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 *د. عرام الشاصر **د. خشداء حدين *عدنان عظفةد. 
 

 
 السلخص

ية لمتشبؤ ببشية السذتقات الأميجية لكتخنننغخية تابع الكثافة الإفي ىحا البحث استعسمت 
مع  أنليتيؽمجسؾعتيؽ أميشيتيؽ الأكثخ احتسالا مؽ تفاعل الأرجشيؽ الحي يحتؾي 

 .كمؾريجات الحسؾض الكخبؾكديمية
سؾقع الأميشي الأنلي ىؾ السفزل عمى الخابظة الغؾانيجية الأعيخت الشتائج الشغخية أن 

خاغية دنرا ىاما في عسمية تذكل نتمعب الاعاقة الف kJ/mol 115,5بفارق طاقي مقجاره 
( ىؾ السذتق الأكثخ 1استقخار السذتقات الستذكمة. كسا بيشت نتائجشا أن السذتق )ن 

 ل. نفقا لسعادلة مكدؾي   %55.6استقخار نبسخدند مقجاره 
 
 
 ية.لكتخننجيشيؽ، استخجام نغخية تابع الكثافة الإميج حسض الأر أالأرجيشيؽ،  :سفتاحيةالكلسات ال
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Abstract 
In this study, the electronic density function theory, DFT/B3LYP, was 

used to predict the most likely amide derivative from the reaction of 

arginine and carboxylic acids chloride. 
The theoretical results showed that the primary amine site is the preferred 

site on the guanidine bond with an energy difference of 15.51 kJ / mol. 

The steric hindrance plays an important role in the formation and stability 

of the formed derivatives. Our results also showed that the derivative (1) 

is the most stable derivative with a yield of 55.6% according to 

Maxwell's equation. 
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 السقدمة -1

في الكيسياء العزؾية نالكيسياء الأميجات مؽ بيؽ أىؼ التفاعلات  تفاعلات اصظشاع تعج
في انتذارًا كبيخًا انتذار السخكبات العزؾية الحانية عمى الخنابط الأميجية  الحيؾية بدبب

معب تن  ،انالسخكبات الشذظة بيؾلؾجيً  السدتحزخات الريجلانية نالسشتجات الظبيعية
شاع الأدنية نالسشتجات في السخاحل الستؾسظة عشج اصظ اىامً  االخنابط الأميجية دنرً 

  .[1]ةالظبيعي
تحديؽ معالجة أمخاض الجسمة القمبية  في  (L-Arginine)عيخت دراسات حجيثة أىسيةأ

 .[2]مؽ الأغذية الخمؾية الؾعائية  NOفي تحخيخ  اأساسيً  ادنرً  تمعبكؾنيا الؾعائية 
 نالاختلال الالتيابي، نالتفاعل التأكدجية، الحالة يحدؽ أن استخجام الارجشيؽ يسكؽ إن   

 .[3]البيزاء  الجخذان عشج اتالجخيب الستعجد السبيض في متلازمة اليخمؾني
 .[4] نتشغيؼ نقمو أرجيشيؽ-Lمتراص ا في الغجة الجرقيةلأنل مخة يثبت دنر نقج قجم تقخيخ 

 الستخافق مع الأميجية الخابظة عمى احاليً  السدؾقة الجنائية السخكبات مؽتحؾي بشية كثيخ 
 مؽ لمتدؾيق كسشتج يحزخ الحي (trimetazone) الجناء السيجئ ذلػ مثال الجنائية، الفعالية
 نسط بؾجؾد ((morpholine مع) Trimethoxybenzoic) -2,2,5كمؾريج حسض    تفاعل
 الدخيع التفاعل خاصية مؽ بالاستفادةن  الستفاعل الأميؽ مع مؾليا متكافئ ((NaOH قمؾي 

 :تيةحدب السعادلة الآ  [5]نالثانؾية الأنلية الأميشات مع الحسؾض لكمؾريجات

      
 Caffeic)الكافيػ  حسض أميجات ترشيع طخيقةنذخت مجسؾعة مؽ الباحثيؽ  نقج

amide) أبجى أنيميج حسض الكافيػإذ  ؛لمتأكدج السزادة نأىسيتياCaffeic amide  
 .[6] ػالكافي حسض أميجاتمؽ  بسجسؾعة مقارنة مزادة لمتأكدج عالية خؾاصاً 
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ميج لألية السثبظة لتفاعلات التحدذ الالتيابية االفع ثبتت دراسة حجيثةأنمؽ جية أخخى 
مؽ  الالتيابي السدببة لمتحدذ خلاياتثبيط تظؾر اللػ مؽ خلال نذالكافيئػ حسض 

  .[7]يا الشخاعيئمشذ
-Nن N-phenylbenzamide لترشيع السخكبيؽ خخى أكسا نذخت دراسة 

phenylacetophenone فعالية السخكبات ىحه أبجت إذ ؛الأميجية بظةاخ ال عمى انييحتؾ  محيؽال 
 .EV71)) [8]ن ((HCV فيخنسياتل مزادة

 ؛sulphonamide مزاىين  phenanthridine amide2 (piperazin-1-yl)- صش ع انأيزً 
 .]H37Rv) )  ]9 سلالة مؽ الدمية ستفظخاتمل مزادة خرائص أثبتتإذ 

-L ستعجدنل ف الجماغية الدخطانية الخلايا نعلاج التذخيص مجال في حجيثة دراسة نفي

arginine نL-cysteine فمؾرةم نانؾية مؾاد مع مختبظة سيميمؾز ميثيل كخبؾكدي مع 
 الدسية تقييؼ بؾاسظتو يسكؽ الأرجشييؽ مع امعقجً  انغامً  تذكلل الدخطانية الخلايا تختخق 

 .]11[الخميؾية
 تخاكؼ ى مشععم قادرة نمذتقاتيا رجيشيؽالأ مخكبات مؽ كيسيائية عؾامل صسست

 شكل عمى الثخنمبيؽ مزادصُش ع  .التخثخ مزادات فعالية دراسة فيطبقت  البخنتيشات،
       مع السذبعة غيخ الجىشية الأحساض اتحاد كل مؽنىؾ عبارة عؽ  ؛دسؼ مدتحمب

N-arylsulfonyl, L-arginineamide ]11[. 
 نبعض الكخبؾكديمية الحسؾض بيؽ الأميجية الخابظة تذكل بجراسة ىشا جاء اىتسامشامؽ 

 .الأرجشيؽ لاسيسان  الأميشية الحسؾض

في  نغؾانيجيو 3ن1السؾقع في  أميشيتيؽ أنليتيؽ مجسؾعتيؽ عمى الأرجشيؽ يءجد  حتؾي ي
 الكخبؾكديمية نالسجسؾعة السجسؾعات ىحه بيؽ الارتباط طخيقة دراسةفإن  نبالتالي 2لسؾقع ا

 بالجراسة الكيام خناآث السخبخية العسمية بالجراسة الكيام نقبل الأىسية مؽ كبيخ جانب عمى
 .  كل ناتجنمخدند  الأميجية الخابظة لتذكل ةالسؾضعي   ةالانتقائي   لسعخفةكسؾمية ال
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ي مؽ أىؼ نى ؛DFT/B3LYPقسشا في ىحا البحث بجراسة نغخية باستعسال طخيقة 
 نالبارامتخات ية لمسجاراتلكتخننالكثافة الإن ، لمجسمةالظاقة الكمية  الظخائق السعتسجة لحداب
 كسا استعسمت القاعجة .الفيديائية نالزؾئية لمسادة

6-311G**  تابع استقظاب عمى الحرات الثقيمة نالييجرنجيؽ نكحلػ معامل انتذار عمى(
مؽ تفاعل  -R-CO-NHالحرات الثقيمة( لمتشبؤ عؽ إمكانية الحرؾل عمى رابظة أميجية

 يل حسض البشدنيػ.ميث -2الأرجشيؽ مع كمؾريج

 
 ( جزيء الأرجشين مع السهاقع السحتسلة لتذكل روابط أميدية1) الذكل

 :البحثتزسشت مخاحل 
 لأكثخ استقخاراا تحجيج السشتج

 الظاقة نالظاقة الشدبية بيؽ السشتجات السحتسمة مقارنة 

 أبعاد الخابظة الأميجية

  تحت الأحسخ لمسشتجات طيؾف ما

 السحتسل مخدند التفاعل
 Method of Calculation  طرائق الحداب -2

 طخيقة نغخية تابع الكثافة عمى ااعتسادً  ع الحدابات الؾاردة في ىحا البحثأجخيت جسي

DFT/B3LYP ]13,2, [ بخنامج السبخمجة في NWChem5.1. [14]. 
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في الخسديشيات مؽ القخن الساضي،  ية تدداد سخعة ناستظاعةلكتخننبجأت الحؾاسب الإ 
جخؾل حيد التظبيق الفعمي ب DFT/B3LYP) ) [12]ما سسح لشغخية تابع الكثافة انىح

في حداب الظاقة، نالبشية الفخاغية، نخرائص الحرات نالجديئات، نالأجدام  لاسيسان 
ات بجلالة تابع لكتخننكتابة طاقة جسمة متعجدة الإب ة تابع الكثافةتقؾم نغخيالرمبة. 
عؽ التابع  اعؾضً ا مسكشً ية لكتخننيجعل استخجام تابع الكثافة الإ نىحا ،يةلكتخننالكثافة الإ

طخيقة  تعج  ، احاليً السؾجي مؽ أجل حداب الظاقة نالكيؼ الؾسظية لمسؤثخات الفيديائية. 
((DFT/B3LYP  لأنيا  ؛الكيسياء الشغخية لمجافي  ااستخجامً الظخيقة الكسؾمية الأكثخ

إعادة صياغة  تعتسج عمىن  ات.لكتخننمتعجدة الإي لجسل لكتخننتدسح بحداب التخابط الإ
 . جسمة أحادية الجديؼالجديسات إلى  لمسدألة الكسؾمية نتحؾيميا مؽ مدألة لشغام متعجد

بذكل جيج مؽ أجل السدافات القريخة  ((DFT/B3LYPتشسحج طخيقة  ،بالإضافة لحلػ
الأسذ الأنلى " "Kohnن ""Hohenbergع ضن . اتلكتخننالتأثيخات الستبادلة ما بيؽ الإ

بخىشا عمى إمكانية حداب خرائص جسمة بؾاسظة تابع ن  1922في عام  ((DFTلشغخية 
بتظؾيخ  "Sham" ن ""Kohn. فيسا بعج، سسحت أبحاث العالسيؽ ةيلكتخننالكثافة الإ

صياغة  تخضعُ ، "Sham"ن ""Kohn. في نغخية نجعميا قابمة لمتظبيق( (DFTنغخية 
يعخف بتابعي  (Functional) يتابع يجخل فييارياضية تعتسج عمى مجسؾعة معادلات 
 BLYPالتخابط  –التبادل  تابعيُكتب  ي.لكتخننالتبادل التخابط الحي يشسحج التخابط الإ

 :الذكل الآتيعمى  االأكثخ شيؾعً  عجي حيفي ىحا العسل نال السدتخجم
   
     [ ]  (   )   

         
           

    (   )   
         

    

  يعبخ
 في حيؽ، Lee, Yang, Paarعؽ جدء التخابط السعخ ف مؽ قبل الباحثيؽ     

   يعبخ 
       لسعاملات. يتؼ تحجيج ا""Beckeعؽ جدء التبادل السعخ ف مؽ قبل     

   :الكيؼ لحلػ اعتسجت السعظيات التجخيبية معؽ مسك تقارببحيث نحرل عمى أفزل 
                   . 
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 أُجخيت الحداباتن نؾاتج التفاعل،  لشسحجةChemCraft [15]   1.6اُستخجم بخنامج

ة نتحجيج البشية الفخاغي، لحداب الظاقةNWChem))  [14]بخنامج  باستخجام الشغخية
استخجمت ن لجسيع السخكبات الجاخمة نالشاتجة عؽ التفاعل. تحت الأحسخ  طيؾف مان 

 .لجسيع الحرات 311G-6** القاعجة
 Results and Discussion سشاقذةالشتائج و ال -3

 :في الأرجشيؽ  -R-CO-NHميجية الأتفاعل تذكل الخابظة دراسة  2-1
نذلػ  ؛ميجيةأأعيخت الشتائج التي حرمشا عمييا إمكانية تذكل ثلاثة مذتقات تحؾي رابظة 

 .3كسا في الذكل رقؼ  ؛ الأرجشيؽ لية نغؾانيجيو في جديءأميشية أن  لؾجؾد مجسؾعات انغخً 

 

 

 ميثيل حسض البشزوئيك-3مع كلهريد  ( الأميدات القابلة للتذكل من تفاعل الأرجشين2) الذكل
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البشية الفخاغية السفزمة لمسذتق الحي يبيؽ تذكل الخابظة الأميجية عؽ   (3)نبيؽ في الذكل 
 . لجديء الأرجشيؽ 1لأنلي في السؾقع الحسض الكخبؾكديمي مع الأميؽ اكمؾريج طخيق تفاعل 

 
 (1)السذتق  لجزيء الأرجشين 1الأميدية في السهقع ( البشية الفراغية السفزلة لتسهضع الرابظة 3) الذكل

. نغيخ في 3تقع فيو الخابظة الأميجية في السؾقع  ثانيسكؽ كحلػ الحرؾل عمى مذتق 
( البشية اليشجسية لمسذتق الأميجي نطخيقة تسؾضع الخابظة الأميجية في السؾقع 4الذكل )

 في جديء الأرجشيؽ. 3
 

 

 (2)السذتق  من جزيء الأرجشين 2الأميدية في السهقع ( طريقة تذكل الرابظة 4الذكل)

 :2أما السذتق الثالث فيؾ الحي تقع فيو الخابظة الأميجية في السؾقع 
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 (3)السذتق  من جزيء الأرجشين 3طريقة تذكل الرابظة الأميدية في السهقع  (5) الذكل

 Geometry Optimization الفزمى اليشجسة 2-3
لمخابظة الأميجية في  *( الشتائج الشغخية للأبعاد الأساسية الفزمى1في الججنل ) نجرج

 :((DFT/B3LYP طخيقة بحدب ةالثلاث السذتقات

 2الخابظة الاميجية في السؾقع  3الخابظة الاميجية في السؾقع  1الخابظة الاميجية في السؾقع  الأبعاد
N-H 1.001 1.008 1.007 
C=O 1.227 1.222 1.222 
C-N 1.370 1.373 1.38 

a  الأبعاد بالأنغدتخنم(Å                   ) 
في الخابظة الأميجية أن أبعاد  الفزمى لميشجسةالشغخية  الحداباتنتائج خلال نلاحظ مؽ 

متقاربة فيسا بيشيا نلكشيا أقرخ بقميل مؽ أبعاد ىحه الخنابط في  ةالسذتقات الثلاث
  Å ن  Å 1.012 بيؽ في الأميؽ الأنليNH  ، يتخانح طؾل الخابظة فسثلًا  ذاتو. الأرجشيؽ

 . Å 1.205 فبمغ الكيسة C=Oأما طؾل الخابظة  ،1.016

 الظاقة الشدبية:   2-3
 فقج ،ةعمى الخغؼ مؽ التقارب الكبيخ بيؽ أبعاد الخابظة الأميجية في السذتقات الثلاث

. لؾحظ أن السذتق اأعيخت الحدابات الشغخية أن ىحه السذتقات تختمف فيسا بيشيا طاقيً 
نجرج في  .2نأقميا استقخارا السذتق  ،3نيميو السذتق  ،1ىؾ السذتق  االأكثخ استقخارً 

 :)الفخق بيؽ طاقة الستساكبيؽ( ةبيؽ السذتقات الثلاثالظاقة الشدبية  (3) الججنل
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 DFT/B3LYPحدب طريقة  الشدبية بين السذتقات الثلاث( الظاقة 2الجدول )

 2السذتق  3السذتق  1السذتق  
(kJ/mol) ΔE 0.00 1.89 15.51 

 يبمغ فقط 2السذتق ن  1السذتق  فإن الفخق الظاقي بيؽكسا ىؾ ناضح مؽ الشتائج الظاقية 

kJ/mol 1.89 ،  بشحؾ  1مؽ السذتق  اأعمى طاقيً  2السذتق  في حيؽ إنkJ/mol 
فزمية تذكل الخابظة ( إلى أن أ3( ن)1التقارب الظاقي بيؽ السذتقيؽ ) عدى يُ  .15.51

نفذ  ؾجؾد أميؽ أنلي، أما فيسا يتعمق بأفزمية أميؽ أنلي عمى آخخ فيالأميجية ل
ية لجؾار زمخة الأميؽ لكتخننبدبب البشى الإ الفخاغية للإعاقةالسخكب فإن ذلػ يعؾد 

( أفزل مؽ 1. كسا نلاحظ فإن تذكل الخابظة الأميجية مع أميؽ أنلي في السؾقع )الأنلي
  ة.ة نفخاغي  ( لأسباب بشيؾي  3السؾقع )

 حداب السخدند  2-3
 ساكب.بحداب الشدبة السئؾية لكل مت Ni=c.e-β.Ei تدسح علاقة مكدؾيل  

 الأنل بحدب العلاقة: ذتقيسكؽ حداب عجد جديئات الس
N1=100/ {1+ e-β.(E2-E1) + e-β.(E3-E1)} 

 الثاني: ذتقأما عجد جديئات الس
N2= 100. e-β.(E2-E1)/ {1+ e-β.(E2-E1) + e-β.(E3-E1)} 

 الثالث: ذتقأما عجد جديئات الس
N3= 100-(N1+N2) 

 T=300 K  kβ=1.38×10-23 J/Kأن  اعمسً 

الثالث أما السذتق ، %18.7نالثاني  ، %55.6نجج أن عجد جديئات السذتق الأنل
 %25.6.فبمغت

 ةالسذتقات الثلاثفي   -CO-NH-الأميجية   تؾاتخ اىتداز الخابظة 4-3
السخكبات التي أداة فعالة لتؾصيف  ( (Vibration Spectroscopyمظيافية الاىتداز تعج  

طيف   DFT/B3LYPباستعسال حدبشا .-CO-NH-شؾع مؽ التحؾي عمى رنابط 
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نبيؽ  .(6) الذكل كسا ىؾ مؾضح في  ةالثلاث لمسذتقات الأميجية امتراص الخابظة
أنساط  نكحلػقيؼ شجة الامتراص نتؾتخات الاىتداز  (2) لججنلاكحلػ في 

 الخابظةأن أنساط الاستظالة  نججنا إذ .-CO-NH-الخابظة  mode  elongationاستظالة

–NH- 2225 إلى 3629تتخانح مؽ cm
-1  

 

 

 (1لسذتق )الأشعة تحت الحسراء ل طيف امتراص (6) الذكل

 
 

 (2) الأشعة تحت الحسراء للسذتقطيف امتراص  (7) الذكل
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 (3طيف امتراص الأشعة تحت الحسراء للسذتق ) (8) الذكل
 ( قيؼ شجة نتؾاتخات اىتداز الخابظة الأميجية في السذتقات الثلاث2نجرج في الججنل )

 DFT/B3LYP :بحدب 
 

 هتزاز الرابظة الأميدية في السذتقات اقيم شدة الامتراص وتهترات ( 3)لجدولا
 DFT/B3LYP الثلاث بحدب 

 NH C=O 
cmالتؾاتخ 

-1
cmالتؾاتخ Km/mol الذجة ((

-1
  Km/molالذجة ((

 251 1739 172 2239 (1السذتق )
 22 1722 21 2225 (3السذتق )
 175 1722 22 2229 (2السذتق )

 3540-3673 ىأميؽ أنل الأرجشيؽ

3573-3499 
   

    3524 غؾانيجية
 

في السذتقات  C=Oنالخابظة  NHتؾاتخ الخابظة  ( تقارب بيؽ2مؽ الججنل ) نلاحظ
-cm 2575إلى  2511 بيؽ (1السذتق )في  NHتؾاتخ الخابظة  يتخانح .ةالثلاث

نىؾ  ،1
عرابة امتراص  نجؾدالتي تذيخ إلى   [16]مع الشتائج التجخيبية اعمى تؾافق جيج ججً 

cm 3500- 3050في الأميج بيؽ  NHخابظة لم نعرابتيؽ متؾسظتي الذجة  قؾية
أما . 1-

ا في الؾعيفية ف بقميل مؽ شجتيعأض فيي الؾعيفة الأميجيةفي  C=Oالخابظة شجة 
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الجراسات التجخيبية لمسخكبات التي نىحا ما يتؾافق مع الأرجشيؽ.  يءالكخبؾنيمية في جد 
ضسؽ السجال  C=Oأميجية عمى نجؾد عرابة امتراص قؾية لمخابظة تحؾي رابظة 

1630cm
-1

cm 710ن  
cm 3500- 3050صابة امتراص قؾية بيؽ  NH نلمخابظة  .1-

-1 
 نعرابتي امتراصي متؾسظتي الذجة.

 :الخلاصة – 4
سؾاقع السفزمة لتذكل رابظة أميجية في مخكب الأرجشيؽ. العؽ التشبؤ  العسلىحا  في تؼ  

السفزل عمى الخابظة الغؾانيجية  نلي ىؾالأميؽ الأ تفاعل أعيخت الحدابات الكسؾمية أن
عاقة يخ لشا أن للإعكسا . (3الججنل رقؼ ). kJ/mol 15 نحؾنذلػ بفارق طاقي مقجاره 

 بيشت نتائج طيؾف . ناستقخارىا في عسمية تذكل السذتقات الشاتجة اا ىامً الفخاغية دنرً 
ميجية في السذتقات الثلاثة نأن أنساط اىتدازىا الأحسخ إلى تذكل الخبظة الأ تحت الأشعة

بالاعتساد عمى طاقات السذتقات  تؾافق أنساط اىتداز ىح الشؾع مؽ الخنابط. كسا قسشا
نججنا أن الشدبة السئؾية الأعمى عائجة  ؛ إذبالاعتساد عمى علاقة مكدؾيل ىامتشبؤ بسخدندل

  نأخيخا الثاني.  ،لثق الثاثؼ السذت ،لمسذتق الأنل
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