.9 13 

90235 11604979 30992 608376 14 



 1ج/ جامعة تكريت –لكلية العلوم  المؤتمر الدولي الثاني والعلمي الرابع

 

100 

( كا مممت زفضممم  قيممممة لمعامممم  0( جمممةول رقمممم  AM1  زمممما فممم  طري مممة
Rا رتثمماط همم  

2
( C2،C4،VDW   ممين المتتيممرات ا تيممة ((0.861=

ال عول اميها  ه ه الطري مة و  م لك تعمة المتتيمرات وه  اامت قيمة تم 
(  يما تمم Pkaالت  تن استسةامها ه  اكبر المتتيرات تابيرا امت قميم  

 :( ال  رية وفق المعاةلة ا تية(Pka سا  قيم 
PKa=15.812+(15.298*C4)+(-

0.741*VDW)+(18.945*C2 
 

و قواعد شيف  نظريآ للوكزيمات (PKa) حساب ثابت التأين :8 جدول
 (.AM1طريقة )ب

 150298 C4 

.0741- VDW 

180945 C2 

150812 Constant 

Pka C2 VDW C4 Comp. 

1.039 .0.2- 608.5 .0.23- 1 

1.067 .0.12- 6028 .0.168- 2 

608 .0.34 120659 .0.12- 3 

1.024 .01698 12055 .0.34 4 

80936 .0.25- 120785 .01698 5 

60873 .0.87 130772 .0.25- 6 

6074 .0.29- 130292 .0.87- 7 

20241 .0.318- 1609.3 .0.29- 8 

4037 .0.114- 140728 .0.331- 9 

306284 .0.24- 1.087.. .0.327- 10 

402.2 .0.2.8- 90576 .0.318- 11 

2043 .0.26- 709759 .0.31- 12 

3016 .0.28- 15078.9 .0.28- 13 

901 .0.35- 608376 .0.47- 14 
 

بطريقة  (OHر)بوجود المتغي( نظريا  pKa) حساب ثابت التأين :9جدول
PM3 

 .0452- VDW 

  .0991- C7N3C2 

70654- OH 

1340811 Constant 

Pka OH C7N3C2 VDW COMP. 

1.0674 .09498 11407315 608.5 1 

1.05584 .095.7 11502843 6028 2 

90972 .09497 113013.7 120659 3 

90546 .0945 11303814 12055 4 

904378 .09474 11301288 120785 5 

807186 .09851 16049791 608376 14 
 

طريقة ب (OH)بوجود المتغيرنظريا  (Pka)حساب ثابت التـأين  :.1جدول
AM1. 

-0.153 VDW 

-7.959 OH 

-0.143 HOMO 

18.019 Constant 

Pka HOMO OH VDW COMP. 

10.54 -7.278 0.939 6.805 1 

10.7 -7.924 0.94 6.28 2 

9.6 -9.010 0.971 12.659 3 

9.66 -9.258 0.972 12.55 4 

9.65 -9.099 0.968 12.785 5 

8.32 5.285 0.94 6.8376 14 
 

 
 
 
 

والفرق بينهما  (25)والعممية النظرية( PKa) ثابت التأين قيم (11) جدول
 .قيد الدراسة مركباتمل

AM1 PM3 

Δ Pka Pka/the Pka/Ca Δ Pka Pka/the Pka/Ca COMP. 

4.10- 24..5 10.674 4.4. 24.7 24..70 1 

4.21 24..7 10.5584 4.25 24.7 24.5500 2 

..27- ..0 9.972 4.240 24.40 5.571 3 

4.17 24.10 9.546 4.440 5.55 5.50. 4 

4.5 0.5.. 5.0.7 2.5.5- 7.0.0 5.0.70 5 

4.07 ..07. ..045 4.402 ..05 ..045 6 

2.07 ..70 0.0710 2.5.0 ..02 0.0710 7 

4..0- 1.102 1.5174 4.057- 1.47 1.5174 8 

4.27- 0..7 4.5412 4.715 5.17 0.5021 9 

4.0 ...100 3.2254 4.200- ..40 ..1150 10 

2.5 0.141 2.6218 1.11- 0.0 1..120 11 

4.7 1.0. 3.171 4..75 ..50. ..272 12 

4.51 1.2. 2.645 4.205 1.75 1..05 2. 

4..5 5.2 8.7186 4.52.5 5.1.5 0.720. 20 

 

والفرق بينهما  (18)( النظرية والعممية(Pka ثابت التأين قيم  :12جدول
 OH).)بوجود المتغير

AM1 PM3 
Δ Pka Pka/the Pka/Ca Δ Pka Pka/the Pka/Ca COMP. 

-0.1 10.5451 10.39 .0216- 10.674 10.7 1 
0.15 10.7 10.67 -0.104 1.05584 10.7 2 

-0.372 9.6 6.8 -0.264 9.972 10.08 3 
0.146 9.6 10.24 -0.002 9.546 9.55 4 
0.2222 9.66 8.936 0.2331 9.4378 7.868 5 

-

0.3966 

8.322 6.873 0.014 807186 6.45 14 
 

التركي يمممة وا لكترو يمممة ممممن سمممةل اسمممتعراا ال تمممائ  لمممر ذ السعمممائص 
  ت مممين ممممن AM1و PM3 ثة لممركثمممات قيمممة الةراسمممة ثطري تممم الم سمممو 

والت  تم ال عول من سةلها اممت  تمائ   AM1سةل  ساثات طري ة 
 C4  وهم  اممت بةبمة متتيمرات PKaت مي  بةب  و لك ثااتمماة قيممة 

الم سممموثة   PKaافضممم   تمممائ  ل ممميم  يممما ااطمممت (VDWو  C2و 
 الجمةول   PKaالبةبم (   يما ية مف ممن قميم الدمرق  مين قميم الت مي  

الم سمممموثة امميمممما وتمممممك التمممم  تممممم ال عممممول رياضمممميا مممممن معاةلممممة  (22
والتم  كا مت  فضم  ا تمك من ال يم  الت مي  ا  عائ  البةب  تراو ت

 PKa يما كا ممت قميم الدروقممات  مين قمميم  )2و  0و  5و  1(لممركثمات 
الم سمموثة امميمما وتمممك التمم  تممم  سمما ها مممن معاةلممة الت ميمم  ا  عممائ  

امممممممممممممممت التمممممممممممممموال   ان ) 10 4و  17 4و  27 4و  21 4(البةبمممممممممممممم  
اك مر ممن ث يمة المركثمات  مما لها  واما  ΔPKaالمركثات الت  كا ت قيم 

لهمما   PKaقمميم  تالتمم  كا مم) 0و  21 و 22و  7و  .(همم  المركثممات 
 امت التوال    (0. 4و  7 4و  5 2و  07 2و  27 .    ه

ان السعممممائص الم سمممموثة والممممم كور  ااممممةه يممممتم  سمممم  وفممممق عمممميامة 
معاة ت رياضية الت  تمب  ممةسةتها ا  مةابيات الدضمائية لم رات تممك 
المركثات ومن بم معالجة  الة تمك المركثات ث الة اقر  ل موا ين  يموتن 

 اكمممر  تتطمممم   و ةون ام اةسمممال ت ريثمممات  يممما تكمممون طري مممة سمممريعة 
معالجمممة ك يمممر  ولكمممن لممميس ه المممك قممموا ين ت كمممم ال سممماثات فدممم  ثعممما 
ا  يممان تعطمم  طممرق ت ري يممة  تممائ  م ار ممة لمواقممت اكبممر مممن تمممك الطممرق 
الت  تعتمة ت ريثات اكبمر ةقمة فثالتمال  الطمرق ال  ريمة هم  ليسمت تكمرار 
و لم تممممممائ  العمميممممممة وا ممممممما تسممممممااة ا فمممممم  ال عممممممول امممممممت اسممممممت تاجات ا

تسمي ات  سم  ال المة المةروسمة  ان الت ريمر السما ق والم م ك ما  سمص 
طري مممة الميكا يمممك الجويئممم  والتممم  كا مممت سعائعمممها  AM1ثمممه طري مممة 
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 PKaالبةبممممة الم سمممموثة  الممممم كور  ااممممةه( فمممم  اامممممت تممممراثذ مممممت قمممميم 
سضممممت ل ااممممة  ي ان الت ريممممر لمممم لك     (2و  0و   5و  1   لممركثممممات

دممما ولكمممن قمممة تعمممو  قمممو  ا رتثممماط المممت اسمممتوائية تممممك معي مممة كمممما  كر ممما ا 
المركثممات والتممم  قمممة تعمموو قمممو  تمممةاس  فا ممةرفالو والممم م سممميكون لمممه ةور 
اك ممر فمم  همم ه المركثممات ثا ضممافة الممت  لممك ان اسممتوائية همم ه المركثممات 
قممة تويممة تممابير ال مم  ات  تعمموو قيمتهمما امممت المواقممت الممم كور ( وثالتممال  

ان طري ممممة  والتمممم  تعت ممممر طري ممممة  ات   PKaم تويممممة ارتثاطهمممما مممممت قممممي
معالجممة رياضممية اكبممر  يمما يممتم اةسممال ت ريثممات اكبممر امممت المعمماة ت 
الرياضمممية المسمممتسةمة فممم  تمبيممم  ا   ممممة الكيميائيمممة  يممما تاسممم     مممر 
ا اتثممار قمميم تممابيرات التجا ثممات والتممةاسةت  ممين ا   مممة ثعممور  اثعممة 

والتمم  تهممم  فمم   سمماثاتها  AM1اممن  لممك الت ريمم  المم م تسمممكة طري ممة
ولك هما  تضممن فم  ال هايمة ال عمول اممت  تمائ   تابير تمك التةاسةت 

وممممن سمممةل  ةقي مممة وا مممما  لمممك يعتممممة اممممت ط يعمممة ال المممة المةروسمممة  
وال اتجممممممة مممممممن  سمممممماثات  (22  فمممممم  الجممممممةول ΔPKaاسممممممتعراا قمممممميم 

ة  يمما كا ممت افضمم  ال تممائ  المست عمممة  همم ه الطري مم   PM3الطري ممة

 (لهما ΔPKaوالت  كا ت قميم  (1و  24و  .و  .و  2و  0  لممركثات
امممممممممممممممممممممممممممت  (4,25و  4,200و  4,240و  4,402و  .4,4و  4,440

ث يمممممة المركثمممممات تراو مممممت قممممميم الدروقمممممات لهممممما  يممممما ااطمممممت التممممموال   
 2,5.0و  1,11  ااممممت ال ممميم والتممم  كا مممت) 5و  7و 22 (المركثمممات

امممت التمموال   ان الواعممدات فمم  معاةلممة ا  عممائ  البةبمم   )2,5.5و
 VDWكا مممت  PM3والتممم  تمممم ال عمممول اميهممما ممممن سمممةل  سممماثات 

و الواويمممة   LUMOالسمممال  ممممن ا لكترو مممات والمسمممتو  الطممماق  ا قممم  
C7-N3-C2   ك مممممممممر ) 5و 7و 22(ان ت ريمممممممممر اممممممممممتةك المركثمممممممممات 

( قممة يكممون  ممات  مممن تمممك  PKaالدروقممات  ا قمم  ةقممة فمم   سمماثات قمميم
ا ااقمممة التممم  يسممم  ها تعمممويا المجموامممة الجا  يمممة فممم  تممممك المركثمممات 

اممت التمموال   ان المجماميت ا  دممة  OHو NH2و  CH3 والتم  كا ممت 
الممم كر قمممة ت مممم  تمممابير الواويمممة و لمممك ممممن سمممةل ت مممويه ال مممك  المسمممتوم 

التممابير لممركمم  وكمم لك مممن سممةل التممةاس  مممت المجمماميت المجمماور  وهمم ا 
ايضممما قمممة ي سممم   اممممت قمممو  تمممةاس  فا مممةر فمممالو والتممم  ت ممم  ممممن سمممةل 
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Abstract 
The research included a theoretical study to find the ionization constant for fourteen acidic and basic compounds 

derived form N-formyl pipyridine (I) as a mother compound . They are in a forms of syn and anti oxime and 

Schiff bases having different substituents. Using tow methods of the semi-experimental methods which 

are(AM1, PM3) . And  the relationship between the calculated physical variables was determined to gether with 

the nature of the variables . These variables were then correlated with known chemicalvalues of the compounds. 

Where the coefficient of correlation between the practical and theoretical values of the method (PM3) was 

(0.3434) while the correlation coefficient brtween the practical and throretical values of a method (AM1) was 

(0.868) . therefore, the AM1 method is better than the PM3 method because the results of this method are 

somewhat closer to the results.   

 


