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 Theoretical Calculation     انفصم انرابع: انحساباث اننظريت               

 
 Theoretical Calculation                       انحساباث اننظريت                             

يٍ انجحش إجشاء حسبثبد َظشٚخ ثبسزخذاو احذٖ طشق يٛكبَٛك انكى رى فٙ ْزا انجضء 

( انز٘ ٚؼُذ أحذ انجشايجٛبد انحذٚضخ Chem. office( ثٕاسطخ ثشَبيج انـ )AM1ْٔٙ طشٚمخ)

فٙ كًٛٛبء انحسبثبد انُظشٚخ، إر ٚؼُذ يٍ انجشايج انكفٕءح انًسزخذيخ فٙ انحسبثبد،حٛش أصجح 

يًٓخ راد ػلالخ ثبلأثؼبد انُٓذسٛخ نهجضٚئبد ثبسزخذاو يٍ انًًكٍ اَجبص حسبثبد أصٛهخ ٔ

انحبسجبد انشخصٛخ َزٛجخ رٕفش انجشايجٛبد انًؤْهخ نهمٛبو ثٓزِ انًًٓخ، ٔٚشزًم ْزا انجشَبيج  

ػهٗ كم إَٔاع يٛكبَٛك انكى،ٔانًٛكبَٛك انجضٚئٙ، فطشق انًٛكبَٛك انجضٚئٙ يزضًُخ فٙ ثشَبيج 

(، فًٛب ركٌٕ انطشائك شجّ انزجشٚجٛخ نُظشٚخ MM2)Molecular Mechanicٚطهك ػهّٛ 

( يٕجٕدح يجبششح ضًٍ MINDO( ، )MINDO-d(ٔ )AMIْٛكم انًٕسؼخ، ٔطشائك )

ثشَبيج
(211)

   (Chem. office .) 

ٌَّ انشٙء انز٘ ًٚٛض ْزا انجشَبيج ْٕ احزٕا ٌْ  ئّإ ػهٗ انكى انٓبئم يٍ انجشايج انزٙ ًٚكٍ أ

ٌْ ُُٚجض كم انحسبثبد انُظشٚخ  ٍلا ًٚكرؤد٘ يًٓبد يخزهفخ، إر  ٍّ٘ يٍ ْزِ انجشايج انًزكٕسح أ لأ

 ٌْ ٌَّ كم طشٚمخ لذ ركٌٕ يفٛذح فٙ ثؼض انزطجٛمبد فٙ حٍٛ رؼجض ػٍ انمسى اٜخش، إ يُفشدح، ٔأ

ثشايجٛبد انكًٛٛبء انُظشٚخ انًزٕفشح لذًٚب كبَذ ركزت ثحٛش رزضًٍ إحذٖ انطشق انًزكٕسح 

 فٛش انًزطهجبد انكجٛشح نهجحٕس انحذٚضخ.أػلاِ، نزنك فئَٓب رؼجض ػٍ رٕ

ٌَّ اخزٛبس انطشٚمخ الأفضم   ثحش يؼٍٛ ٚزطهت ػذح ػٕايم يُٓب: طجٛؼخ انجضٚئخ  لإَجبصإ

ػٍ رٕفش الإيكبَٛبد انؼًهٛخ ٔانحبسجبد راد  فضلا انًطهٕثخ،انجٛبَبد  دساسزٓب، َٕٔعانًشاد 

ثؼض انًحذداد كحجى  يزجبٔصاانًٕاصفبد انؼبنٛخ ثحٛش ًٚكٍ اَجبص انؼًم ثألم ٔلذ يًكٍ 

 انجضٚئخ ٔػذد رسارٓب.

ٔيٍ انًؼهٕيبد انزٙ ًٚكٍ انحصٕل ػهٛٓب ثبسزخذاو طشق يٛكبَٛك انجضٚئٙ
(211)

انًزضًُخ  

 -: ْٙ( MM2ثشَبيج)

 رخفٛض انطبلخ نهحصٕل ػهٗ انٓٛئخ الأكضش اسزمشاساً )الألم طبلخ(.اَجبص ػًهٛخ  .2

 إجشاء حسبثبد انطبلخ نهًمبسَخ ثٍٛ ْٛئزٍٛ نهجضٚئخ َفسٓب. .1

انٓٛئبد انفشاؿٛخ انزٙ رشـهٓب انجضٚئبد ػٍ طشٚك رؼٍٛٛ انضأٚخ انًحصٕسح ثٍٛ  .1

 (.Dihedral Angleيسزٕٚٙ انضأٚخ انضٔجٛخ )
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 ثبسزخذاو انذُٚبيٛك انجضٚئٙ.دساسخ انحشكخ انجضٚئٛخ  .4

ب انًؼهٕيبد انزٙ ًٚكٍ انحصٕل ػهٛٓب يٍ طشائك يٛكبَٛك انكى أيَّ
(214)

 ٔثبسزخذاو ثشَبيج 

(Chem. office ،فٓٙ ػذٚذح ) :ٔيُٓب- 

 (.HOMO-LUMOطبلخ الأسثٛزبلاد انجضٚئٛخ ) .2

 ْٛئبد انجضٚئبد اسزمشاسّٚ( نزمٛٛى طبلخ Heat of formationحشاسح انزكٍٕٚ ) .1

 انًخزهفخ.

 انشحُبد انزسٚخ انجضٚئٛخ انًحسٕثخ يٍ يؼبيلاد الأسثٛزبلاد انجضٚئٛخ .1

 انجٓذ أٔ انطبلخ الانكزشٔسزبرٛخ. .4

 ػضو صُبئٙ انمطت. .5

 ْٛئبد انحبلاد الاَزمبنٛخ ٔطبلبرٓب. .6

 طبلخ رفكك اٜصشح. .7

 وحسب انخطىاث الآتيت: (،AM1وقد تم انجاز انحساباث اننظريت بطريقت)

 (Chem.2Dانجضٚئٛخ نهًشكجبد ثبسزخذاو ثشَبيج )سُسًذ انصٛؾ  .2

 (Chem.3D( إنٗ ثشَبيج )2حُٕنذ انصٛؾ انجضٚئٛخ انًشسٕيخ فٙ) .1

( نهحصٕل ػهٗ أفضم MM2أجُشٚذ ػًهٛخ رخفٛض انطبلخ ثبسزخذاو ثشَبيج ) .1

 نهًشكجبد انًذسٔسخ ٔثألم طبلخ يًكُخ. اسزمشاسّٚ

ٔاٚؼبص  Calculationإٚؼبص( يٍ خلال AM1رى إجشاء انحسبثبد حست انطشٚمخ ) .4

Games Interface ٔيٍ خلال ،Job and Theory  اخزٛشد انطشٚمخAM1  نحسبة

ٔيٍ  لٛى انضٔاٚب، ٔأطٕال الأٔاصش، ٔلٛى انشحُخ الانكزشَٔٛخ ٔطبلخ الاػبلخ انفشاؿٛخ

 HOMOحسجذ لٛى طبلبد الأسثٛزبلاد انـ  Molecular Orbitalخلال اٚؼبصاد انـ 

 .LUMOٔانـ 

رؤخز ثؼض انًزـٛشاد راد انؼلالخ ثبنضٕاثذ انًشاد دساسزٓب يُٓب )انشحُخ، ٔطٕل  .5

(، HOMOيسزٕٖ طبلٙ يشـٕل ) انفشاؿٛخ ٔأػهٗاٜصشح، ٔانضأٚخ، ٔطبلخ الإػبلخ 

 ( يٍ َزبئج انجشَبيج.LUMOٔأٔطأ يسزٕٖ طبلٙ فبسؽ )
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( انتركيب انفراغي نمركب انبروكائين 1-4انشكم )  

 انبروكائين نمركب AM1أطىال الاواصر وانسوايا وانشحناث انمحسىبت نظريا بطريقت  م( قي2-4جدول )

 BOND LENGHTH  Aº        BOND ANGLE Degry CHARGEC 
N(10)-Lp(40)  6106.0 H(37)-C(17)-C(16) ..61.0.1 N(1 ) -0.3396 

O(7)-Lp(39)  61066. H(37)-C(17)-C(2  ..611011 C(2) 0.1025 

O(7)-Lp(38)  61066. C(16)-C(17)-C(2) .161.0.1 C(3) -0.2099 

C(17)-H(37)  .1.611 H(36)-C(16)-C(17) ..01.6.0 C(4) -0.0298 

C(16)-H(36)  .16600 H(36)-C(16)-C(5) .1111.00 C(5) -0.1940 

C(14)-H(35)  .1.66. C(17)-C(16)-C(5) .1.11.0. C(6) 0.3511 

C(14)-H(34)  .1..16 H(35)-C(14)-H(34) .6.1.... O(7) -0.2577 
 

C(14)-H(33)  .1..16 H(35)-C(14)-H(33) .6116.11 C(8) -0.0216 
 

C(13)-H(32)  .1...0 H(35)-C(14)-C(13) ...11616 C(9) -0.0686 

C(13)-H(31)  .1..0. H(34)-C(14)-H(33) .6116.60 N(10) 

 

-0.2788 

C(12)-H(30)  .1.... H(34)-C(14)-C(13) ...11610 C(11) -0.0518 
 

C(12)-H(29)  .1..1. H(33)-C(14)-C(13) ..61...6 C(12) -0.2164 
 

C(12)-H(28)  .1..11 H(32)-C(13)-H(31) .60166.1 C(13) -0.0629 
 

C(11)-H(27)  .1...0 H(32)-C(13)-C(14) .61161.6 C(14) -0.2152 
 

C(11)-H(26)  .1..00 H(32)-C(13)-N(10) .661..60 O(15) 

 

-0.3147 

C(9)-H(25)  .1..06 H(31)-C(13)-C(14) ..61061. C(16) 

 

-0.0518 

C(9)-H(24)  .1..0. H(31)-C(13)-N(10) ...1.01. C(17) 

 

-0.2145 

C(8)-H(23)  .1..16 C(14)-C(13)-N(10) ..011.06 H(18) 

 

0.1989 
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    H(19) 0.2010 

    H(20) 0.1397 

    H(21) 0.1543 

    H(22) 0.0943 

    H(23) 0.0830 

    H(24) 0.0594 

    H(25) 0.1199 

    H(26) 0.0480 

    H(27) 0.0852 

    H(28) 0.0764 

    H(29) 0.0920 

    H(30) 0.0758 

    H(31) 0.0588 

    H(32) 0.0818 

    H(33) 0.0742 

    H(34) 0.0895 

    H(35) 0.0653 

    H(36) 0.1389 

    H(37) 0.1370 
 

 البروكائين لمركب AM1المتغيرات الطاقية المحسوبة بطريقة  م( قي2-4جدول )

Stretch Bend Stretch-

Bend 

Torsion Non-1,4 

VDW 

1,4 VDW Dipole/ 

dipole 

Total 

Kcal/mol 

1.8635 9.0611 6485.0 -1.5369 0.6790 12.2581 4.4908 27.4002 

HOMO 
(e.v) 

LUMO 
(e.v) 

ΔE 
LUMO -HOMO 

Total Energy 

Kcal/mol 
Heat of information 

Kcal/mol 

-0.3189            
 

0.0017      0.3206 1 -59.1784 

 

 

 

 

                

 

 

 هيدروكسي بنسانديهايد-( انتركيب انفراغي نمركب ميتا1-4انشكم )
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 نمركب  AM1أطىال الاواصر وانسوايا وانشحناث انمحسىبت نظريا بطريقت  م( قي3-4جدول )

 هيدروكسي بنسانديهايد-ميتا

BOND LENGHTH BOND ANGLE CHARGE 
O(9)-Lp(17)
  

610660 Lp(17)-O(9)-
Lp(16) 

446410.1 C(1) 0.2224 

O(9)-Lp(16)
  

610660 Lp(17)-O(9)-
H(15)  

46.4..46 C(2) 

 

-0.1435 

O(9)-H(15)
  

6161.6 Lp(17)-O(9)-C(4)
  

44146181 C(3) 

 

-0.1160 

C(7)-H(14)
  

.1.6.. Lp(16)-O(9)-
H(15)  

46.4.5.5 C(4) 0.0646 

C(6)-H(13)
  

.1.61. Lp(16)-O(9)-C(4)
  

4414..54 C(5) 

 

-0.1834 

C(5)-H(12)
  

.1.616 H(15)-O(9)-C(4)  4614650. C(6) 

 

-0.1059 

C(3)-H(11)
  

.1.61. H(14)-C(7)-C(6)  44146511 C(7) 

 

-0.1063 

C(1)-H(10)
  

.1..1. H(14)-C(7)-C(2)  4144480. O(8) 

 

-0.2848 

C(4)-O(9)
  

.1.061 C(6)-C(7)-C(2)  4414.810 O(9) 

 

-0.2500 

C(1)-O(8)
  

.111.6 H(13)-C(6)-C(7)  44145066 H(10) 

 

0.0949 

C(2)-C(7)
  

.11661 H(13)-C(6)-C(5)  44141018 H(11) 

 

0.1534 

C(6)-C(7)
  

.1.600 C(7)-C(6)-C(5)  416448.1 H(12) 

 

0.1372 

C(5)-C(6)
  

.1.60. H(12)-C(5)-C(6)  44146814 H(13) 

 

0.1404 

C(4)-C(5)
  

.11666 H(12)-C(5)-C(4)  44146618 H(14) 

 

0.1569 

C(3)-C(4)
  

.1.611 C(6)-C(5)-C(4)  4144664. H(15) 

 

0.2202 
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 هيدروكسي بنسانديهايد-ميتا لمركب AM1قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة بطريقة ( 1-1جدول)

Stretch Bend Stretch-

Bend 

 

Torsion Non-1,4 

VDW 

1,4 VDW Dipole/ 

dipole 

Total 

Kcal/mol 

0.1343 1.2043 0.0011 -3.9187 -0.6682 2.7600 -0.0871 -0.5743 

HOMO 
(e.v) 

LUMO 
(e.v) 

ΔE=ELUMO-EHOMO 
 

Total Energy 

Kcal/mol 
Heat of information 

Kcal/mol 

-61.10. -0.0201 0.3258 -37338.312 -52.5286 

\ 

 

 

 

 

 

 

 

 

  ( انتركيب انفراغي نقاعدة شف1-4نشكم )ا

  

  ركبنم AM1قيم أطىال الاواصر وانسوايا وانشحناث انمحسىبت نظريا بطريقت ( 5-4جدول )

2-(diethyl amino) ethyl 4-[(3-hydroxybenzylidene) amino] benzoate  

CHARGE BOND  ANGLE BOND  LEGHTH 

0.0204 C(1)    ...110.0 Lp(52)-O(24)-Lp(51) 610660 O(24)-Lp(52) 
 

-0.1367 C(2)      .6110.6 Lp(52)-O(24)-H(46) 60661 O(24)-Lp(51) 
 

-0.0644 C(3)      
 

..1100.1 Lp(52)-O(24)-C(20) 610660 N(16)-Lp(50) 

-0.1544 C(4)      
 

.6111.11 Lp(51)-O(24)-H(46) 6106.1 N(9)-Lp(49) 

0.3462 C(5)       
 

..110.0. Lp(51)-O(24)-C(20) 610661 O(6)-Lp(48) 

-0.2569 O(6)      
 

.6.11..6 H(46)-O(24)-C(20) 6106.0 O(6)-Lp(47) 
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-0.0201 C(7)      
 

.161..61 H(45)-C(23)-C(22) 61616. O(24)-H(46) 

-0.0691 C(8)      .161.6.1 H(45)-C(23)-C(19) .1.6.. C(23)-H(45)
  

-0.2781 N(9)     
 

...1.... C(22)-C(23)-C(19) .1.6.1 C(22)-H(44)
  

-0.1109 C(10)    
 

..616661 H(44)-C(22)-C(23) .1.6.1 C(21)-H(43)
  

-0.0630 C(11)    
 

.161160. H(44)-C(22)-C(18) .1.6.0 C(19)-H(42)
  

-0.2121 C(12)   
 

...110.. C(23)-C(22)-C(18) .1.61. C(17)-H(41)
  

-0.3031 O(13) 
 

..611.01 H(43)-C(21)-C(20) .1.6.1 C(15)-H(40)
  

-0.0805 C(14)  
 

.161..01 C(20)-C(21)-C(18) .1.66. C(14)-H(39)
  

-0.1669 C(15)  
 

.1.1.161 O(24)-C(20)-C(21) .1..1. C(12)-H(38)
  

-0.1463 N(16)  
 

.1116061 O(24)-C(20)-C(19) .1...1 C(12)-H(37)
  

0.0055 C(17)  
 

..011660 C(21)-C(20)-C(19) .1..11 C(12)-H(36)
  

-0.0360 C(18)  
 

.1616611 H(42)-C(19)-C(23) .1..01 C(11)-H(35)
  

-0.1425 C(19)  
 

..616.66 H(42)-C(19)-C(20) .1..01 C(11)-H(34)
  

0.0724 C(20)  
 

..616660 C(23)-C(19)-C(20) .1..11 C(10)-H(33)
  

-0.1816 C(21)  
 

...1.01. C(22)-C(18)-C(21) .1..11 C(10)-H(32)
  

-0.1384 C(22)  
 

.16110.1 C(22)-C(18)-C(17) .1...1 C(10)-H(31)
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 ركبنم AM1انمتغيراث انطاقيت انمحسىبت بطريقت  م( قي6-4جدول )

2-(diethyl amino) ethyl 4-[(3-hydroxybenzylidene) amino] benzoate  

Stretch Bend Stretch-
Bend 

 

Torsion Non-1,4 
VDW 
 

1,4 VDW Dipole/ 
Dipole 

Total 
Kcal/mol 

1.2105 
 

4.1220 0.2472 0.0000 -5.8935 14.3788 4.0753 18.1403 

HOMO 
(e.v) 

LUMO 
(e.v) 

ΔE=ELUMO-EHOMO 
 

Total Energy 

Kcal/mol 
Heat 

of information 
Kcal/mol 

-0.3414 
 

-0.0255 0.3159 1 -40.2343 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 باراسيتامىل ( انتركيب انفراغي نمركب4-4انشكم )

 نمركب AM1أطىال الاواصر وانسوايا وانشحناث انمحسىبت نظريا بطريقت  م( قي7-4جدول )

  باراسيتامىلان

BOND LENGHTH BOND ANGLE CHARGE 

C(7)-H(15) 
  

.16600 Lp(22)-O(10)-
H(17)  

.611..6. O(1)    
 

-0.3654 

C(6)-H(14)
  

.1.611 Lp(22)-O(10)-C(9)
  

..111016 C(2)     
 

0.3067 

C(5)-H(13)
  

.1.6.1 Lp(21)-O(10)-
H(17)  

.611.660 N(3)    -0.3264 

N(3)-H(12) .16.61 Lp(21)-O(10)-C(9) ..11.61. C(4)     0.0600 
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C(2)-C(11) .10.0. H(17)-O(10)-C(9) .661.6.0 C(5  )  -0.1461 

C(9)-O(10)
  

.1.0.6 O(10)-C(9)-C(8)  .1.11..6 C(6)    
 

-0.1749 

C(6)-C(9)
  

.1.600 O(10)-C(9)-C(6)  .1.16.16 C(7)    
 

-0.1506 

C(8)-C(9) .1.611 C(8)-C(9)-C(6) ..11..16 C(8)   
 

-0.1242 

C(7)-C(8)
  

.1.61. H(16)-C(8)-C(9) ...1.161 C(9)      
 

0.0485 

C(4)-C(7)
  

.1.6.. H(16)-C(8)-C(7)  ..61..66 O(10)   
 

-0.2489 

C(5)-C(6)
  

.1.600 C(9)-C(8)-C(7)  .1.11066 C(11)    
 

-0.2325 

C(4)-C(5)
  

.116.0 H(15)-C(7)-C(8)  ..010.60 H(12)     
 

0.2366 

N(3)-C(4)
  

.1.1.6 H(15)-C(7)-C(4)  .111..01 H(13)    
 

0.1373 

C(2)-N(3)
  

.1.016 C(8)-C(7)-C(4)  .1.1.610 H(14)    
 

0.1372 

O(1)-C(2) .11606 H(14)-C(6)-C(9)  ..611..1 H(15)    
 

0.1392 

  

 لمركب  AM1قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة بطريقة ( 5-.جدول )

باراسيتامولال  

Stretch Bend Stretch-
Bend 

 

Torsion Non-1,4 
VDW 

1,4 
VDW 

Dipole
/ 

Dipole 

Total 
Kcal/mol 

0.1741 
 

6.7985 -0.0134 -5.2199 -0.2110 -0.8525 -4.8283 -4.1526 

HOMO 
(e.v) 

LUMO 
(e.v) 

ΔE=ELUMO-EHOMO 
 

Total Energy 

Kcal/mol 

Heat 
of information 

Kcal/mol 

-0.3147 616611 0.3189 -46024.758 -56.7441 
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 باراسيتامىل( –)انبروكائين  ركب( انتركيب انفراغي نم5-4انشكم )

 

  ركبنم AM1قيم أطىال الاواصر وانسوايا وانشحناث انمحسىبت نظريا بطريقت ( 9-4جدول )

باراسيتامىل –انبروكائين   

BOND LENGHTH BOND ANGLE CHARGE 
N(26)-H(55)

  
1.0040 C(24)-C(27)-

O(28 
120.5942 C(1) 0.0642 

O(25)-H(54)

  
0.9693 C(24)-C(27)-

N(26) 
124.1006 C(2) -0.1776 

C(24)-H(53)

  
1.1170 O(28)-C(27)-

N(26) 
115.3029 C(3) -0.0507 

C(24)-H(52)

  
1.1162 H(55)-N(26)-

C(27) 
113.7084 C(4) -0.1699 

C(24)-H(51)

  
1.1210 H(55)-N(26)-

C(21) 
114.5393 C(5) 0.3475 

C(22)-H(50)

  
1.0986 C(27)-N(26)-

C(21) 
131.5411 O(6) -0.2561 
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C(20)-H(49)

  
1.1018 H(54)-O(25)-

C(23) 
108.9192 C(7) -0.0244 

C(19)-H(48)

  
1.1013 H(53)-C(24)-

H(52) 
109.7436 C(8) -0.0671 

N(17)-H(47)

  
0.9997 H(53)-C(24)-

H(51) 
108.5688 N(9) -0.2790 

C(16)-H(46)

  
1.1017 H(53)-C(24)-

C(27) 
110.3839 C(10) -0.0526 

C(15)-H(45)

  
1.1018 H(52)-C(24)-

H(51) 
108.7037 C(11) -0.2167 

C(13)-H(44)

  
1.1156 H(52)-C(24)-

C(27) 
111.1659 C(12) -0.0625 

C(13)-H(43)

  
1.1171 H(51)-C(24)-

C(27) 
108.2071 C(13) -0.2166 

C(13)-H(42)

  
1.1164 O(25)-C(23)-

C(18) 
124.6307 O(14) -0.2975 

C(12)-H(41)

  
1.1304 O(25)-C(23)-

C(22) 
113.8093 C(15) -0.0669 

C(12)-H(40)

  
1.1292 C(18)-C(23)-

C(22) 
121.5294 C(16) -0.1910 

C(11)-H(39)

  
1.1157 H(50)-C(22)-

C(23) 
116.2465 N(17) -0.2536 

C(11)-H(38)

  
1.1164 H(50)-C(22)-

C(21) 
122.7978 C(18) -0.0602 

C(11)-H(37)

  
1.1174 C(23)-C(22)-

C(21) 
120.9555 C(19) -0.1017 

C(10)-H(36)

  
1.1295 N(26)-C(21)-

C(22) 
124.2974 C(20) -0.1924 

C(10)-H(35)

  
1.1292 N(26)-C(21)-

C(20) 
118.2138 C(21) 0.1111 

C(8)-H(34)

  
1.1271 C(22)-C(21)-

C(20) 
117.4831 C(22) -0.2025 

C(8)-H(33)

  
1.1293 H(49)-C(20)-

C(21) 
120.0359 C(23) 0.0984 

C(7)-H(32)

  
1.1190 H(49)-C(20)-

C(19) 
118.8064 C(24) -0.2334 

C(7)-H(31)

  
1.1229 C(21)-C(20)-

C(19) 
121.1524 O(25) -0.2581 

C(3)-H(30)

  
1.1035 H(48)-C(19)-

C(20) 
118.4475 N(26) -0.3268 
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C(2)-H(29)

  
1.1008 H(48)-C(19)-

C(18) 
119.6311 C(27) 0.3084 

C(27)-C(24)

  
1.5005 C(20)-C(19)-

C(18) 
121.9034 O(28) -0.3561 

C(27)-O(28)

  
1.2478 C(23)-C(18)-

C(19) 
116.7428 H(29) 0.1454 

N(26)-C(27)

  
1.3929 C(23)-C(18)-

N(17) 
122.3423 H(30) 0.1556 

C(21)-N(26)

  
1.3963 C(19)-C(18)-

N(17) 
120.4786 H(31) 0.0962 

C(23)-O(25)

  
1.3767 H(47)-N(17)-

C(18) 
113.9861 H(32) 0.0822 

C(18)-C(23)

  
1.4164 H(47)-N(17)-

C(1) 
114.1619 H(33) 0.0598 

C(23)-C(22)

  
1.4016 C(18)-N(17)-

C(1) 
122.3221 H(34) 0.1170 

C(21)-C(22)

  
1.4029 H(46)-C(16)-

C(1) 
119.9947 H(35) 0.0482 

C(20)-C(21)

  
1.4220 H(46)-C(16)-

C(15) 
119.5868 H(36) 0.0868 

C(19)-C(20)

  
1.3824 C(1)-C(16)-C(15) 120.3937 H(37) 0.0767 

C(18)-C(19)

  
1.4129 H(45)-C(15)-

C(16) 
118.9500 H(38) 0.0909 

N(17)-C(18)

  
1.4112 H(45)-C(15)-

C(4) 
120.4158 H(39) 0.0760 

C(1)-N(17)

  
1.4042 C(16)-C(15)-C(4) 120.6334 H(40) 0.0822 

C(1)-C(16)

  
1.4120 H(44)-C(13)-

H(43) 
108.4629 H(41) 0.0579 

C(15)-C(16)

  
1.3887 H(44)-C(13)-

H(42) 
107.9000 H(42) 0.0746 

C(4)-C(15)

  
1.3973 H(44)-C(13)-

C(12) 
112.0686 H(43) 0.0698 

C(5)-O(14)

  
1.2327 H(43)-C(13)-

H(42) 
108.2627 H(44) 0.0895 

C(12)-C(13)

  
1.5249 H(43)-C(13)-

C(12) 
110.5715 H(45) 0.1472 

N(9)-C(12)

  
1.4588 H(42)-C(13)-

C(12) 
109.4640 H(46) 0.1562 
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C(10)-C(11)

  
1.5189 H(41)-C(12)-

H(40) 
106.5827 H(47) 0.2206 

N(9)-C(10)

  
1.4582 H(41)-C(12)-

C(13) 
108.2461 H(48) 0.1371 

C(8)-N(9)

  
1.4510 H(41)-C(12)-

N(9) 
111.2437 H(49) 0.1411 

C(7)-C(8)

  
1.5367 H(40)-C(12)-

C(13) 
107.9224 H(50) 0.1581 

O(6)-C(7)

  
1.4316 H(40)-C(12)-

N(9) 
109.1570 H(51) 0.1207 

C(5)-O(6)

  
1.3754 C(13)-C(12)-

N(9) 
113.4140 H(52) 0.1109 

C(4)-C(5)

  
1.4730 H(39)-C(11)-

H(38) 
108.5849 H(53) 0.1092 

C(3)-C(4)

  
1.4011 H(39)-C(11)-

H(37) 
108.3350 H(54) 0.2341 

C(2)-C(3)

  
1.3879 H(39)-C(11)-

C(10) 
111.2729 H(55) 0.2401 

 

 

 

  ركبنم AM1قيم انمتغيراث انطاقيت انمحسىبت بطريقت ( 11-4جدول )

باراسيتامول –البروكائين   

Stretch Bend Stretch-

Bend 

 

Torsion Non-1,4 

VDW 

1,4 VDW Dipole/ 

dipole 

Total 

Kcal/mol 

2.2625 14.4359 0.5897 5.3347 -3.1002 11.6213 -0.4337 30.7102 

HOMO 
(e.v) 

LUMO 
(e.v) 

ΔE=ELUMO-EHOMO 
 

Total Energy 

Kcal/mol 
Heat 

of information 
Kcal/mol 

-0.3065 
 

-0.0220 0.2845 1 -98.7101 

 

كًب نٕحظ يٍ خلال انجذأل انسبثمخ رًشكض انكضبفبد الانكزشَٔٛخ ػهٗ انزساد راد انسبنجٛخ       

َٔمصبَٓب ػهٗ انزساد انًشرجطخ  (1-4انجذٔل) (0.284-) (O8انكٓشثبئٛخ انؼبنٛخ فٙ انزسح)

أيب لٛى اطٕال الأاصش فُلاحظ  (0.2224) (C1) يضم ثبنزساد راد انسبنجٛخ انكٓشثبئٛخ انؼبنٛخ

ثشكم كجٛش ثًٕلغ انًجبيٛغ انًؼٕضخ ػهٗ انحهمخ انزٙ رؼًم ػهٗ  رأصشديٍ خلال انُزبئج أَٓب 
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 (C7-C2) اٜصشحيمبسَخ يغ  (1.396) (C6-C7) اٜصشحكًب فٙ  اٜصشح َمصبٌ لًٛخ

ٔثبنُسجخ نهضأٚخ فكبٌ  .اٜصشحَمصبٌ انكضبفخ الانكزشَٔٛخ ٔثبنزبنٙ طٕل  تْٔزا ثسج( 1.400)

انكلاو  احجًٓب. ْٔزانزـٛش ثمًٛٓب يحسٕسب ثسجت ضؼف رأصٛش انًجبيٛغ انًؼٕضخ ػهٛٓب نصـش 

خلاصخ نمٛى  (22-4) انجذٔل ٍانذساسخ. ٔٚجُٛٚطجك ػهٗ ثمٛخ انزساد انؼبئذح نهًشكجبد لٛذ 

( Totalَلاحظ يٍ خلال لٛى انطبلبد انكهٛخ) بانذساسخ. كًًشكجبد لٛذ انطبلبد انًحسٕثخ نه

( 17.4771الأكضش رؼمٛذا كًب فٙ يشكت انجشٔكبئٍٛ)اسرفبػٓب نهًشكجبد راد انٓٛئبد انفشاؿٛخ 

لاس٘/يٕل ٔاَخفبضٓب ( كٛهٕ ك17.727)ثبساسٛزبيٕل( -كٛهٕ كلاس٘/يٕل ٔنًشكت )انجشٔكبئٍٛ

كٛهٕ  (-7.5741نجمٛخ انًشكجبد الألم رؼمٛذا فٙ انزشكٛت انفشاؿٙ كًب فٙ انجبساسٛزبيٕل)

اٌ ْزِ  يٕل حٛشكٛهٕ كلاس٘/ (-4.2516نذٚٓبٚذ)ْٛذسٔكسٙ ثُضا-كلاس٘/يٕل ٔكزنك انًٛزب

ثمٛخ  نهًشكجبد. يبانمًٛخ رًضم يجًٕع انطبلبد انكهٛخ)( ٔانزٙ ثًجًهٓب رًضم الاسزمشاسٚخ انكهٛخ 

 .انزأصٛشانمٛى الأخشٖ فكبَذ ػهٗ َفس انًُظ يٍ 

 نظرياً نهمركباث انمدروست انمحسىبت( نتائج انمتغيراث انطاقيت 11-4جدول )

S.E ΔHf ΔE(ELU-EHO) LUMO HOMO Com. 

17.4771 -59.178 7.1176 7.7727 -0.3189 PRO 

-4.1526 -56.744 7.12.0 0.0042 -0.3147 m-BEN 

30.710 -98.71 7.1.45 7.7117 -0.3065 (PRO-PARA) 

-0.5743 -52.52 7.1167 7.7172 0.3468- PARA 

2..471 -40.23 7.1250 7.7155 -0.3414 Sch-PRO 

 

ٌَّ نًشكت ْٛذسٔكهٕسٚذ انجشٔكبئٍَٛلاحظ يٍ خلال انجذٔل اػلاِ  انمذسح انؼبنٛخ ػهٗ ركٍٕٚ  أ

ٌَّ لذسرّ ػهٗ ركٍٕٚ –يسزمشح يغ كم يٍ انًٛزب  يشكجبد ْٛذسٔكسٙ ثُضانذٚٓبٚذ ٔانجبساسٛزبيٕل ٔأ

ْٔزا ٚذل  98.71-أ رفبػهّ يغ انجبساسٛزبيٕل اكضش يٍ خلال لٛى طبلخ حشاسح انزكٍٕٚ انزٙ ثهـذ 

انُزبئج يٍ  رأكٛذالاخش ٔكزنك رى  الاسزمشاسٚخ انؼبنٛخ نٓزا انًشكت يمبسَخ يغ انًشكت ػهٗ يذٖ

لهٛهخ دنذ  ΔE( ثٍٛ انًسزٕٚبد انطبلٛخ حٛش كهًب كبَذ لٛى ΔEطبلخ  )خلال لٛى انفشق فٙ ان

انًزكٌٕ ْٔزا ٚزفك يغ انُزبئج انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب فٙ انجذٔل اػلاِ .  ػهٗ اسزمشاسٚخ انًشكت

 ΔHf( ٔانزٙ رزفك يغ لٛى 0.2845ًٚكٍ ) الم يبPRO-PARAنهًشكت  ΔEحٛش كبَذ لٛى 

 َفسّ. انؼبنٛخ نهًشكت

 


