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Abstract: 

The correlation of pyrethroids with geometrical and electronic structure was 

elucidated using molecular ( Alcamy program ) and quantum (MINDO/3forces 

method ) mechanics. A direct proportion was found for the activity with the length 

of molecule ( 15.030 , 16.807 and 17.035 A
0
 for Tetramethrin , Permethrin and 

Fenvalerate respectively) . Comparable correlation were also demonstrated with the 

raise of the alcoholic , but not acidic part length , the decrease of molecular cross-

section diameter and the increase of molecular bending angle . In addition, the 

activity was positively correlated with the dipole moment (1.42,2.82and 3.44 D for 

Tetramethrin , Permithrin and Fenvalerate respectively ) , the charge of esteric 

carbon atom of these pyrethroids .However , activity was negatively correlated 

with the ionization potential (8.905 , 8.434 and 8.325 ev for Tetramethrin , 

Permithrin and Fenvalerate respectively ) . 

- : الملخص

تم دراسة العلاقة بين فعالية تأثيير بعأا الكركبأال البايريرييديأة ي الشأكل ال ندسأل ي انلكتري أل ل أا الك  أو  

 MINDO/3ي ميكا يأأا الكأأم باسأأتعكام بر أأام    Alchemyالكيكا يأأا الجئي أأل باسأأتعكام بر أأام  بثسأألو  

forces  .  ي  16.807  , 15.030ظ أرل علاقأة متناسأبة يرديأا بأين الةعاليأة ي أيأوام الجئي أال التأل كا أ  

حظأ  العلاقأأة  ة أأ ا عنأأد كأأكلا لو, أ  ك أتريم  للتترامثأأرين ي البيرمثأأرين ي الةنةاليريأ  علأأى التتأأالل   17.035

عأئم ,ي زيأادة ا ةأراز زاييأة ان  نأاع العأام للجئي أة , قصان قطر الجري ة , زيادة يوم الشق ال امضل للجئي ة 

ديباي على التتأالل يكأكلا مأح شأ نة ارة الكربأون انسأترية   4,3,,ي  2,,2 – 4,1,,ينائل القطب الكي كان 

 28,,,ي  4,4,, – 9,8,,ال التأثين ل أكا الجئي أال يالتأل كا أ  فل حين كا   العلاقأة عك أية مأح قأيم ياقأ,

مكأأا تشأأير الدراسأأة الأأى يجأأود علاقأأة بأأين فعاليأأة التأأثيير ي ال أأوا  ال ندسأأية ي . إلكتأأرين فولأأ  علأأى التتأأالل

 .انلكتري ية ييتطلب دراسة هكا ال وا  عند است داث مركبال جديدة يراد ل ا أن تكتلا أفضل فعالية تثيير 

 المقدمة : -

 المركبات البايرثرويدية

إن التركيب الأساسل ل كا الكركبال هل استرال ال اما الكرايئا ثيكل الك توي على البريبان  ال لقل 

فل الوضح ترا س فل  ,يسل لة جا بية غير مشبعة على ارة الكاربون  2مجكوعتا الكثيل على ارة الكاربون 

نعة الكركبال الطبيعية الك ت لصة بينكا تكون فل الوضح سيس مح الكركبال الكص
(,   )

 

 

 



 كفاءة و فعالية المركبات البايرثرويدية

مقار ة مح كةاعة البايريرين الطبيعل الكي له جرعة  صةية , تقيمّ كةاعة أي مركب بايريرييدي على اساس   بل 

LD 50   0.33مقدارها µg  لأ ثى الكبا  الكنئلل  
(2)

 .  

  

ليت ا ضد ال شرال مقار ة بالكبيدال الأخرى فضلا عن قلة ان غاية تصنيح البايريرييدال ال ديثة هو زيادة فعا

يمن . يككلا درجة يبات ا الك ديدة فل التربة عند تطبيق ا حقليا ي بكا يكةل لككاف ة الآفال , سكيت ا على الثديال 

.هنا ظ رل الأهكية فل دراسة العلاقة بين التركيب الكيكيائل يكل هكا العوامل  

 

لكترونيةالبنية الهندسية و الا  

التل  HΨ = EΨ إن ح ابال ميكا يا الكم بدأل بشكل ياضح ي دقيق ب ل معادلة القيكة الكاتية لشريد كر 

 ( .الإلكترين الواحد) استطاع  معالجة  ظام ال يدريجين 

التل قام ب ا ريت ان  ab initioأما الأ ظكة الكتعددة انلكتري ال يكون أكثر تعقيدا لإجراع ال لوم الكاملة 
(,)

 

ييريقة التشويش  variation methodيلتب يط ال لوم ظ رل يرق تقربيه أهك ا يريقة التغيير

perturbation method  يظ رل أيضا يرق  صف تجريبيةsemiempirical method  كان أهك ا يريقة

MINDO/3   لديوار
(4)

  

.  

  MINDO/3نموذج  
(4)

 

 Modified Intermediate Neglect ofيت كى بطريقة الإهكام الكتوسط للتداخلال التةاضلية 

Differential Overlap  يتعتكد هكا الطريقة انلكتري ال التكافؤية فقط فل ال  ابال معتبرة الكتري ال

  .الأغلةة الداخلية جئعً من لب الكرة بالإضافة للنواة 

 -:تجريبية من الأيياف الكرية فل تقييم تكاملال الطاقال التالية يفي ا يتم استعكام القيم ال

 ا جكا  الإلكترين إلى لب الكرة    - ,

 تنافر إلكتري ين يعودان للكرة  ة  ا  - 2 

 التبادم الترابطية لإلكتري ين يعودان لنةس الكرة - ,

 

 

 حساب الشكل الجزيئي الهندسي المتوازن

يين الشكل ال ندسل الكتوازن هل اختيار شكل هندسل أيلل اي ياقة معينة بعدها يتم كا   الطريقة الكعتكدة فل تع

تصغير الطاقة باعتبارها دالة لجكيح الإحداييال الداخلية ل ين الوصوم إلى الطاقة الصغرى لجكيح الإحداييال 

 . فقط   لكن هكا الطريقة مكلةة يتطبق للجئي ال الصغيرة. التل تكثل الشكل ال ندسل الكتوازن 

يقد يورل
(8)

هكا الطريقة من قبل مورتاك   
(3)

باستعكام القوة الناتجة من الكشتقة الأيلى للطاقة   بة , 

للإحداييال الديكارتية ي استعكال ا فل ح ا  الإحداييال ي بصورة تكرارية للتككن من ال صوم على مصةوفة 

 Q الإحداييال الك  نة 
n+1 

 Q من الكصةوفة  ال ابقة 
n

  Fi  يي تكر تكرار ال  ا  حتى الوصوم  إلى قيكة , 

10 لكل إحدايل اقل من 
-3

 . ( a.u) يحدة ارية    
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 )       General Valance Force تدعى مصةوفة مجام القوى التكافؤي العام : تشكل  يواب  القوى مصةوفة  

G.V.F.F.M.)Field Matrix  يالتل تتكون من[ ( 3n -6 )( 3n-5)/2 ]  يواب  قوى التل تصف  التوزيح

 .ال ندسل بصورة تامة 

يتعطل قيم يواب  القوى معلومال هامة حوم يبيعة الأياصر التل تربط الكرال فل تلا الجري ة بالإضافة الى  

 .ح ا  الكثير من ال وا  الةيئيائية 

 QSARالعلاقة بين الفعالية و الشكل الجزيئي 

بايولوجية قصوى دين ال اجة إلى إجراع دراسال تجريبية يتطلب الا دراسة الشكل  لغرض الوصوم إلى فعالية

 .ال ندسل يانلكتري ل  الةعام من خلام دراسة الأشكام الك تقرة للجئي ال 

يفل هكا الب ث تم دراسة العلاقة بين الةعالية البايولوجية للكركبال الكدريسة ي بنية الشكل ال ندسل ي  

 .ركبال ي ال وا  الةيئيائية  الناتجة من هكا ح ابال هكا الأشكام انلكتري ل للك

 

 

 ( البرامجيات وحسابات الكم)الجزء التجريبي 

 

 :الأجهزة الحاسوبية المستعملة

 ( Hannson IBM compatible 486 DX-33)حاسبة  وع ها س  – ,

 (DXY,Roland DG plotter-990)الراسم انلكتري ل   – 2

 

 

- :بات برامج الحسا

  ( Alchemy ) البر ام  الأيم –أ 

  ( Interatomic distance)لكل  الكرال  يككلا  الك افة  البينية  للكرال    ( x , y , z )ي  ب الإحداييال 

يتعتبر هكا , يت  ين ا باستعكام اسلو  الكيكا يا الجئي ل , اعتكادا على قيك ا الكوجودة فل الأدبيال 

 .إدخام ت ت دم فل البر ام  الثا ل الإحداييال ككعلومال

 

 (MINDO/3-Forces)البر ام  الثا ل  –  

ي الكطور بواسطة شنشل يمجكوعته  11يهو مكتو  بلغة فورتران 
(1,,,9 )

 3Nالكي ي تاز ككدخل لل  ابال  

 ( MINDO/3-Forces)يعين هكا البر ام   ( Alchemy )من انحداييال الديكارتية الناتجة فل بر ام   

 )الشكل ال ندسل يياقة الجئي ة للشكل الك تقر يالا بت ةيا الطاقة   بة إلى كل الكتغيرال الوسطية  

parameters)   ييتم الا باست دام  كواز  ظرية الكدارال الجئي ية(MINDO-MO)  ييريقة(pulay’s 

forces)   يأسلو(Murtgt and Sargent ) 

 .فل ت ةيا الطاقة 

10+)بازاحة كل احدايل من احداييال الكرال ازاحة موجبة مقدارها   يقوم البر ام 
-2  o

A)  . يم ح ا  ياقة

-)الجئي ة ي القوى الديكارتية يعئم ينائل القطب عند هكا انزاحة يككلا فل حالة انزاحة ال البة مقدارها  

10
-2  o

A)  
(9)

 :يت  ب مصةوفة يواب  القوى الديكارتية عدديا باست دام القوى من خلام العلاقة .  

fik = [ (fi)+ev – (fi)-ev]/(Rk-Ri) = ∆fi/2x10
-2

 

 

 

 

 :النتائج والمناقشة

 

لجئي ال عضوية م تلةة الوزن الجئي ل أعط   تائ  مقاربة جدا  MINDO/3Forcesان يريقة ح ابال 

يككلا مقاربة للقيم الكقاسة عكليا من حيث أيوام يزيايا ألتآصر يم توى قيم  (Ab initio)لل  ابال الكاملة 

  (Hf∆)حرارة التكوين 
(,,,,, )

. 



يبق  هكا الطريقة ل  ا  الشكل ال ندسل ي البنية انلكتري ية لل الة الك تقرة اال الك توى الطاقل انييث 

ي  MINDO/3Forces )ي    (Alchemyللكركبال البايريرييدية الكدريسة من خلام البرامجيال الكككورة 

يوم الشق الك ولل , قطر الجئي ة ,ة يوم الجئي )بعا انبعاد ال ندسية الك كة لكل جئي ة ( ,)يبين الجديم 

 (LUMO)يقيم اييث مدار جئي ل غير م جوز بانلكتري ال ( زايية ا  ناع الجئي ة ,يوم الشق ال امضل ,

الكترين فول  للةنةاليري  يالبيرمثرين يالتترامثرين على التتالل يجكيع ا اال ( ( -4.2 , -0.8 , -0.4يقيك ا  

 .ت لا ككركبال م تقبلة للالكتري ال نياهبة م توى ياقل يايلع لكا ف ل 

 

  

   -: العلاقة بين الةعالية ي البنية ال ندسية ي انلكتري ية للكركبال البايريرييدية

درس  هكا العلاقة بشكل ياسح على الكركبال الديائية لت ديد الشكل ال ندسى الةعام للكركب يمن يم ت ضير 

التثيير  الكركبال اال الةعالية العالية فل
 (,2-,8 )

ككا جرل دراسال اخرى مكايلة ل ا على الكركبال   . 

البايريرييدية 
 (,1,,3   )

فقد درس  , يلكن دين اعتكاد البنية ال ندسية ي انلكتري ية فل ت ديد الةعالية البايلوجية 

 .دراسة فعاليت ا تجريبيا  العلاقة بين التركيب الكيكيائل ي الةعالية من خلام تغيير تعويا الكجاميح الةعالة ي

يلغرض الوصوم الى فعالية بايولوجية قصوى دين ال اجة الى اجراع دراسال تجريبية يتطلب دراسة الشكل 

يفل هكا الب ث درس  . يالكي يبدأ بدراسة انشكام الك تقرة للجئي ال , ال ندسل يانلكتري ل للشكل الةعام 

كبال البايريرييدية الكدريسة ي بنية الشكل ال ندسل يانلكتري ل ل ا ييلاحظ العلاقة بين الةعالية البايولوجية للكر

( تترامثرين , بيرمثرين ,فنةاليري  ) ان فعالية الكركبال ( ,)فل الجديم 
(,,)

, },,,4 – ,,4{,  ,48[هل   

 ل اا تئداد ملغرام لكل كيلوغرام للةثر على التتالل يتتناسب مح خصائص الشكل ال ندسل يانلكتري ] ,,,8

 (L/r)الةعالية بئيادة يوم الجئي ة ي قصان العرض يبشكل ادق تئداد الةعالية بئيادة   بة الطوم الى القطر 

ككا ييلاحظ اعتكادية , للتترامثرين يالبيرمثرين يالةنةاليري  على التتالل (  ,2331, 23283, ,,,23)يهل 

يفل اني ة انخيرة , تكاديت ا على يوم الشق ال امضل الةعالية على زيادة يوم الشق الك ولل اكثر من اع

 phenoxy -3حضرل الكركبال انكثر فعالية بتغيير الشق ال امضل مح بقاع الشق الك ولل اي التركيب 

benzyl   يابتا يهو انكثر فعالية يكةاعة
(,9 )

  . 

 .العام للجئي ة ييلاحظ من الجديم  ة ه زيادة الةعالية بئيادة ا ةراز زايية ان  ناع 

فيككن ملاحظته من زيادة الةعالية بنقصان ياقة التآين يزيادة , أما تثيير التركيب انلكتري ل على الةعالية  

يلوحظ زيادة الةعالية بنقصان ش نة ارة  (LUMO)استقرار ياقة أييث مدار جئي ل غير مشغوم بانلكتري ال 

للةنةاليري  يالبيرمثرين (  ,3,8,,  4,,3,,  4,,3,)يهل الكربون الكربو يلية فل الكجكوعة انسترية 

يلعئم ينائل القطب تثيير على الةعالية اا يلاحظ زيادة الةعالية بئيادة عئم ينائل . يالتترامثرين على التتالل 

 .القطب 

تؤدي الى ييتضح مكا سبق بصورة عامة ان الئيادة فل شدة خوا  البنية ال ندسية يانلكتري ية بصورة مجتكعة 

 .زيادة فعالية الكركب البايريرييدي يهل الكؤشر فل التوجه عند ت ضير الكركبال اال الةعالية القصوى 

 

 (c)ترا س  (t)العلاقة بين البنية ال ندسية يانلكتري ية يالةعالية للكركبال البايريرييدية الكدريسة ( ,)جديم 

 سيس

 

  تترامثرين  بيرمثرين  فنفاليريت  الخاصية

 5000< 434-4444 454 للفأر LD50 (mg/kg)الجرعة السمية 

 A )طول الجزيئة  

0

 ) 
17.835 16.807 ( t) 

15.711 ( c ) 

15.030 ( t ) 

13.707 ( c ) 



A)طول الشق الحامضي 
0

) 
7.247 6.474 ( t ) 

6.764 ( c ) 

6.376 ( t ) 

6.717 ( c ) 

A )طول الشق الكحولي 
0

 ) 
12.690 11.611 ( t ) 

12.591 ( c ) 

8.484 ( t ) 

8.844 ( c ) 

A )قطر أكبر مقطع عرضي للجزيئة 
0

) 6.677 6.938 ( t ) 

7.298 ( c ) 

7.027 ( t ) 

7.762 ( c ) 

 L/r 2.671 2.265 ( t )نسبة الطول الى القطر  

2.303 ( c ) 

2.138 ( t ) 

1.735 ( c ) 

 ( t ) 114.1 130.5 زاوية انحناء الجزيئة

107.5 ( c ) 

109.3 ( t ) 

104.5 ( c ) 

 Debye 3.436 2.820 ( t )عزم ثنائي القطب 

3.346 ( c ) 

1.417 ( t ) 

2.178 ( c ) 

 E.V 8.3254 8.435 ( t )طاقة التآين  

8.363 ( c ) 

8.904 ( t ) 

8.835 ( c ) 

 E.V -4.2247 -0.801 ( t )طاقة أوطأ مدار مشغول بالالكترونات 

-0.823 ( c ) 

- 0.45 ( t ) 

- 0.48 ( c ) 

شحنة ذرة الكربون الكربونيلية في 

 المجموعة الاسترية
0.804 0.834 ( t ) 

0.828 ( c ) 

0.851 ( t ) 

0.848 ( c ) 

Hf (kcal . mol∆حرارة التكوين 
-1

) 20.577 40.132(c) 

36.021(t) 

-156.457(c) 

-167.092(t) 
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