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 : يستخهض انبحث

– Semiرؼّٓ اٌجؾش اسزؼّبي اؽذٜ ؽشائك ؽسبثبد ١ِىب١ٔه  اٌىُ اٌزمش٠ج١خ   شجٗ اٌزغش٠ج١خ 

empirical (PM3 ,AM1)    ٚثبسزخذاَ ثشٔبِظ اٌؾسبةHyper chem. 8.08  ٚرٌه ٌؾسبة

اٌزٛاصٟٔ ٌذٚاء وبثزٛثش٠ً اٌّسزخذَ ٌؼلاط ِشع اسرفبع ػغؾ اٌذَ اٌّضِٓ .ٚثؼذ  اٌشىً إٌٙذسٟ

                                                                                                                                     رٌه رُ اخز١بس ػذد ِٓ ِشزمبد ٘زا اٌؼمبس:

(R=  -NH2, -O, -CL, -S, -OH)   اٌزٟ ٌُ رخزجش وؼمبل١ش ٌؾذ ا٢ْ، ٚدساسزٙب ٔظش٠ب
  ⸗

ِٚمبسٔخ 

إٌزبئظ ِغ اٌؼمبس الأطٍٟ ٌّؼشفخ طلاؽ١خ اسزخذاِٙب وؼمبل١ش أْ ع١ّغ اٌّشزمبد ٌٍؼمبس أػلاٖ  غ١ش 

ِذسٚسخ ٔظش٠ب
 ⸗

ٚغ١ش ِذسٚسخ   Semi –empirical (PM3 , AM1) ثطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ 

رغش٠ج١ب
 ⸗

. رّذ دساسخ اٌظفبد اٌف١ض٠بئ١خ ٌٙزٖ اٌّشزمبد ػٕذ اٌشىً إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ  وطٛي الأطشح 

ٚاٌسؼخ اٌؾشاس٠خ، ٚالأضبٌجٟ، ٚاٌطبلخ اٌى١ٍخ، ٚػضَ صٕبئٟ اٌمطت، ٚؽبلخ أػٍٝ ِذاس اٌىزشٟٚٔ 

، ٚؽبلخ أٚؽٝء ِذاس اٌىزشٟٚٔ غ١ش ِؾغٛص ثبلاٌىزشٚٔبد  EHOMOِؾغٛص ثبلاٌىزشٚٔبد 

ELUMO ٌفشق اٌطبلٟ ث١ّٕٙب ٚاELUMO- EHOMO  =EΔ  ٚؽبلخ اٌزأ٠ٓ، ٚالأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ

. ٚ رُ ؽسبة رشدداد الأ٘زضاص، ٚشذح اِزظبص ؽ١ف الأشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٌغ١ّغ اٌّشزمبد 

اٌّؾسٛثخ ػٕذ اٌشىً إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ.فمذ أششد اٌذساسخ إٌظش٠خ ثأْ أفؼً اٌّشزم١ٓ ّ٘ب 

(R=OH) (R=O) ٍّخ .  إر وبٔذ ٔزبئظ اٌطبلخ ٌٍذٚاء وأد٠ٚخ ِؾز                                           

  (E=-58152.2 ,-62629.2)  ٓأِب ثبٌٕسجخ ٌٍّشزم١(E=- 61490.5 ,-66444.1)(E=- 

                ٟ٘:                             (R=O) (R=OH)ػٍٝ اٌزٛاٌٟ . ٚوبٔذ ؽبلخ اٌزأ٠ٓ ٌٍّشزم١ٓ  (69385.2- ,64229.7

 (IE=9.893712, 0.542249) (IE= 9.4951, 10.80106)  ٌٝػٍٝ اٌزٛاٌٟ اٌزٟ ٟ٘ ألشة ا

 ,IE=9.75162)                                                                  ؽبلخ رأ٠ٓ اٌذٚاء الاطٍٟ

اٌزٛاٌٟ اٌزٟ ٟ٘ الألشة  ػٍٝ (3.46, 3.22)(3.57, 3.33)ٚإْ لطج١خ اٌّشزم١ٓ وبٔذ  (9.95761

                                                                                        اٌٝ لطج١خ عض٠ئخ اٌذٚاء 

 (1.00068-, 0.678281-)ٚأششد الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ ٔزبئظ ِزمبسثخ إر وبٔذ ٌٍذٚاء  (3.73, 3.28)

؛ ٌزٌه فأْ ٘ز٠ٓ  (EA= -0.186862, -0.366886)(EA=-0.10118 ,-0.740074)ٌٍّٚشزم١ٓ 

 ّ٘ب ألشة اٌّشزمبد وذٚائ١ٓ ِؾز١ٍّٓ . (R=O)(R=OH)اٌّشزم١ٓ 

                                                                                                                          انبحث: هذف
إخز١بس ػمبس اٌىبثزٛثش٠ً  اٌّسزخذَ ٌؼلاط اسرفبع ػغؾ اٌذَ  ٚدساسزٗ ٔظش٠اب اٌٙذف فٟ ٘زٖ اٌذساسخ  

ٌّؼشفاخ   اٌخاٛاص  اٌف١ض٠بئ١اخ  ٚاٌطبل١اخ ٌٙازا اٌؼمابس. ٚثؼاذ رٌاه راُ  chem. 8.08  ثبسزخذاَ ثشٔبِظ 

ػذد ِٓ ِشزمبد  ٘زا اٌؼمبس اٌزٟ سجك رؾؼ١ش٘ب ٌىٕٙب ٌاُ رخزجاش وؼمابل١ش ٌؾاذ ا٢ْ  ٚدساسازٙب اخز١بس 

                                                                                            ظش٠اااااااب ِٚمبسٔاااااااخ إٌزااااااابئظ ِاااااااغ اٌؼمااااااابس ٌّؼشفاااااااخ طااااااالاؽ١خ اسااااااازخذاِٙب وؼمااااااابل١ش ٚاػاااااااذٖ.ٔ

                                                            .      .Hyper chem: اٌطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ، اٌىبثزٛثش٠ً، ثشٔبِظ انكهًبت انًفتبحية

mailto:Kawtheremad@uomustansiriyah.edu.iq
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                      انًمذية                                                                                                                       

    Theoretical chemistryانكيًيبء اننظشية   

ٌٕظش٠خ فشػبً ِّٙبً ِٓ فشٚع اٌى١ّ١بء، فٟٙ ػجبسح ػٓ ِغّٛػخ ِٓ اٌمٛاػذ اٌزٟ رّضً اٌى١ّ١بء ا     

٠فزشع ثٙب أْ رزؾىُ ثسٍٛن الأٔظّخ اٌف١ض٠بئ١خ 
(1)

، أٞ ٟ٘ رٛػ١ؾبد س٠بػ١خ
 

ٌٍى١ّ١بء ٚوّب ٔؼٍُ أْ  

ِظطٍؼ اٌى١ّ١بء اٌؾبسٛث١خ ثشىً ػبَ ٠سزؼًّ ػٕذ رط٠ٛش ؽشائك س٠بػ١خ ٠ّىٓ رٕف١ز٘ب ثشىً آٌٟ 

اٌؾبسٛةػٍٝ 
(2)

. فٍزٌه ػٍُِٛذ اٌى١ّ١بء إٌظش٠خ ثٛسبؽخ اٌى١ّ١بء اٌؾبسٛث١خ. رؼُذُّ اٌى١ّ١بء اٌؾبسٛث١خ 

رطج١ك ٌٍى١ّ١بء ،ٚاٌف١ض٠بء، ٚاٌش٠بػ١بد، ٚاٌّٙبساد اٌؾبسٛث١خ ٌؾً اٌّسبئً اٌى١ّ١بئ١خ 
(2)

، فٟٙ رسزٕذ 

ثظٛسح أسبس١خ إٌٝ لٛا١ٔٓ اٌىُ، ٚا١ٌّىب١ٔه اٌىلاس١ىٟ
(2-3)

ء الأؽظبئ١خ ٚاٌضشِٛدا٠ّٕه، ٚاٌف١ض٠ب 

ٚاثزىبس رمش٠جبد س٠بػ١خ رشِٟ إٌٝ ؽً اٌّسبئً اٌى١ّ١بئ١خ إٌظش٠خ ثأسشع ٚلذ، ٚألً وٍفخ
(2)

.ٌٚٙزا  

رطٛسد اٌجشاِظ اٌؾبسٛث١خ رطٛساً وج١شاً فٟ اٌسٕٛاد الأخ١شح إر أطجؾذ اٌؾبسجبد راد اٌىفبءح ػب١ٌخ 

ٕزبئظ اٌؼ١ٍّخ ٌؾسبة اٌخٛاص ثشىً أوضش دلخ ثؾ١ش رمزشة ِٓ اٌ
(5,4 )

إر ٔسزط١غ ِٓ خلاي اٌى١ّ١بء  ،

ٚاٌزشاو١ت اٌؾبسٛث١خ ِؼشفخ اٌخظبئض اٌغض٠ئ١خ وبٌشىً إٌٙذسٟ الأوضش اسزمشاساً، ٚؽبلبرٙب إٌسج١خ، 

اٌغض٠ئ١خ ، ٚاٌخظبئض اٌط١ف١خ ١ِٚىب١ٔى١بد اٌزفبػً
(7,6,2)

، ٚؽسبة اٌطبلخ  ، ٚاٌزشدداد الا٘زضاص٠خ

اٌؾشح
(7,2)

ٌذاخ١ٍخ ٚالأضبٌجٟ ٚثبلأػبفخ إٌٝ دساسخ اٌزفبػلاد، ِٚؾبوبح ٔزبئغٙب اٌؼ١ٍّخ، ٚاٌطبلخ ا
 (2)

 ،

 ٚرُ اٌؾظٛي  ػٍٝ ٘زٖ إٌزبئظ ِٓ خلاي ؽشائك ِخزٍفخ .

                          Theoretical Calculation methodsطشائك انحسبببت اننظشية     

اٌطشائك اٌزٟ رغشٜ ثٙب اٌؾسبثبد ػبدح
⸗
 Ab- initio ) Semiرظٕف اٌٝ  ؽشائك صلاس أٙب  

empirical   ،   Molecular Mechanics  )
(2  )

 

انطشق انحسببية انتي تى استخذايهب في انبحث :                                                               

  Semi- empirical Calculation Methods                    طشيمة انحسبة انشبه تجشيبية

(.  (٠empirical dataأرٟ ِٓ ثؼغ اٌؾسبثبد اٌزغش٠ج١خ   Semi-empiricalِظطٍؼ          

ٚرطجك ػٍٝ  Ab initioٚرؼزجش سش٠ؼخ أسشع ِٓ  Hartree - Fockرؼزّذ ٘زٖ اٌطش٠مخ ػٍٝ ؽسبثبد

اٌؼؼ٠ٛخ . عض٠ئبد وج١شح ٚرؼطٟ ٔزبئظ دل١مخ ٚ٘زٖ اٌطش٠مخ ِف١ذح فٟ دساسخ رفبػلاد اٌّشوجبد
(8)

 

 -رزؼّٓ ػذداً ِٓ إٌّبرط اٌّؼذٌخ:ٚ

  Austin Model / version 1 (AM1)طشيمة اوستن    -1

ٚرسّؼ ثٛطف الأطشح ا١ٌٙذسٚع١ٕ١خ ٚؽسبة  Hf∆رؼذ ٘زٖ اٌطش٠مخ أوضش رطٛسا فٟ ؽسبة        

ٚوزٌه ؽسبة ػضَ صٕبئٟ اٌمطت، ٚاٌطبلخ الأٌىزش١ٔٚخ ٚاٌظفبد اٌزشو١ج١خ ٌٍغض٠ئبد ،ٚؽبلخ اٌزأ٠ٓ، 

. )ؽٛي الأطشح ٚشذ اٌضا٠ٚخ(
  (9)

 

  Parametric Method / version 3 (PM3)انطشيمة انببسويتشية  -2

ٚرؼزّذ ػٍٝ رمش٠ت    .  ٌزغبٚص اٌىض١ش ِٓ اٌّسبٚا AM1ٟ٘ ٔسخخ ِطٛسح ِٓ ٘زٖ اٌطش٠مخ          

(NDDO  )Neglect of  Diatomic  Differential Overlap إْ ّٔٛرط ٚ ،PM3  رط٠ٛش ٛ٘

،٠ٚسزخذَ ٌٍغض٠ئبد اٌؼؼ٠ٛخ ٌٍٚؼذ٠ذ ِٓ اٌؼٕبطش   Semi-empiricalٌٍطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ 

ٌٍّغب١ِغ اٌشئ١س١خ. 
(10)

                                                                                                                                 فٟ ٘زا اٌجؾش. ػ١ٍٙب ٟٚ٘ اٌطش٠مخ اٌزٟ اػزُّذ 

 SEMI-EMPIRICAL (PM3) (AM1)أٔٛاع اٌؾسبثبد ؽست ؽش٠مخ 

 ٌؾسبة ؽبلخ اٌغض٠ئخ ، ٚاٌخٛاص ٌٍشىً إٌٙذسٟ اٌّشْ اٌّؼطٝ.   Single pointؽسبثبد  -1

 رؼطٟ اٌطبلخ الادٔٝ ٌزؾذ٠ذ اٌشىً الأوضش اسزمشاسا.   Geometry Optimizationؽسبثبد -2
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رغذ ط١غخ الأ٘زضاصاد اٌطج١ؼ١خ   Vibrational Frequencyد اٌزشدداد الأ٘زضاص٠خ ؽسبثب -3

ٌٍشىً اٌّضبٌٟ ٚرظٙش الأؽ١بف الأ٘زضاص٠خ ٚاٌؾشوبد الأ٘زضاص٠خ ِزشافمخ ِغ الأٔزمبلاد اٌّزؾشوخ 

 اٌّؾذدح ٚاٌّؼ١ٕخ .

ٝ اٌؾبلاد الأزمب١ٌخ رؼ١ٓ اٌزشاو١ت اٌّسزمشح اٌّطبثمخ اٌ  Transition stateاٌؾبٌخ الأزمب١ٌخ -4 

 synchronous transit methods  أٚؽشائك اٌؼجٛساٌّزضآِ eigenvectorثبسزؼّبي أِب 

 ٚرؾست ثؼذ رٌه اٌخٛاص اٌغض٠ئ١خ .

ِّىٓ اْ ٠ؾست ثؼذ ا٠غبد اٌزشاو١ت اٌّزذاخٍخ ٌٍشىً  إٌٙذسٟ اٌّضبٌٟ ث١ٓ   UV-Visؽ١ف -5

HOMO  أػٍٝ اٚسث١زبي عض٠ئٟ ِشغٛي (Highest Occupied Molecular Orbital)  

LUMO   ش      )أٚؽٝء اٚسث١زبي عض٠ئٟ شبغOrbital  (Lowest Unoccupied Molecular  

  Electron density ؽسبة اٌىضبفخ الأٌىزش١ٔٚخ -6

 Dipole moment ؽسبة  -7

 Electron chargeؽسبة شؾٕخ الأٌىزشْٚ  -8

     IRلأشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ؽسبثبد اٌزشدداد الأ٘زضاص٠خ لأِزظبص ؽ١ف ا -9

اٌزٟ رؼشف ثبٔٙب اٌطبلخ اٌلاصِخ لاصاؽخ  Ionization potentialؽسبة ؽبلخ عٙذ اٌزأ٠ٓ  -11

اٌىزشْٚ فٟ اٌغض٠ئخ .
 (11)

                                                                                          

اٌزٟ ٟ٘ طفخ ٌم١بط ؽبلخ افشاؽ اٌشؾٕخ  Electron affinityؽسبة الاٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ  -11

energy discharge( :ٍٟ12ػٕذ اػبفخ الاٌىزشْٚ اٌٝ اٌغض٠ئخ ٌزى٠ٛٓ ا٠ْٛ سبٌت اٌشؾٕخ ٚوّب ٠)  

         M   +   e
-
    →   M

-    
+   energy                                                  

                                                                                                                             

 اٌجشٔبِظ اٌزٞ رُ اسزخذاِٗ فٟ ٘زا اٌجؾش:

٘ٛ ثشٔبِظ ؽسبثٟ لٛٞ ٠سّؼ ثجٕبء إٌّبرط ٌٍّشوجبد اٌؼؼ٠ٛخ اٌّخزٍفخ ِٓ ٘زٖ  اٌّشوجبد         

اص اٌغض٠ئ١خ اٌّخزٍفخ ِضً صٚا٠ب  الأٚاطش ٚؽشاسح اٌزى٠ٛٓ.....اٌخ. سٕىْٛ لبدس٠ٓ ػٍٝ ل١بط اٌخٛ

٠سّؼ ثٛعٛد اسزذلالاد ؽٛي الاسزمشاس اٌغض٠ئٟ ٚاٌفؼب١ٌخ اٌغض٠ئ١خ. ٘زا اٌجشٔبِظ لبدس ػٍٝ ؽسبة 

اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٌٍسطٛػ اٌزٟ رىسٛ اٌغض٠ئبد ٠ّٚىٓ ثٙزا اٌجشٔبِظ ؽسبة أدٔٝ ؽبلخ ٌٍغض٠ئخ ثبسزخذاَ 

 Hyper Chem6.2 ،Hyperشائك اٌؾسبث١خ ، ٠ٚزؼّٓ ٔسخبً ػذح ٟٚ٘ ِخزٍف اٌط

Chem7.2،Hyper Chem8.0 
 
.

  (13)
 Hyper.ٚاٌجشٔبِظ اٌزٞ رُ اسزخذاِٗ فٟ ٘زا اٌجؾش ٘ٛ  

Chem8.08 

   ِٛاطفبد اٌؾبس١خ اٌّسزخذِخ:

System: Windows 2010                                                                        Hard 

disk : 464 GB                                                                     CPU : 1.70GH 

+2.40GHz 

RAM: 4GB 

                                                                                                     Captoprilدواء 
لذ رُ   ACEٌٝ فئخ ِٓ الاد٠ٚخ رسّٝ ِضجطبد الأض٠ُ اٌّؾٛي ٌلأٔغ١ٛرٕس١ٓ ، أٚ ِضجطبد ٠ٕزّٟ ا   

ٚطفٗ ٌٍؾذ ِٓ أسرفبع ػغؾ اٌذَ ، أٚ ٌؾّب٠خ  اٌمٍت ٚالاٚػ١خ اٌذ٠ِٛخ ِٓ اٌّض٠ذ ِٓ اٌؼشس أصش 

 (14الاطبثخ ثأصِخ لٍج١خ ، أٚ ٌؾّب٠خ اٌى١ٍز١ٓ ٌذٜ ِشػٝ اٌسىشٞ . )



  الموسوو المؤتمر العلني السيوي الثالث والعشرون 

 (  في مجال العلوو الصرفة مؤتمر كلية التربية الأساسية )

 ( علني الرصين ىرتقي وىتعله وىتقدوبالبحث ال) والميعقد تحت شعار

 2024/ 4/ 30-29  للندة  

  

                                                               

                                                          April  )2024(   نيشان                                                                            الاساسية التربية كلية مجلة

 38 

                                                                                                                            
 

 

 
 Captopril( جضيئة دواء 1) شىً

Chemical Names: 
Captopril; Capoten; Cesplon; Lopirin; L-

Captopril 

Molecular Formula: C9H15NO3S 

Molecular Weight: 217.2853 g/mol 

                                                                                                                                      

( ٌٍزٕجؤ PM3) ،AM1رُ فٟ ٘زا اٌجؾش ؽسبة ١ِىب١ٔه اٌىُ ثبسزخذاَ اٌطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ  

ثبٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ٌٍىبثزٛثش٠ً ِٚشزمبرٗ لاسزخذاَ ٘زٖ اٌخظبئض وؼٛاًِ اسرجبؽ ٌزأ١ً٘ الاد٠ٚخ 

أفبدد                           اٌّؾزٍّخ .                                                                      

( ٌؾسبة اٌشىً إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ ٌّشزمبد ِضجطبد (AM1دساسبد سبثمخ أٔٗ رُ اسزخذاَ ؽش٠مخ 

(                                         15ٚاٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ الاخشٜ لإظٙبس وفبءح الاد٠ٚخ .) (HIV-1)ف١شٚط 

فٟ    (AM1-PM3)ٚثبسزخذاَ اٌطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ   Hyper Chem. 8.08 رُ اسزخذاَ ثشٔبِظ 

 ( 16(ؽسبة اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ٌذٚاء الاِجس١ٍ١ٓ ِٚشزمبرٗ. 

 

                                                                
 Captopril( ٠ٛػؼ سسُ اٌظٛسح الأ١ٌٚخ ٌٍشىً إٌٙذسٟ اٌفشاغٟ ٌذٚاء 2شىً )

(C9H15NO3S) 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/search/#collection=compounds&query_type=mf&query=C9H15NO3S&sort=mw&sort_dir=asc
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ٚلذ رُ رؾؼ١ش ػذد ِٓ ِشزمبد ٘زا اٌّشوت اٌّٛعٛدح فٟ أدث١بد إٌشش  
(17 )

 ٚوّب ٠ٍٟ: 

  

 
 

2-( R= O) (C9H13NO4S) 1-(R=NH2)( C7H12N2O3)  

  

 

4- (R=S) (C8H13NO3S2) 3- (R=CL) (C9H14CLNO3) 

 
5- (R=OH) (C9H15NO4S) 

 Captopril( : يىضح أشكبل يشتمبت دواء 3شكم )

                                                                                                                       اننتبئج وانحسبببت : 

ٚثؼغ ِٓ ِشزمبرٗ اٌغ١ش   Captoprilرُ فٟ ٘زا اٌجؾش دساسخ ثؼغ اٌظفبد اٌف١ض٠بئ١خ ٌذٚاء    

،صُ رُ سسُ اٌظٛسح الأ١ٌٚخ ٌٍشىً   -PM3 (AM1ِذسٚسخ ٔظش٠ب ، ٚثبسزخذاَ ؽش٠مزٟ اٌؾسبة)

ثغ١خ ؽسبة اٌشىً  (minimization)إٌٙذسٟ اٌفشاغٟ ٌغض٠ئخ اٌذٚاء ، ِٚٓ صُ رُ رخف١غ اٌطبلخ 

.ٚوزٌه رُ ؽسبة رشدداد (Equilibrium geometry)إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ 
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، ٚشذح أِزظبص  ؽ١ف الأشؼخ رؾذ اٌؾّشاءػٕذ اٌشىً (Fundamental vibration)الأ٘زضاص

. ثبلأػبفخ إٌٝ ؽذٚد ؽبل١خ ٚل١ُ ف١ض٠بئ١خ اخشٜ. وزٌه رُ ؽسبة  إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ  ٌٙزٖ  اٌّشزمبد

ٚؽبلخ   EHOMOٟ اٌمطت ، ٚؽبلخ اٌزأ٠ٓ ،ٚؽبلخ أػٍٝ ِذاس ِؾغٛص ثبلأٌىزشٚٔبد ػضَ صٕبئ

ٚاٌفشق اٌطبلٟ ث١ّٕٙب ،ٚثبسزخذاَ ؽشق اٌؾسبة  ELUMOأٚؽٝء ِذاسغ١ش ِؾغٛص ثبلأٌىزشٚٔبد 

(PM3 ،(AM1   ٚثبلاػزّبد ػٍٝ ثشٔبِظ اٌؾسبةHyper  Chem.  8.08 . 

                                                                                                                                                                  :حسبة انشكم انهنذسي انتىاصني 
ثبسزخذاَ ثشٔبِظ اٌؾسبة   Captoprilرُ سسُ اٌظٛسح الأ١ٌٚخ ٌٍشىً إٌٙذسٟ اٌفشاغٟ ٌغض٠ئخ دٚاء 

Hyper Chem. 8.08   صُ رُ رخف١غ اٌطبلخ ِٓٚ،(minimization)   ٟثغ١خ ؽسبة اٌشىً إٌٙذس

(،ثبلأػبفخ   (Entropyٌٍذٚاء، ِغ اسزخشاط الأزشٚثٟ   (Equilibrium geometry)اٌزٛاصٟٔ 

 Total  ( ، ٚاٌطبلخ اٌى١ٍخ  (Heat Capacityإٌٝ ؽذٚد ؽبل١خ ٚل١ُ ف١ض٠بئ١خ اخشٜ وبٌسؼخ اٌؾشاس٠خ 

Energy) ٌٚا ،)( طبلخ اٌؾشحFree Energy  ٚرٌه ثبسزخذاَ ؽش٠مخ اٌؾسبة شجٗ اٌزغش٠ج١خ )  

(PM3,AM1)   ٌذٚاء Captopril( اٌم١ّخ اٌسبٌجخ اٌؼب١ٌخ ٌٍطبلبد اٌّخزٍفخ 1وّب فٟ اٌغذٚي . )

 64229.7-( ٘ٛ الأوضش إسزمشاس٠خ )R=Oٌٍذٚاء  ِٚشزمبرٗ رج١ٓ ثأٔٙب أوضش إسزمشاس٠خ. إر إْ اٌّشزك )

( ِٓ اٌّشزمبد الاخشٜ ِٚٓ اٌذٚاء الأسبط . وزٌه رُ ؽسبة ػضَ صٕبئٟ اٌمطت  -69385.2 

(Dipole Moment)  اٌزٞ ِ٘ٛغّٛع ػضَٚ الاٚاطش اٌغض٠ئ١خ . ٚػضَ صٕبئٟ اٌمطت ٠سزخذَ ٌم١بط

ِٚغّٛػخ ِٓ ِشزمبرٗ Captopril ٌذٚاء   (Dipole Moment)لطج١خ اٌغض٠ئخ . ٚلذ رُ ؽسبة 

  Debyes 3.73, 3.28)، ٚوبٔذ اٌم١ُ رسبٚٞ )(PM3,AM1)اٌزغش٠ج١خ  ثبسزخذاَ اٌطش٠مخ شجٗ

، ٚوبٔذ ٔزبئظ اٌطش٠مز١ٓ ثظٛسح ػبِخ ِزمبسثخ، ٚرج١ٓ ثأْ اٌّشزك  Captoprilػٍٝ اٌزٛاٌٟ ٌذٚاء 

الأوضش ل١ّخ ٘ٛ أوضش لطج١خ ٚثبٌزبٌٟ أسشع رفىىب، ٌٚزٌه ف١غت أْ ٠ىْٛ اٌّشزك ٔسج١ب  ِمبسة ٌمطج١خ 

ْٛ ِٓ اٌّّىٓ اسزخذاِٗ وذٚاء إر إْ رفىه اٌذٚاء ثظٛسح سش٠ؼخ ٠ؤدٞ اٌٝ اٌفبئذح ِٕٗ اٌذٚاء ٌىٟ ٠ى

٠ؼٛد ػٍٝ ٚػغ اٌشىً  (PM3 ,AM1 )وؼمبس .اْ اٌفشق ٌم١ّخ ػضَ صٕبئٟ اٌمطت ث١ٓ اٌطش٠مز١ٓ 

إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ ٌٍطش٠مز١ٓ ، ٚوزٌه لأّ٘بي ثؼغ اٌم١ُ ٌطش٠مخ ػٍٝ ؽسبة الاخشٜ. ٚرج١ٓ ٔزبئظ 

ٌٍّشزمبد ثأْ اٌمطج١خ ٌّؼظُ اٌّشزمبد رخزٍف ثظٛسح ظب٘شح ػٓ اٌذٚاء أِب ثض٠بدح اٌمطج١خ أٚ  اٌؼضَٚ

إر أْ اٌمطج١خ ظٙشد ِمبسثخ ٌٍذٚاء الأطٍٟ ٘زا ِّب  (R=OH),(R=O)ثئٔخفبظٙب ِبػذا اٌّشزم١ٓ 

 ٠ؼط١ٙب أسعؾ١خ ثأِىب١ٔخ أسزخذاِٙب وذٚائ١ٓ. 
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، ويشتمبته عنذ انشكم انهنذسي  Captoprilيضيبئية نذواء ( يىضح بعض انخىاص انف1جذول )

 (, PM3 AM1انتىاصني، وببستخذاو طشيمتي  )
Dipole 

moment  

(debyeS) 

Heat Capacity 

(Kcal/mol/deg) 

Free Energy 

(Kcal/mol/deg) 

Entropy         

(Kcal/mol/deg) 

Total Energy  

(Kcal/mol) 

 

 

 

AM1 PM

3 

AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3   

3.73 3.28 0.0585 0.05851 -62671.9 -58194.8 0.1375 0.1375 -62629.2 -58152.2 Capt

opril 

1- 

4.41 5.20 0.0422 0.04308 -56116.2 -51120.6 0.1095 0.1061 -56082.3 -51087.7 NH2 2- 

3.46 3.22 0.0550 0.04222 -69424.4 -64264.5 0.1270 0.1123 -69385.2 -64229.7 O 3- 

4.86 4.39 0.0490 0.05411 -66492.9 -60857.7 0.1206 0.1251 -66455.5 -60818.9 CL 4- 

1.44 1.44 0.0548 0.05481 -63572.1 -59044 0.1243 0.1243 -63533.6 -59005.5 S- 5- 

3.57 3.33 0.0550 0.0550 -66483.7 -61530.1 0.1275 0.1275 -66444.1 -61490.5 OH 6- 

                                                                                                                                                                   

                                                              وبعض يشتمبته Captoprilحسبة اطىال أواطش دواء 

ػٍٝ ٚفك ؽش٠مخ اٌؾسبة    Captoprilرُ فٟ ٘زا اٌجؾش إسزخشاط أؽٛاي الأٚاطش ٌغض٠ئخ دٚاء 

ػٍٝ اٌزٛاٌٟ ٚ ِغّٛػخ ِٓ ِشزمبرٗ اٌغ١ش  Semi empirical PM3)  , ( AM1 شجٗ اٌزغش٠ج١خ 

ٛسح ػبِخ رمبسة (، إر ٚعذ ٚثظ2ِذسٚسخ ٔظش٠ب ػٕذ اٌشىً إٌٙذسٟ اٌزٛاصٟٔ وّب ِج١ٓ فٟ اٌغذٚي )

أؽٛاي الأٚاطش ٌٙزٖ اٌّشزمبد ِغ ثؼؼٙب اٌجؼغ، وأْ رىْٛ ألظش ثم١ًٍ أٚ أؽٛي ثم١ًٍ ِّب ٠ذي 

 .ػٍٝ رمبسة صٛاثذ اٌمٜٛ 

،ِٚشزمبرٗ ػٕذ اٌشىً إٌٙذسٟ Captopril  ( ٠ٛػؼ ؽسبة أؽٛاي الأٚاطش ٌذٚاء 2عذٚي ) 

    (PM3,AM1 )  اٌزٛاصٟٔ ، ٚثبسزخذاَ ؽش٠مخ اٌؾسبة شجٗ اٌزغش٠ج١خ 
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                                                                                                         حسبة انشحنة انزسية   

اٌزؾ١ًٍ فٟ اٌى١ّ١بء اٌؾبسٛث١خ  ٠ؼزّذ ػٍٝ  اٌشؾٕخ اٌزس٠خ فٟ دساسخ اٌغض٠ئبد. أْ رٛص٠غ اٌشؾٕخ 

 Electrostatic Potential ,Dipole Moment ,and Theoretical)اٌزس٠خ ٌٗ ربص١شوج١شػٍٝ 

absorption spectra)   ( ٠ج١ٓ رٛص٠غ اٌشؾٕخ ٌىً رسح فٟ عض٠ئخ دٚاء 3اٌغذٚي )Captopril  

ػٍٝ   Hyper Chem. 8.08ِٚغّٛػخ ِٓ ِشزمبرٗ اٌغ١ش ِذسٚسخ ٔظش٠ب ؛ٚرٌه ثبسزخذاَ ثشٔبِظ

رساد ا١ٌٙذسٚع١ٓ رؾًّ شؾٕخ ِٛعجخ ، ٚعذ اْ ع١ّغ  (PM3,AM1) ٚفك اٌطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ 

 CL، ٚع١ّغ  رساد اٌىشثْٛ رىْٛ سبٌجخ اٌشؾٕخ ،وزٌه ا١ٌٕزشٚع١ٓ ٠ؾًّ شؾٕخ سبٌجخ ، ٚرسح اٌىٍٛس 

رىْٛ سبٌجخ اٌشؾٕخ،ٚالاٚوسغ١ٓ أ٠ؼب
⸗

٠ىْٛ سبٌت اٌشؾٕخ ،ٚوبٔذ  ٔزبئظ اٌطش٠مز١ٓ ِزمبسثخ أٚ  

زس٠خ ٌٍّشوجبد ثظٛسح ػبِخ ٠ٛػؼ  ِذٜ فؼب١ٌخ ِزطبثمخ ٌؾسبة اٌشؾٕخ اٌزس٠خ . إْ ؽسبة اٌشؾٕخ اٌ

Bond Length (A)  

OH S- CL O NH2 Captopril Description 

 

 

AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3   

1.523 1.525 ….. ….. 1.523 1.527 1.522 1.522 1.527 1.521 1.522 1.526 C1-C2 1- 

1.545 1.536 1.532 1.532 1.548 1.535 1.548 1.539 1.550 1.534 1.548 1.536 C1-C3 2- 

1.538 1.526 ….. ….. 1.573 1.525 1.521 1.515 1.542 1.525 1.537 1.522 C2-C4 3- 

1.461 1.501 1.457 1.503 1.452 1.491 1.465 1.510 1.450 1.500 1.453 1.490 C3-C5 4- 

1.461 1.493 1.438 1.485 1.448 1.488 1.417 1.453 1.450 1.501 1.449 1.488 C4-C5 5- 

1.518 1.524 1.523 1.527 1.519 1.526 1.521 1.524 1.524 1.521 1.519 1.523 C3-C6 6- 

1.361 1.354 1.362 1.354 1.359 1.351 1.363 1.355 1.359 1.354 1.359 1.355 C6-O7 7- 

1.232 1.215 1.232 1.217 1.232 1.127 1.230 1.216 1.232 1.215 1.233 1.215 C6=O8 8- 

1.396 1.438 1.402 1.448 1.383 1.418 1.409 1.455 1.378 1.447 1.388 1.422 C5-C9 9- 

1.240 1.215 1.243 1.217 1.247 1.221 1.242 1.217 1.247 1.216 1.246 1.222 C9=O10 10- 

1.537 1.546 1.525 1.533 1.527 1.527 1.525 1.528 1.535 1.520 1.526 1.529 C9-C11 11- 

1.520 1.536 1.517 1.525 1.520 1.521 1.520 1.531 …… ……. 1.516 1.526 C11-C12 12- 

1.767 1.824 1.773 1.828 ….. ….. 1.771 1.831 …… …….. 1.774 1.828 C12-S13 13- 

….. ….. 1.514 1.522 1.514 1.520 1.151 1.522 …… …….. 1.516 1.525 C11-C14 14- 

1.114 1.106 1.116 1.106 1.115 1.104 1.118 1.108 1.117 1.104 1.115 1.103 C1-H15 15- 

1.119 1.107 1.115 1.105 1.117 1.105 1.116 1.104 1.115 1.108 1.119 1.107 C1-H16 16- 

1.118 1.106 ….. ….. 1.116 1.106 1.115 1.106 1.116 1.105 1.117 1.106 C2-H17 17- 

1.114 1.104 ….. …… 1.115 1.105 1.118 1.109 1.117 1.104 1.117 1.104 C2-H18 18- 

1.135 1.120 1.137 1.122 1.129 1.120 1.132 1.123 1.129 1.120 1.134 1.120 C3-H19 19- 

1.125 1.106 1.119 1.106 1.124 1.114 …… ……. 1.128 1.105 1.126 1.113 C4-H20 20- 

1.125 1.106 1.119 1.112 1.123 1.115 ……. ……. 1.122 1.110 1.125 1.107 C4-H21 21- 

0.973 0.953 0.974 0.952 0.972 0.950 0.971 0.950 0.972 0.954 0.974 0.949 O7-H22 22- 

1.129 1.123 1.127 1.120 1.126 1.120 1.129 1.122 1.127 1.115 1.120 1.121 C11-H23 23- 

1.118 1.105 1.117 1.107 1.115 1.106 1.117 1.105 …… ….. 1.118 1.105 C12-H24 24- 

1.116 1.105 1.118 1.108 1.115 1.105 1.118 1.107 ……. …… 1.117 1.105 C12-H25 25- 

1.317 1.311 1.322 1.308 ….. …… 1.371 1.307 …… …… 1.318 1.306 S13-H26 26- 

….. ….. 1.119 1.098 1.117 1.098 1.119 1.102 …….. ……. 1.118 1.098 C14-H27 27- 

…… …… 1.116 1.097 1.117 1.098 1.115 1.098 …… …… 1.116 1.098 C14-H28 28- 

…… ….. …… …… …… …… ……. ….. 1.434 1.476 …… …… C12-N 29- 

….. …… …… …… ….. …… ….. …… 1.001 0.997 ….. …… N-H 30- 

….. …… …… …… …… ……. 1.233 1.211 …… …… …… ….. C4=O 31- 

…… …… ….. ….. 1.755 1.781 …… ……. …… ….. ….. ….. C-CL 32- 

..... ...... 1.777 1.822 …… …… ..... ..... ...... ..... ..... ..... C1-S 33- 

.... ..... 1.803 1.826 ..... ..... ..... ..... .... ..... .... .... C1-S 34- 

0.970 0.950 ..... ...... ..... ..... .... .... ..... ..... .... .... O-H 35- 
 



  الموسوو المؤتمر العلني السيوي الثالث والعشرون 

 (  في مجال العلوو الصرفة مؤتمر كلية التربية الأساسية )

 ( علني الرصين ىرتقي وىتعله وىتقدوبالبحث ال) والميعقد تحت شعار

 2024/ 4/ 30-29  للندة  

  

                                                               

                                                          April  )2024(   نيشان                                                                            الاساسية التربية كلية مجلة

 43 

                                                                                                                            
 

 

فٟ اٌّشوت إر إْ ص٠بدح اٌشؾٕخ اٌزس٠خ ثبٌم١ّخ اٌسبٌجخ أٚ   (Active Site) اٌّشوت، ٚاٌّٛالغ اٌفؼبٌخ 

 اٌّٛعجخ ٠ؤشش ص٠بدح فؼب١ٌخ ٘زٖ اٌزسح .

أٞ رساد إٌزشٚع١ٓ،   O7,O8,O10 N5,اْ إٌزبئظ رؤشش ثأْ أػٍٝ فؼب١ٌخ ٟ٘ فٟ اٌزساد 

 ٌّؼظُ اٌّشزمبد .  الأٚوسغ١ٓ ثظٛسح خبطخٚ

 

 

PM3 AM1 

 (PM3,AM1)عهى وفك نًىرجي   Captopril( يىضح كثبفة انشحنة انكهية نذواء 4شكم )

 

 

 

PM3 (R=NH2) AM1 (R=NH2) 
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PM3 (R=O=) AM1 (R=O=) 

  
PM3 (R=CL) AM1 (R=CL) 

  
PM3 (R=S) AM1 (R=S) 

  

PM3 (R=OH) AM1 (R=OH) 

       عهى وفك نًىرجي  Captopril( يىضح كثبفة انشحنة انكهية نًشتمبت دواء 5شكم )       

(PM3 ,AM1)                                                

،ويشتمبته عنذ انشكم انهنذسي  Captoprilنذواء  Atoms charge( يىضح حسبة 4جذول )

 (, PM3)  AM1تي  انتىاصني، وببستخذاو طشيم
Atoms charge 

OH S- CL O NH2 Captopril  

 

Atoms 

 

AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3 

-0.166 -0.104 -0.280 -0.191 -0.162 -0.102 -0.169 -0.108 -0.162 -0.110 -0.162 -0.100 C1 1. 

-0.175 -0.108 …… …… -0.170 -0.100 -0.188 -0.131 -0.170 -0.107 -0.170 -0.102 C2 2. 

-0.019 -0.028 -0.028 -0.030 -0.048 -0.014 -0.028 -0.036 -0.046 -0.024 -0.044 -0.020 C3 3. 

-0.040 -0.064 -0.133 -0.159 -0.019 -0.056 0.316 0.286 -0.019 -0.065 -0.020 -0.058 C4 4. 

-0.308 -0.080 -0.319 -0.069 -0.330 -0.066 0.348- -0.103 -0.333 -0.081 -0.322 -0.067 N5 5. 

0.301 0.372 0.297 0.372 0.299 0.373 0.292 0.368 0.288 0.377 0.298 0.375 C6 6. 

-0.312 -0.301 -0.316 -0.308 -0.306 -0.296 -0.320 -0.308 -0.311 -0.306 -0.307 -0.302 O7 7. 

-0.343 -0.379 -0.337 -0.376 -0.350 -0.382 -0.328 -0.371 -0.353 -0.373 -0.348 -0.375 O8 8. 

0.305 0.254 0.316 0.271 0.313 0.264 0.324 0.292 0.268 0.259 0.313 0.258 C9 9. 
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-0.319 -0.323 -0.341 -0.343 -0.359 -0.371 -0.322 -0.340 -0.372 -0.326 -0.356 -0.369 O10 10

. 

0.029 0.078 -0.097 -0.068 -0.121 -0.107 -0.089 -0.057 -0.087 -0.126 -0.100 -0.069 C11 11

. 

-0.301 -0.223 -0.253 -0.172 -0.110 -0.067 -0.257 -0.175 ..... …… -0.248 -0.166 C12 12

. 

-0.019 -0.014 -0.024 -0.017 ..... …… -0.021 -0.019 ..... ...... -0.035 -0.029 S13 13

. 

…. ….. -0.224 -0.136 -0.216 -0.126 -0.218 -0.130 ..... ..... -0.216 -0.133 C14 14

. 

0.103 0.064 0.121 0.090 0.107 0.068 0.103 0.065 0.103 0.065 0.107 0.067 H15 15

. 

0.116 0.077 0.156 0.120 0.105 0.069 0.131 0.089 0.107 0.084 0.105 0.071 H16 16

. 

0.094 0.050 ….. ….. 0.096 0.058 0.131 0.092 0.095 0.055 0.101 0.058 H17 17

. 

0.103 0.066 ..... …… 0.101 0.065 0.133 0.090 0.101 0.066 0.094 0.065 H18 18

. 

0.142 0.105 0.169 0.126 0.137 0.101 0.157 0.116 0.156 0.093 0.137 0.099 H19 19

. 

0.097 0.062 0.120 0.095 0.091 0.066 …… …… 0.092 0.065 0.086 0.068 H20 20

. 

0.107 0.070 0.120 0.097 0.086 0.053 ...... ...... 0.088 0.049 0.092 0.052 H21 21

. 

0.243 0.226 0.249 0.233 0.243 0.226 0.248 0.231 0.242 0.228 0.242 0.224 H22 22

. 

0.107 0.076 0.125 0.097 0.118 0.088 0.145 0.112 0.114 0.045 0.121 0.093 H23 23

. 

0.138 0.107 0.121 0.091 0.121 0.078 0.114 0.096 …. .... 0.128 0.083 H24 24

. 

0.139 0.102 0.121 0.088 0.127 0.081 0.112 0.080 ….. ..... 0.113 0.096 H25 25

. 

0.037 0.004 0.040 0.006 ….. ….. 0.036 0.001 ..... ..... 0.038 0.005 H26 26

. 

….. …… 0.114 0.078 0.097 0.061 0.105 0.048 ..... ..... 0.102 0.068 H27 27

. 

...... ...... 0.092 0.057 0.093 0.057 0.082 0.072 ….. ..... 0.090 0.055 H28 28

. 

..... ...... 0.079 0.048 0.083 0.053 0.099 0.062 ….. ..... 0.082 0.054 H29 29

. 

...... ..... ..... ..... ...... ..... ..... ..... -0.322 -0.018 ..... .... N- 30 

...... ..... ..... ..... ..... ..... -0.308 -0.324 ..... ..... ..... .... O= 31 

...... ..... ..... …… -0.121 -0.073 ...... ...... ..... ..... .... ..... CL 32 

...... ...... -0.054 -0.004 ..... ...... ...... ..... ...... ..... ..... ...... S- 33 

-0.316 -0.304           O- 34 

   

  Potential  Molecular Electrostatic   (PEM)     ؽسبة 

اٌّشغٌٛخ ،ٚغ١ش ِشغٌٛخ ثبلأٌىزشٚٔبد  (Orbitals)رُ فٟ ٘زا اٌجؾش ا٠غبد ل١ُ اٌطبلخ ٌٍّذاساد       

وّب ِج١ٓ   (PM3, AM1)، ٚثطش٠مخ شجخ اٌزغش٠ج١خ Hyper Chem.  8.08ٚرٌه ِٓ خلاي ثشٔبِظ 

( . ٚثؼذ اٌؾظٛي ػٍٝ أفؼً ٚػؼ١خ ٌٍغض٠ئخ ػٕذِب رّزٍه ألً ؽبلخ و١ٍخ ،ٚرىْٛ أوضش 5فٟ اٌغذٚي )

إسزمشاسا
⸗

)ػٕذ ٚػغ الإرضاْ ( ثؼذ سسّٙب ثٛاسطخ اٌجشٔبِظ ٔؾظً ػٍٝ اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ، ٚاٌم١ّخ  

أػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي ثبلأٌىزشٚٔبد ِٚمذاس ؽبلزٗ  HOMOإر ٠ّضً اٌطبل١خ ٌىً ِذاس 

=EHOMO  ً٠ّٚض،LUMO = ٗأدٔٝ ِذاسغ١ش ِشغٛي ثبلأٌىزشٚٔبد ِٚمذاس ؽبلزELUMO  ،

وّب ِٛػؼ  فٟ  اٌشىً  Hyper Chem. 8.08( ثجشٔبِظ  2Dٌٚمذ ٚػؾذ ٘زٖ اٌّذاساد ثجؼذ )
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غ اٌّشزمبد، ٚ٘زا ٠ؼٛد اٌٝ اٌؾبٌخ اٌطبل١خ اٌزٟ ( . ٚ عبءد ٔزبئظ اٌطش٠مز١ٓ غ١ش ِطبثمخ ٌجؼ6)

رظٕؼٙب اٌطش٠مخ اٌّسزخذِخ . ٌٚىٓ اٌم١ُ ٌٍفشق ث١ٓ اٌطبلز١ٓ ِزطبثمخ، ٌٍٚطش٠مز١ٓ ٚ٘زا ٠ؤشش سجت 

،ٚرٌه ٌؾبعخ اٌّشوت ٌطبلخ أػٍٝ ٌلإٔزمبي ِٓ ِسزٜٛ اٌٝ  UV-Visوْٛ اٌزشدداد اٌؼب١ٌخ فٟ ؽ١ف 

 آخش .

،ويشتمبته Captopril لة أعهى يذاس وطبلة أوطىء يذاس نذواء  ( يىضح انفشق بين طب5جذول )

 ( .,PM3)  AM1عنذ انشكم انهنذسي انتىاصني، وببستخذاو طشيمتي 
ELUMO – E HOMO E LUMO (ev) E Homo (ev)  

 

 

AM1 PM3 AM1 PM3 AM1 PM3   

10.95829 10.509284 1.00068 0.579527 -9.95761 -9.929757 Captopr

il 

1- 

11.19824 10.634491 1.08980 0.962042 -10.10844 -9.672449 NH2 2- 

11.167946 10.681962 0.366886 0.186862 -10.80106 -9.4951 O 3- 

11.829687 11.209125 0.813407 0.653865 -11.01628 -10.55526 CL 4- 

9.509027 9.438857 0.39329 0.036009 -9.115737 -9.402848 S- 5- 

0.197824 9.994892 0.740073 0.10118 0.542249 -9.893712 OH 6- 

 

  
PM3( LUMO) AM1( LUMO) 

 

 
 

PM3( HOMO) AM1( HOMO) 
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 (PM3,AM1)ػٍٝ ٚفك ّٔٛرعٟ  Captoprilٌذٚاء  (HOMO , LUMO)( ٠ٛػؼ 6شىً )

 Ionization Energyحسبة جهذ انتأين       

، (EHOMO)لالخ ِغ ؽبلخ أػٍٝ اٚسثزبي ِّزٍٝء ثبلأٌىزشٚٔبد إْ ؽبلخ اٌزأ٠ٓ رشرجؾ ثؼ         

ٚوّب ٠ٍٟ :
 (18) 

      IE )ٓعٙذ اٌزأ٠( =  - EHOMO                                               

رؼٕٟ  إسزمشاس٠خ ػب١ٌخ ٌٍغض٠ئخ ، ِٚٓ ٔبؽ١خ اخشٜ فأْ ؽبلخ    (IE)إْ اٌم١ّخ اٌؼب١ٌخ ٌغٙذ اٌزأ٠ٓ 

ؼخ رؼٕٟ فؼب١ٌخ ػب١ٌخ ٌٍغض٠ئخ . ٚرضداد وفبءح اٌغض٠ئخ )اٌؼمبس( ٔسجخ اٌٝ إٔخفبع ؽبلخ اٌزأ٠ٓ إٌّخف

ِٚغّٛػخ ِٓ ِشزمبرٗ اٌغ١ش ِذسٚسخ ٔظش٠ب   Captoprilؽبلخ اٌزأ٠ٓ ٌذٚاء اٌزأ٠ٓ ٌٙب. ٌمذ رُ ؽسبة 

 (PM3 AM1)ػٍٝ ٚفك ؽشق اٌؾسبة شجٗ اٌزغش٠ج١خ  Hyper chem. 8.08ثبسزخذاَ ثشٔبِظ 

ٌٗ أػٍٝ عٙذ رأ٠ٓ ،ٌٙزا رمً وفبءرٗ )اٌؼمبس(  (R=CL)اٌّشزك ( . ٚلذ ٚعذ إْ 6اٌغذٚي )وّب فٟ 

اٌزٟ رىْٛ أوضش دلخ ِٓ ؽش٠مخ اٌؾسبة   PM3ٔسجخ اٌٝ أسرفبع ؽبلخ اٌزأ٠ٓ ٌٗ ؽست ؽش٠مخ اٌؾسبة 

AM1 . 

 ويشتمبته  Captopril( يىضح  جهذ انتأين نذواء 6جذول )

Ionization Potential (ev)  

AM1 PM3  

9.95761 9.75162 Captopril 

10.10844 9.89120 NH2 

10.80106 9.4951 O 

11.01628 10.55526 CL 

9.115737 9.402848 S- 

0.542249 9.893712 OH 

 Electron affinityؽسبة الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ               

إْ ؽبلخ الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ رؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ :          
 (19) 

EA (Electron affinity) =  - ELUMO     

إْ اٌم١ّخ اٌؼب١ٌخ ٌطبلخ الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ رؼٕٟ إسزمشاس٠خ ألً ٚثبٌزبٌٟ رؤدٞ اٌٝ وفبءح أػٍٝ ٌٍغض٠ئخ 

 ٌلإسرجبؽ ٚؽبلخ الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ إٌّخفؼخ رؼٕٟ إسزمشاس٠خ ػب١ٌخ ٚوفبءح ل١ٍٍخ .

،ِٚغّٛػخ ِٓ ِشزمبرٗ اٌغ١ش ِذسٚسخ ٔظش٠ب Captopril  ء ؽبلخ الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ  ٌذٚارُ ؽسبة  

  (PM3 ,  AM1)ػٍٝ ٚفك ؽشق اٌؾسبة شجٗ اٌزغش٠ج١خ  Hyper chem. 8.08ثبسزخذاَ ثشٔبِظ 

ٌٗ ألً ؽبلخ ٌلأٌفخ الأ ٌىزش١ٔٚخ ،أٞ إسزمشاس٠خ    (R=NH2)(  . ٚعذ اْ اٌّشزك  7وّب فٟ اٌغذٚي )

اٌزٟ رىْٛ أوضش دلخ ِٓ ؽش٠مخ اٌؾسبة   PM3ت ؽش٠مخ اٌؾسبة ػب١ٌخ ٚوفبءح ل١ٍٍخ )اٌؼمبس(.  ؽس

AM1 . 
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 ِٚشزمبرٗ  Captopril( ٠ٛػؼ  الأٌفخ الأٌىزش١ٔٚخ  ٌذٚاء 7عذٚي )

Electron affinity   (ev)  

AM1 PM3  

1.00068- 0.678281- Captopril 

1.08980- 0.863413- NH2 

0.366886- 0.186862- O 

0.813407- -0.653865 CL 

0.39329- 0.036009- S- 

0.740073- 0.10118- OH 

References 

1. J Cramer ,Essentials of computational Chemistry,2nd ed. John Wiley 

&Sons, inc: England,2004. 

2. D. Young "Computational Chemistry: A Practical Guide for  Sons , 2001, 

p(1,3,15,21,22,28,31,37,42).   

3. P. W. Atkins, R. S. Friedma "Molecular Quantum Mechanics" 

Oxford(1997).    

4. J. H. Krieger, C & E News, May 12(1997), pp 30. 

5. E. K. Wilson, C & E News April 27(1998) , pp 31. 

6. F. Jensen, Introduction to computational Chemistry, 2nd ed.; John 

Wiley&Sons, inc: England, 2007, p(1,2,80,98-149,469). 

7. B. Lynch and P. Fast, ''Introdaction To Computation Chemistry'', 2
nd

 ed. 

Cambridge (2005),Chapter 11, p 323.                                                                                                                          

8.   M. C.Zerner, K. B. Lipkowitz  and  D. B. Boyd , In Reviews in       

Computational, New York, Vol. 2, pp. 313(1991).                                    

9. Kahn, UC Santa Barbara, Department of Chemistry and Biochemistry 

(2007 ) 

10.  T. Pilipenco, V. A. Zaets, E. R. Falendysh and Y. I. Gorlv, Theoretical 

and Experimental Chemistry,Vol. 24, No.6 , (1988) .           

11. Sandip K. Rajak, Nazmul Islam, Dulal C. Ghosh,  . 
″
 Modeling of the 

Chemico-Physical Process of Protonation of Molecules Entailing Some 

Quantum Chemical Descriptors 
″
. Journal of Quantum Information Science, 

2011,vol. ( 1) ,P -  87-95 . 

12. Mohamed K. Awada, Mohamed R. Mustafab, Mohamed M.                             

Abo Elnga, 
″
Computational simulation of the molecular structure of some 



  الموسوو المؤتمر العلني السيوي الثالث والعشرون 

 (  في مجال العلوو الصرفة مؤتمر كلية التربية الأساسية )

 ( علني الرصين ىرتقي وىتعله وىتقدوبالبحث ال) والميعقد تحت شعار

 2024/ 4/ 30-29  للندة  

  

                                                               

                                                          April  )2024(   نيشان                                                                            الاساسية التربية كلية مجلة

 49 

                                                                                                                            
 

 

triazoles as inhibitors for the corrosion of metal surface
″
 . Journal of 

Molecular Structure:  , 15 November 2010, Vol. 959, PP :  66–74 

13. Hyper  Chem. 7.5 Feature  Summary  2003. Hyper Cube , In          

           URL-http://www.hyper.com       

Trends   and Changes in Drug  Research and  Walker, S. R. (2012).14. 

 ISBN 109. Science & Business Media. p.  Springer. Development

                                                               9789400926592  

15 . soto-morales, francisco  Y  gomez-jeria, juan s.″ A theoretical study of 

the inhibition of wild-type and drug-resistant htv-1 reverse transcriptase by 

some thiazolidene benzene sulfon amide derivatives″. j. cHIL. cHEM. sOC. . 

2007, Vol.52, N.3, PP.1214-1219                      .16 . Rehab M. Kubba, and 

Ali Abdul Sallam  
″
Quantum Mechanical Calculations of R-O  Journal of 

Science, 2013, Vol 54, No.4, pp:739-752                                                           

/44093 https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound17.                    

18. Sandip K. Rajak, Nazmul Islam, Dulal C. Ghosh,  . 
″
 Modeling   of the  

Chemico-Physical Process of Protonation of Molecules     Entailing Some 

Quantum Chemical Descriptors 
″
. Journal Quantum    Information Science, 

2011,vol. ( 1) ,P -  87-95                           

19. Mohamed K. Awada, Mohamed R. Mustafab, Mohamed M.Abo           

Elnga, 
″
Computational simulation of the molecular structure of some         

          of Journal . 
″

triazoles as inhibitors for the corrosion of metal surface

74–PP :  66 959, Vol., 15 November 2010,   e:Structur Molecular 

Theoretical study of Captopril Derivatives as  a possible drugs by using 

Quantum mechanics methods 

Abstract 

The project concern with using of Quantum mechanics Calculation methods 

Semi – empirical (AM1, PM3 ) methods by using the program Hyper chem. 

8.08 to calculate the equilibrium geometrical structure of the drugs. Captopril 

and it's derivatives (R=  -NH2, -O, -CL, -S, -OH)  

Which are yet unused as a drugs .The physical properties of the drugs and it's 

derivatives Were calculate at their equilibrium geometrical structure as total 

energy entropy , free energy , heat capacity, dipole moment, EHOMO, 

ELOMO, Electronic energy, Nuclear energy, Ionization energy, Electron 

affinity and the IR, UV-Vis spectra . The theoretical results showed that 

energy of the derivatives ( - OH, - O) Were similar to that of the drug and 

both have an ionization energy similar to that the drug, this result was 

improved by the similar polarity of the drug and derivatives. 
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