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The study of a better complex configuration is included at the highest polar 

determination of D-lemons with the β-Cyclodextrin by atomic computation 

NORHAN ALI                                                                                                                                   BOUBAKER HOSOUNA 

Chemistry department || science college || sebha university || Libya 

Abstract: The study involved the integration of natural lemons with β-cyclodecxtrin at a different energy levels and angles. 

A total of 176 computer samples were created using the Gaussian 03 and Hyperchem 08 programs for drawing, integrating, 

simulating and calculating the dipole moment values, already detect the best and most powerful dipole moment were 

found at the first level, the internal angle 315o and dipole moment 15.2863 deby, Through these results we obtained the 

best inclusion complex between lemons and β-cyclodecxtrin, which can be obtained from the industrial application of 

drugs.  
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الليمون مع متراكب  -D دراسة تكوين أفضل معقد مدرج عند أعلى عزم قطبي لمركب

 البيتا سيكلوديكسترين بالحوسبة الذرية

 بكر مفتاح احسونه أبو                                                                                         ىعل نورهان الحسن

 ليبيا || جامعة سبها ||كلية العلوم  ||قسم الكيمياء 

عند مستويات طاقية  CD- β ( الطبيعي مع متراكب بيتا سيكلوديكسترين(D-Liالليمون -تضمنت هذه الدراسة دمج مركب دالملخص: 

من رسم ودمج  Hyperchem 08و Gaussian 03خدام برنامجي استعينة حوسبية بين المركبين ب 176تم تكوين عدد ، وزوايا مختلفة

تم إيجاد أفضل واقوي عزم قطبي عند مستوى "الأول" وزاوية ، ومحاكاة يدوية ودلك من أجل حساب قيم العزم قطبية بين المركبين

الليمون -أفضل معقد مدرج بين دعلى  ديباى ومن خلال هذه النتائج تحصلنا 15.2863وعزم قطبي ، "315oداخلية "

 فادة منه في التطبيق الصناعي للأدوية.ستوالبيتاسيكلوديكسترين يمكن ال 

 العزم القطبي.، بيتا سيكلوديكسترين، الليمون -د الكلمات المفتاحية:

 :المقدمة

 Cyclodextrin (CD:) نسيكلوديكستري

 [2، 1] سطة البكتيريةانزيمي للنشا بو الأ  من التحلللها هيكل حلقي تنتج  طبيعية هي مركبات

لها شكل الحلقة وهدا الشكل ، Cycloglucansم من قبل القرويين تسمي أحيانا 1891سنة  CDكتشفا

هتمام للا لى مجموعة متنوعة من الميزات المثيرة إمما أدى  CDيتطلب ترتيب خاص للمجموعات الوظيفية في جزيئات 

 CD.[1]في 

 ، -glucopyranose D تتألف من Oilgoscordesمن سكريات زيتية  CD تكون ي
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لها تجويف مركزي ، ئة مخروطبسبب هيئة الكرس ي لجزيئات الجلوكوز تتشكل السيكلودكسترينات على هي

السطح الداخلي للتجويف محب للدهون )كاره للماء(  الجلوكوز يحتوي على أقطار مختلفة تعتمد على عدد وحدات 

 وسطح خارجي محب للماء. 

الثانوية  الهيدروكسيلتوجد مجموعات الهيدروكسيل الأولية على الحافة الضيقة للمخروط ومجموعات 

  [2، 1]مخروط. الأوسع لل ةعلى الحاف

ينتج ، نسبيًاثابتة ات الهيدروكسيل الثانوية بينما مجموع، ر ن تدو أمجموعات الهيدروكسيل الأولية يمكن 

 تكون مستقرة للسيكلودكسترينبينما جزيئات ، جلوكوز للسيكلودكسترين في وجود حمض جزيئات  من التحلل المائي

 [1].نسبيًا في المحلول المائي القلوي 

 

 
 CD(سيكلوديكسترين 1شكل )

مجموعات الهيدروكسيل الأولية قادرة على تكوين روابط هيدروجينية حول الحافة السفلية )الحافة 

كن فصلها بسهولة في محلول مائي كما هو موضح يم، الضيقة( ولكن تكون غير مستقرة بسبب تأثيرات تنائيه القطب

 [3].(1في الشكل )

توجد  فص وقناةوهما شكل ق، توجد بلورة السيكلوديكسترين في نوعين اعتمادا على نوع السيكلوديكسترين

قابلية ذوبان ، رات والإيتراتستتنتج هده المشتقات من قبل الأمينات وال ، العديد من مشتقات السيكلوديكسترين

جميع مشتقات الدكسترين لها تغيرات في حجم ، مشتقات الدكسترين مختلفة عن الدكسترين الأم )الأساس ي(

قرار ضد الضوء والأكسجين ومساعدة في السيطرة ستان وال التجويف الكاره للماء هده التغيرات تحسن من الذوب

  [4].على النشاط الكيميائي للجزيئات الضيف

جزيء الضيف  بقدرتها على تكوين معقدات مع العديد من المركبات الصلبة والسائلة والغازية CDتمتاز 

GUEST)يكون داخل تجويف ) CD المضيف(HOST) ،عادة ما ، ت أما في حالة محلول أو حاله بلوريةتتشكل المعقدا

لها خصائص ، الجزيئات المضافة [4، 1]ل توجد روابط تساهمية متكونة أو مكسورة. ، يستخدم الماء كمذيب

هذه الجزيئات لها قوة داخلية جزيئية متعددة ، ة وغير عضوية وأحماض أمينية حيوية توجد في البروتيناتعضوي

 [5]بينها وبين الجزيء المضيف منها تجاذب الكتروستاتيكي )فاندر فالز( والعزم ثنائي القطب. 

-تبدأ معظم المعقدات في التفكك عند ، قدبدرجة الحرارة حيت تزيد من ذوبان المع CDتتأثر معقدات

60c50 ، بعض المعقدات مستقرة عند درجات حرارة أعالي خاصة أذا كان الضيف تابت أو كان المعقد غير قابل

  [4]للذوبان.
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 مكونات الليمون:

، الدهون ، روجينيةالمركبات النيت، organic acidsتحتوي الحمضيات على السكريات الأحماض الأورجانيك 

 [6]بعض من المركبات الطيارة التي تساهم في الرائحة.، التي تساهم في اللون  Carotenoidsالكارتونيات 

يحتوي  Fe ونسبة قليلة من الحديد، Pالفسفور ، Kالبوتاسيوم ، Caبالمعادن كالكالسيوم  الليمون غني  

إن ، n-nonanalإن نونانال ، Citralسترال ، Limonene ليمونيين ومن أهم مكونات هدا الزيت، أيضا على زيت طيار

، geranyl acetate، يتاستجيرانايل ، linalyacetate يتاستلينا ليل  n-dodecanal إن دوديكال، n-decanalديكانال 

يحتوي أيضا على فلافونويد ، Methyl anthranilateميثايل أنثرانايليت ، citronellyl acetatسترونيلال أسيتيت

flavonoids ،يحتوي أيضا على حمض ، فيتامين "ب" مينات مثل فيتامين "ج"الربيوفلافين وعلى فيتا، النياسين

 [7].الليمون 

 فوائد الليمون:

 للبول يستخدم مدر  قوي للمعدة وفاتح جيد للشهية و  منبه  يعتبر أطباء العرب قديما إن قشرة الليمون 

يعتبر الليمون مقبض ، من عدد كبير من الأوبئة والأمراض كالتيفود والنقرس وأمراض الكبد شاف  قديما كدواء 

  .لدم لذا يستخدم في تضميد الجروحللأوعية الدموية ومخثر ل

تهدئة فيتامين "ج" وهو أيضا يستخدم في على  يؤثر الليمون على فرط الغدة الدرقية ودلك لأنه يحتوي 

يعد الليمون من مضادات الأكسدة لذا يستخدم للإخراج ، لأنه يحتوي على فيتامين"ب" الأعصاب ويقي من التهابها

يمون إحدى الوصفات العلاجية عرفه عند الفراعنة فوائده في إبادة الجراثيم يعتبر ورد الل، السموم من الجسم

 [7].المسببة للعفن

لليمون ترجع إلى مركبات الفلافونويد التي تحتوي عليها لأنها تشارك في العديد من ابعض الخصائص الطبية 

 [8].الأنشطة البيولوجية ولديها العديد من الوظائف المتعلقة بالصحة

، حيث إن الليمون يحتوي على أعلى تركيز من الستريل Citralتعد الفواكه الحمضية مصدرًا طبيعيًا للستريل 

 
ً

 [9].للمرض ى الذين يعانون من نقص بروتينات الدم ويعتبر الليمون علاجًا محتملا

وفي صناعة  في المواد الحافظة الستريل له نشاط مضادة للميكروبات والفطريات ولذا يستخدم الليمون 

  [10]الصابون.

 المركب المستخدم:

ما هو ( كD-Li) D-Lemoeneالليمونيين -D يستخدم هنا مركب، يحتوي الليمون على العديد من المركبات

العديد مكونًا رئيسيًا في تعتبر ، توجد بنسبة عالية في قشرة الليمون ، هي تربينات أحادية الحلقة، 2موضح في الشكل 

أيضا في تذويب  ؛ لذا يستخدم لتذويب الكولسترولمذيبًا للكولسترولالليمونيين -يعد د، من زيوت الحمضيات

سرطان  السرطان مثل ضد العديد من أنواع كيميائيًانشاطا  يملك، كذلك في تخفيف حرقة المعدة، الحص ى في المرارة

  [11]الثدي وسرطان القولون. 

خلاص المنتجات ستكمذيب ال ، العطور ، يستخدم في النكهات له العديد من التطبيقات الصناعية

 [12]الطبيعية.
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 الاسم العلمي: 

1-Methyl-4-(1-methylethenyl)-cyclohexen 

 

 

 
 D-Lemoeneمتراكب  (2)شكل 

 خدام برامج كيميائية الحاسوبيةاست( حوسبيا بD-Li(مع مركب الضيف) (β-CDدمج مركب المضيف 

  Computational Chemistryالكيمياء الحاسوبية 

وتسمى أيضا ، ن العشرين مع تطور ميكانيكا الكموضعت أساسات الكيمياء الحاسوبية في ـوائل القر 

حيت أصبحت فيما بعد جزء من ل غنى عنه في جميع مجالت الكيمياء ، بالكيمياء النظرية أو النمذجة الجزيئية

 [13]وخاصتا فيما يتعلق بالبحت الكيميائي. 

العلوم  بين مجموعة من تداخلا تشكل ، ارتباط تقدمه بالتطورات في مجال الحوسبة والتكنولوجيا

الرياضيات ، تحدد الفيزياء القوانين التي يطلبها النظام الكيميائي، علوم الكمبيوتر(، الفيزياء، الرياضيات، )الكيمياء

 [14]عددي للمشكلة.تصوغ التمثيل ال

طاقة الترابط الأشعة تحت الحمراء ، عزم ثنائي القطبية يمكن من خلالها حساب خصائص الجزيئات منها

IR ،تستخدم أيضا في صناعة ، مفيدة في علم المواد، حساب الهندسة الجزيئية، الرنين النووي المغناطيس ي

الكيمياء الحاسوبية رخيصة ، رإنتاج نوع جديد من العقاقي، المستحضرات الصيدلنية دراسة تفاعلات الأدوية

 [15، 13].`أمانه بيئيا، سريعة

 [13].(CC,FORTRAN++) البرامج الكيمياء الحاسوبية مكتوبة بلغة برمجية عالية المستوي مثل

في الآونة ، معقدة ومحفوفة بالمخاطر وتستغرق وقتا طويلا ومكلفة، الطرق القديمة لتطوير الأدوية الجديدة

، للإنتاج الأدوية الفعالة بأقل تكلفة ووقت أقصر، الكيمياء الحاسوبية خداماستالأخير تطورات صناعة الأدوية ب

 [16]خدامها لتصميم الأدوية المضادة لسرطان.استك

 بواسطة برامج الكيمياء الحاسوبية يتم حساب عزم تنائي القطب للمركب المدمج حوسبيا.

 البرامج التطبيقية والطرق 

 ميكانيكا الكم

، دري وتحت ذري ، هي الوصف الرياض ي لسلوك الإلكترونات تختص بدارسة خصائص المادة على المستذري 

ون واحد وضعت مجموعة ل تعد ول تحص ى من الأساليب معادلت ميكانيكا الكم يدويا فقط لأنظمة إلكتر تم حل

 [14] .لتقريب الحل للأنظمة عديدة اللكترونات

برزت الحاجة للميكانيكا الكم من عجز الفيزياء الكلاسيكية عن تفسير بعض الظواهر مثل ظاهرة الجسم 

 [18، 17]الأسود والظاهرة الكهروضوئية وتأثير كوميتوه وغيرها من الظواهر.
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D- الليمون مع متراكب البيتا سيكلوديكسترين بالحوسبة الذرية 
 علي, احسونه (38)

 

شكل الفرضيات والنظريات لميكانيكا الكم أساسًا صارمًا للتنبؤ بالخواص الكيميائية التي يمكن ملاحظتها من 

مات الأساسية لميكانيكا الكم أن النظم الميكروية موصوفة تؤكد، المبادئ الأولى
ّ
ب"وظائف الموجات" التي تميز  المسل

 [18].ص الفيزيائية للنظامجميع الخصائ

 تعد معادلة شرودنجر الأساس في جميع أساليب الكيمياء الحاسوبية 

 
 
  

 هي الطاقة(  Eالموجية  هي الدالةهو معامل هاملتون وHحيث )

  :البرامج التطبيقية

Hyper Chem Professional 

وحسابات ميكانيكا ، يقوم ببناء الجزيئات، ذو حزمة حاسوبية قوية، خداماتستبرنامج جزيئي متعدد ال 

 .يحتوي على واجهة رسومية يمكنك مراقبة بناء الجزيئات، الكم

Gauss View  

Gaussian03 صدرات أحدات أGaussian ، يستخدم في حساب العديد من خصائص المركبات والجزيئات

 مثل 

 طاقات التفاعل ، الطاقات الجزيئية الهياكل 

 لشحنات الذرية 

 خصائص الرنين النووي المغناطيس ي، الترددات الهتزازية، عزم تنائي القطبيةNMR. 

 .مسارات التفاعل 

 المدرات الجزيئية 

 وفي حالة الأرض ، الأنظمة في الطور الغازي أو في المحلول يمكن إجراء الحساب على 

 الأساليب البرمجية:

A geometry optimization  

الهدف من عملية التحسين الهندس ي هو تحديد موضع النقطة المستقرة التي يكون عنده الجزيء أكتر 

قرار عند طاقات منخفض( استيئات أكتر قد تكون النقطة المستقرة هي الحد الأدنى من الطاقة )تكون الجز ، قرارااست

 أو الحال النتقالية.

يتم تقديم ، تبدأ عملية التحسين بإدخال هيكل المركب التي يعتقد بأنه يشبه أو قريبا من النقطة المستقرة

 هدا الهيكل إلى خوارزميات الكمبيوتر التي تقوم بتحسين الهندس ي حتى يجد النقطة المستقرة عند الحد الأدنى من

 الطاقة.

عملية تحسين هيكل الإدخال للوصول إلى هيكل الحالة النتقالية أكتر صعوبة من العثور على هيكل ذو 

 طاقة منخفض.
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غلبا ما يتم حساب الترددات الهتزازية بعد العثور على موضع النقطة المستقرة من خلال التحسين 

 [17]الهندس ي.

 semiempirical 

على معادلة هي إحدى أساليب الكيمياء الكمومية تجمع بين النظرية الفيزيائية والتجربة تعتمد في حسابها 

 ab initi[17].طاقة أقل من أساليب. تتطلب، شرودنجر

الحيوية مثل البروتينات NNDO، يتم حساب الهندسة الجزئية للمر ,Ab initioعملية الحساب أسرع من 

تستخدم في حساب ، حيت يتم إهمال جميع تكاملات ثنائية الإلكترون لتسريع عملية الحساب، بشكل سريع DNAو

وضعت ، وخصائص أخر IRبعض الأطياف اللكترونية مثل ، حساب عزم تنائي القطب، الطاقات الدرية والجزيئة

 الكيمياء الغير العضوية.لوصف 

 PM3, NNDO, AM1.[14 ،15]العديد من الطرق أكترها شيوعا هي  Semiempiricalتملك أساليب 

PM3)) Parameterization method 3 

PM3  هي أكتر الطرق انتشارا من أساليبSemiempirical ،يمكنها التنبؤ بأن  تستخدم نفس المعادلت حيث

أكتر ، تحطي بشعبية كبيرة الأنظمة العضوية، في البيبتدات منخفض للغاية CaNائق( حول رابطة حاجز الدوران ) ع

 [14]لزوايا الرابطة الهيدروجينية. AM1دقه من 

 طريقة العمل:

 بناء الهيكل الهندس ي للمركبات:

 المرحلة الأول:

تم التحسين ، Gauss View G03 ( ببرنامجD-Li( والضيف)CD- βتم بناء الهيكل الهندس ي للمركب المضيف )

 .3كما هو موضح في الشكل  Hyper08الهندس ي ببرنامج 

 الليمون  –مركب  سترينالبيتاسيكلوديك -متراكب

  
 3شكل )

 
 ( متراكب البيتاسيكلوديكسترين والليمون حوسبيا

 المرحلة الثانية: 

 Hyperببرنامج  (D-Li, β-CD)( لتكوين المعقد المدرج D-Li( ومركب الضيف)CD- βدمج مركب المضيف)

من  B-CDمدخلة لتجويف  Bوالشكل  CH3-من مجموعة  B-CDمُدخلة لتجويف  Aحيث الشكل ، Bو Aشكلينعلى 
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D- الليمون مع متراكب البيتا سيكلوديكسترين بالحوسبة الذرية 
 علي, احسونه (40)

 

ليكون إجمالي عدد ، زوايا 8 مستوى ولكل مستوى عدد 11عند مستويات مختلفة عدد  ,3HC-C=CH2مجموعة 

 بين المتراكبين 
ً
 كالأتي:  عينة 176العينات المدمجة حوسبيا

 

 
 Bالنموذج  Aالنموذج 

 
 

 ينالمسطرة الكيميائية للمتراكب خداماستب( الدمج الحوسبي 4شكل )

( على X, Y, Zالمسطرة عند المستوى الأول والزاوية صفر بحيث تتطابق المحاور التلاتة )على  تبت المضيف

من أدخل أول  ,D-Liتمت إضافة المركب الضيف  ,Hyperخدام الأدوات الموجود في استب، الزوايا الثمانية للمسطرة

تم إنشاء نقاط ، β –CDتجويف الأوسع للمضيف ال من جهة Bللنموذج  CH3-C=CH2 منو  Aللنموذج  CH3مجموعة 

 3150إلى ° 0بتدوير جزيئات الضيف من ، 11إلى  1من  Z-axisو+  -بداية متعددة بتحريك جزيئات الضيف على طول 

 . 4كما موضح بالشكل 

للتجهيز لعملية لحساب عزم  حفظة، حذفت المسطرة من النموذج المدمج الضبط الهندس ي بعد عملية

 القطبي عند هذا المقاس الحوسبي. الثنائي 

 طريقة العمل:

 ,semiempirica) )←(( PM3 ←( optimization) ( خيار jo typeبتحديد )، حساب عزم الثنائي القطبي

optimization  أفضل طاقة تحسينية لأفضل عزم قطبي بين المتراكبينعلى  للحصول ،semiempirica  شبه تجريبي

 .(x-y-z)مقياس ثلاثي أبعاد فراغي للمحاور  PM3، لسرعة الحساب والإنجاز

حدت منحنى طيف الأشعة التحت حمراء الحوسبي للمعقد عند أعلى قيمة عزم قطبي بين النموذجين 

والذي يوصف ويُوضح أعلى منطقة مستقرة عند أقل طاقة تداخليه لأقرب ذرتين بين المتراكبين ، المدرج بين المتراكبين

 لأشعة التحت حمراء. وأثرهما في حالة طيف ا
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 :النتائج والمناقشة

 حسابات ميكانيكا الكم

 :حساب عزم ثنائي المركبات المدروسة 

- β نتائج عزم الثنائي القطب لكل من مركب، G03حُسبت ببرنامج  المدروسة عزم ثنائي القطب للمركبات

CD ،ومركب D-Li  التوالي. على  ديباى 0.4904ديباى  13.1832تساوي 

 ساب النموذج نتائج حA  للمجموعة المدخلةCH3-: 

( 1قد أوضحت قيم عزم الثنائي القطبية في الجدول ) (DLi-BCD)طاقة الترابط والشكل للمعقد المدمج من 

 دببا 315o  =15.2863( وكانت أعلى قيمة عزم قطبية في المستوى الأول عند الزاوية 5والشكل )

من  -CH3 مُدخلة من مجموع، الليمون + بيتاسيكلوديكسترينقيم العزم قطبية لمتراكب (: يوضح 1جدول )

 .03Gمحسوبة بمحاكاة برنامج القاوسيان  3150 ىإل 00بزوايا من  11مستوى إلى  1المستوى 

 الزوايا

 المستويات
0o 45o 90o 135o 180o 225o 270o 315o 

1 12.2850 12.4920 11.2836 11.9762 - 12.3509 11.4232 15.2863 

2 12.4403 10.7477 12.2353 10.8242 12.1315 14.3907 14.6197 13.1985 

3 13.1298 13.2784 12.3303 13.1117 11.6148 13.2934 11.2007 12.5247 

4 13.1316 13.2098 13.2100 11.9406 10.1578 11.3018 12.8319 10.9383 

5 10.6741 12.9527 12.7149 10.3658 10.6490 13.5693 12.9533 13.5688 

6 12.7022 11.6399 11.9270 11.5818 14.6004 10.2845 12.3724 12.0694 

7 12.6623 10.9394 13.3255 13.6621 12.4218 12.2791 11.8224 11.2771 

8 13.5923 12.4008 13.2170 13.3891 12.9903 13.4493 13.6976 14.0220 

9 13.5550 14.0226 14.0223 14.5032 12.6233 13.2467 11.9718 11.5225 

10 11.6749 13.0109 11.3584 12.8840 11.9353 12.9516 11.3753 12.8428 

11 12.6225 12.3213 13.3461 12.6329 12.3971 11.5971 11.0384 12.7019 

ا يؤكد أثر ذه أخرى إلى  خر ومن زاويةآإلى  ( نلاحظ اختلاف قيم العزم قطبية من مستوى 1من الجدول )

الشكلة في الطاقات الداخلية الناتجة من قوى التجاذب الفيزيائية بين أنوية الذرات المكونة للمعقد المدمج و  النمذجة

 . β -CDو D-Liبين 

 ( سنوضح أعلى قيم للعزم قطبية عند كل زاوية حوسبية: 5في الشكل ) 

 

 

 

 

 

 

 



 م 2019سبتمبر  ــ الثالثالعدد  ــ الثالثالمجلد  ــ ة والتطبيقيةوالحياتي ةيمجلة العلوم الطبيع ــالمجلة العربية للعلوم ونشر الأبحاث 
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 علي, احسونه (42)

 

 .315oإلى  0oند زوايا من ع CH3-للمجموعة المدخلة  (D-Li,  β -CD)( قيم عزم القطبية لمتراكب 5شكل)

 

 :CH3-2HC=Cللمجموعة المدخلة  Bنتائج حساب النموذج 

قد أوضحت قيم عزم الثنائي القطبية في الجدول  (D-Li ،β -CD)طاقة الترابط الداخلية للمعقد المدمج من 

 ديباى. 315o  =15.2863( وكانت أعلى قيمة عزم قطبية في المستوى الأول عند الزاوية 6( والشكل )2)

 CH3-C=CH2 مُدخلة من مجموع، (: يوضح قيم العزم قطبية لمتراكب الليمون + بيتاسيكلوديكسترين2جدول )

 .03Gمحسوبة بمحاكاة برنامج القاوسيان  3150إلى  00بزوايا من  11مستوى إلى  1من المستوى 

 الزوايا

 المستويات
0o 45o 90o 135o 180o 225o 270o 315o 

1 12.4797 11.7634 13.0598 15.0789 11.1989 12.0798 11.9174 13.3379 

2 14.1400 15.1715 12.9805 13.2928 12.3026 13.9592 11.9648 10.3285 

3 10.8398 10.0520 13.7082 13.3534 9.6307 12.7886 12.8149 12.7103 

4 13.1718 10.8439 11.2224 11.3492 12.8847 11.9814 13.8440 13.7303 

5 13.7660 14.1191 13.4222 13.0609 13.1313 14.4344 13.2202 14.1193 

6 12.0769 11.2467 12.0238 12.0166 11.5524 12.3912 12.6461 11.6173 

7 11.3880 11.5765 12.8452 11.6069 13.1718 12.9352 13.3907 12.5316 

8 13.4016 - - 13.3353 12.6104 12.8236 12.6881 13.5572 

9 12.8733 13.5647 13.9955 13.6350 13.1673 12.5013 13.3569 13.6161 

10 13.4016 13.5050 13.2883 13.3353 12.6104 13.2325 12.6881 13.5572 

11 12.4686 13.9189 13.4399 12.5122 13.6356 13.7877 13.1012 12.6393 

 أخرى. إلى  أخر ومن زاويةإلى  ( نلاحظ اختلاف قيم العزم قطبية من مستوى 2من الجدول )

 ( سنوضح أعلى قيم للعزم قطبية عند كل زاوية حوسبية: 6في الشكل ) 
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 .315oإلى  0oعند زوايا من  CH3-C=CH2للمجموعة المدخلة  β -CD (D-Li,)  ( قيم عزم القطبية لمتراكب6شكل )

ي المستوى الأول عند الزاوية ف A( نجد أن النموذج 6( و)5( والأشكال )2( و)1من خلال نتائج الجداول )

315o  .أفضل نموذج للمعقد المدرج بين متراكب البيتاسيكلوديكسترين والليمون 

 بحساب التردد الهتزازي للمعقد المدرج ككل Aسنقوم عند هذا المستوى والزاوية للنموذج 

 
للمجموعة المدخلة ، β -CD) ، (D-Li للمعقد المدرج لمتراكب Aنموذج طيف الأشعة التحت حمراء لل( 7شكل)

CH3-  315عند زاوية في المستوى الأولo. 
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 500-طيف الأشعة التحت حمراء الحوسبية نلاحظ المتدادات الطيفية قد بدأت من  (7)الشكل  يوضح

wave number  3800 +إلى wave number ، والتي تمثل أقرب مسافة بين  500-بحيث أقل نقطة امتداد طيفي عند

قرارية عند أقل استوالذي يُمثل أعلى نقطة  8أنجستروم الموضح في الشكل  2.02506يف والمضيف = المركبين الض

وهذا دليل حوسبي واضح لتكوين المعقد المدمج عند هذه القياسات التحت ذرية ، طاقة تداخليه فيزيائية بين المركبين

  بين مركب الليمون ومتراكب البيتاسيكلوديكسترين.

 
 -CH3للمجموعة المدخلة  (D-Li, β -CD)ج النهائي لأفضل قياس حوسبي مستقر للمعقد المدرج النموذ( 8شكل )

 .315oعند زاوية في المستوى الأول 

 الخلاصة: 

عند المستوى الأول  3HC-C=CH2للمجموعة الداخلة  Aكان للنموذج ، قراري استتم تحديد أفضل موضع 

" D-Liللمركب الضيف"  156بين ذرة الهيدروجين  500 -موجي عند طيف أشعة تحت حمراء بعدد ، 315oللزاوية 

نوع ، ديباى 15.2863عند عزم قطبي أنجستروم  2.02506" بمسافة β-CD للمركب المضيف" 113وذرة الهيدروجين 

خدام ستوهذا الناتج بالذات يعطي إمكانية أكيدة ل ، الإضافة بين المركبين الناتج هو تداخل فيزيائي وليس تفاعل

 لمركبين كدواء. ا
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 :التوصيات

 . لى مستويات تجريبية أوسعإإليها في هذا البحت  التي توصلنقل النتائج المبشرة  -1

 .من المواد الطبيعية طبية خدام الكيمياء الحاسوبية لتكوين عقاقير است -2

3-  
ً
 للإنتاج دواء فعلي. تطبيق النتائج عمليا
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