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  لإلكتروني و ا لطيف لبعض مشتقات ا لثياديازولالترآيب: الوثيقةعنوان

 STRUCTURE AND SPECTRA OF SOME THIADIAZOLEELECTRONIC 
DERIVATIVES 

 
 العربية: الوثيقةلغة

 المرآبات التي لها نشاط بيولوجي آبير فهي تستخدم في علاج الالتهاب تعتبر مرآبات الثياديازول من:المستخلص
  للألم ومضاد للبكتريا و الفطريات و حديثاً استخدمت بعض مشتقاتها في علاج الأوراموتستخدم آمسكن

 و الطيف لهذه المرآباتونظراً لأهمية هذه المرآبات و مشتقاتها قمنا بدراسة الترآيب الإلكتروني. السرطانية
 -٤، ٣، ١تهدف الدراسة الحالية لمرآبات .  الإلكترونيلإيجاد علاقة بين نشاط هذه المرآبات و بين ترآيبها

 AM1-MOإيجاد أفضل شكل هندسي لهذه المرآبات و ذلك باستخدام طريقة  -١: ثياديازول و مشتقاتها إلى
 دراسة التفاعل بين الأجزاء المختلفة للمرآبات و ذلك لمعرفة أيهم له تأثير على -MOPAC . 2من برنامج

 الإلكتروني دراسة تأثير البدائل على مجموعة إمينو فينيل وآذلك على الترآيب -٣. المرآب الأساسي
 فوق البنفسجية باستخدام قياس طيف الامتصاص للمرآبات تحت الدراسة في منطقة الأشعة -٤. للمرآب آكل

لحساب طاقة الانتقال للمرآبات و ذلك  MOPACاستخدام برنامج  -٥. مذيبات عضوية قطبية و غير قطبية
دراسة تأثير المذيبات على الحالة المستقرة و آذلك  -٦ -١- .و مقارنتها مع النتائج العملية INDO/Sبطريقة 

  تحت الدراسة و من ثم إيجاد مقارنة و التحليل الكمي للانتقالات الإلكترونية و معرفةالحالة المثارة للمرآبات
 لصعوبة الترآيب الجزء الأول تناول الترآيب الإلكتروني للمرآبات تحت الدراسة و نظراً. نوع الانتقال

ثياديازول مثل مجموعة  -٤، ٣ ،١البنائي للمرآبات و وجود أآثر من مجموعة متصلة بالحلقة الرئيسية 
في حلقة الثياديازول و  N3 الفينيل المتصلة ب في حلقة الثياديازول و آذلك مجموعة C5الأسيتيل في 

 حلقة الثياديازول فقد قمنا بتقسيم المرآب إلى مرآبات منفصلة في C2مجموعة الإمينو فينيل المتصلة ب 
 ثياديازول ثم وضع مجموعة منفصلة في الحلقة مثل أسيتيل ثياديازول، - ٤، ٣، ١ بالحلقة عددها سبعة ابتداء

 فينيل ثياديازول، أسيتيل فينيل ثياديازول، إمينو ثياديازول و بعد ذلك وضع مجموعتين في الحلقة مثل أسيتيل
 لمعرفة القوى المؤثرة لكل مجموعة على الحلقة و إمينو فينيل ثياديازول، فينيل إمينو فينيل ثياديازول وذلك

.  شكل هندسي لكل مرآب و إيجاد الخواص له عند الحالة المستقرةمن ثم على المرآب و ذلك بدراسة أفضل
 في الحقيقة و إن وجد بعضه إلا أنه يعطي إلى حد ما صورة تقريبية للترآيب و هذا التقسيم لا يوجد

 لحلقة بالنسبة -١ -٢-: و قد أثبتت نتائج حسابات المدارات الجزيئية ما يلي.  للمرآب الأساسيالإلكتروني
AM1 دلت النتائج على أن طريقة تم عمل الحسابات المدارية لها و مقارنتها بالقيم العملية و قد ١الثياديازول 

 العملية إذ أنها تأخذ في الاعتبار الروابط القطبية و قد ظهر من الطرق التي تعطي قيم نظرية قريبة من النتائج
 عند إدخال مجموعة أسيتيل في حلقة -٢.  طول الرابطة و آذلك الزوايا بين الذراتهذا واضحاً في آل من

و قد .  آذلك الزوايالم تتغير أطوال الروابط في الحلقة و ٢لتعطي أسيتيل ثياديازول  C5الثياديازول في 
 مما يؤآد أن هذه المجموعة هي المسئولة ازدادت قيمة العزم القطبي و أصبحت ضعف قيمة حلقة الثياديازول

أآثر نشاطا من مرآب  ٢ فجوة الطاقة ليصبح المرآب عن القطبية في المرآب و آذلك انخفضت قيمة
في حلقة الثياديازول لتعطي فينيل  N3 مجموعة فينيل في الوضع رقم عند إدخال -٣) . ١(الثياديازول 
  قيمة العزم القطبي للمرآب أصبحت أقل من الثياديازول مما يدل على أن المتجهة لمجموعةفإن ٣ثياديازول 

 مجموعة الفينيل و و بحساب قيمة رتبة الرابطة بين. الفينيل تكون في الاتجاه المعاآس لحلقة الثياديازول
. بين مجموعة الفينيل و حلقة الثياديازولمما يؤآد أنها رابطة أحادية و لا يوجد أي اقتران ٠٫٩٨الحلقة آانت 

حدث تغير  ٤لتعطي إمينو فينيل ثياديازول  C2 الثياديازول في وعند إدخال مجموعة إمينو فينيل في حلقة -٤
وجد أنها  ٤بحساب فجوة الطاقة للمرآب  -٣-و .  الحلقة و لم يحدث تغير في الزوايافي أطوال الروابط في

 قد وجد أن و. يكون أآثر نشاطاً من الأسيتيل، الفينيل ٤ من أي مرآب تحت الدراسة أي أن المرآب أصغر
 الاتجاه العكسي لحلقة و ذلك لأن متجهة العزم القطبي تكون في ٣، ١يقل عن  ٤العزم القطبي للمرآب 

و بحساب . ٥ مثل الأسيتيل، الفينيل مرآب و عند إدخال مجموعتين في حلقة الثياديازول -٥. الثياديازول
 ازدادت مرة أخرى و ذلك لوجود مجموعة الأسيتيل مما يؤآد وجد أن قيمة العزم قد ٥العزم القطبي للمرآب 
و قد أآدت الحسابات المدارية أن فجوة الطاقة .  الثياديازول و آذلك جميع مشتقاتهاأنها المسئولة عن قطبية

يكون أآثر  ٥تكون أقل ما يمكن أي أن المرآب  ٥ أعلى مستوى ممتلئ و أقل مستوى فارغ في المرآب بين
و  . ٦الإمينو فينيل لتعطي المرآب  أما إذا أدخلت مجموعتي الفينيل، -٦. نشاطاً من أي من المرآبات السابقة

 بقيمة آبيرة عن آل المرآبات السابقة مما يدل على أن قد انخفضت ٦قد وجد أن قيمة العزم القطبي للمرآب 
.  الفينيل، الإمينو فينيل تكون في الاتجاه المعاآس لمتجهة العزم لحلقة الثياديازولالمتجهة لكل من مجموعتي

 مجموعتي الفينيل، وجد أنها أقل ما تكون عن المرآبات السابقة أي إن ٦ بحساب فجوة الطاقة للمرآب و
و بدخول مجموعتي  -٧.  الثياديازولالمجموعتان المسئولتان عن نشاط مرآبات -٤-الإمينو فينيل هما 

الذي اظهر ازدياد في العزم القطبي و ذلك  ٧ تعطي المرآب الأسيتيل، الإمينو فينيل على حلقة الثياديازول
 ١ ٢ ٣ ٤ ٥ ٦ ٧) ٧-١( يبين الجدول التالي التغير في الخواص للمرآبات و. لوجود مجموعة الأسيتيل
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Kcal /molالأسيتيل، الفينيل، الإمينو فينيل في حلقة الثياديازول نحصل علىوبوضع المجموعات الثلاثة - ؟ 
أن المرآب يكون  AM1و قد أثبتت الحسابات باستخدام طريقة  ٨ للمجموعة تحت الدراسة المرآب الأساسي

 أي عن ٨و قد قلت فجوة الطاقة للمرآب  . dihydral angles مستوى واحد و استدل على ذلك من في
 -٥- القياسات ذو نشاط بيولوجي آبير و هو متفق مع ٨مرآب فرعي درس من قبل ليكون بذلك المرآب 

 العزم تتوسط جميع المرآبات التي وجد أن قيمة ٨و بحساب العزم القطبي للمرآب . العملية لهذه المرآبات
و تم دراسة  -؟.  في اتجاه متجهة الحلقة أو عكسهادرست و ذلك لوجود مجموعات يكون فيها المتجهة للعزم

و الميثوآسي  ٩ بارا بالنسبة لمجموعة الإمينو فينيل ببدائل مثل الميثيل استبدال ذرة الهيدروجين في الوضع
 فان تأثيرها و نظراً لبعد هذه البدائل من المرآب خاصة الحلقة أو الفينيل أو الأسيتيل. ١١ البروم و آذلك ١٠

و بمقارنتها  ١١، ١٠، ٩ للمرآبات بحساب فجوة الطاقة -١٠. يظهر بوضوح في مجموعة الإمينو فينيل فقط
وهو نفس  Br < OCH3 < CH3 < H:  النظام التاليوجد أن فجوة الطاقة لهذه المرآبات تتبع ٨بالمرآب 

 أن البروم أآثر نشاطاً من الميثوآسي و الميثوآسي أآثر نشاطاً من الميثيل و مقياس نشاط هذه المرآبات أي
 بمقارنتها و ١١، ١٠، ٩أما حساب العزم القطبي للمرآبات  -١١.  أآثر نشاطاً من المرآب الأساسيالميثيل

 أن أآثر المرآبات قطبية هو أي Br > H > CH3 > OCH3: وجد أنها تتبع النظام التالي ٨بالمرآب 
 ١١ الجدول التالي مقارنة بين هذه المرآبات و يوضح -٦-. ١٠و أقلها قطبية هو المرآب  ١١مشتق البروم 
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١٠٩٫٦٤٩ ٢٫٤٦٦ ٧٫٦٣٨ ٠٫٧٦٤٩ ٨٫٤٠٣ ١٨٦٧٥٫٢٤٩ ٢٢٠٣٤٫٨٥٥- ٣٣٥٩٫٦٠٥ ET, eV 
Eelec; eV Ecore, eV I.P, eV E.A, eV ??, eV µ, D ?Hf, Kcal /mol  الجزء الثاني تناول

 منطقة الأشعة فوق البنفسجية و هو جزء متمم في ١١، ١٠، ٩،  ٨دراسة طيف الامتصاص للمرآبات 
و آذلك دراسة تأثير المذيبات .  الأجزاء المختلفة للمرآب الواحدللترآيب الإلكتروني لمعرفة التفاعل بين

 و قد تم استخدام أحسن شكل.  قطبية على المرآبات في الحالة المستقرة و الحالة المثارةالقطبية و الغير
لحساب INDO/S باستخدام طريقة -٧-و تم عمل حسابات المدارات الجزيئية  AM1هندسي من طريقة 

و تم مقارنة . ؟ -*؟أو * ؟-n الانتقالات النظرية لهذه المرآبات و آذلك معرفة نوع الانتقالات هل هي
و آذلك  stateالتي دخلت في آل  configurations الانتقالات النظرية والعملية بطريقة آمية لمعرفة عدد

 chargeأو  delocalizedأ و  localized إذا آانت الانتقالات و معرفة ما configurationالمعامل لكل 
transfer توافق آبير بين الحسابات النظرية و القياسات العملية للمرآبات تحت الدراسةوقد وجد أن هناك .  
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