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 الخلاصة

ه٤ْ  صبثذ اُزأ٣ٖ ُٔغٔٞػخ ٖٓ ٓشزوبد الاحٔبض الا٤٘٤ٓةخ  دساعخ ٗظش٣خ لا٣غبداعشاء رْ 

اُحغبثبد اُشةجٚ  اعزخذٓذ غشم ٖٓ ٤ٌٓب٤ٗي اٌُْ ُـشض أُوبسٗخ ٜٓ٘ب غش٣وز٤ٖ غخثبعزخذاّ خٔ

ٝصلاس غشم اعةزخذٓذ اُحغةبثبد   AM1,PM3ٓٔضِخ ثطش٣وخ اٍ semi empiricalاُزغش٣ج٤خ 

ٝهذ رْ رحذ٣ةذ  ٓةذٟ رطةبثن ٛةزٙ اُطةشم ، ٢ٛٝHF ،DFT ٝMP2 غش٣وخ  ab-initioالاعبع٤خ 

ٓةغ الاعةةظ ا٤ٔ٤ٌُب ٤ةخ أُؼشٝكةةخ ٓةٖ خةةلاٍ ٓ٘بهشةخ أُزـ٤ةةشاد اُ٘ظش٣ةخ اُزةة٢ رةْ حغةةبثٜب ثةةبُطشم 

اُخٔغخ أُشةبس ا٤ُٜةب اػةلاٙ، ٝهةذ ت ٜةشد اُ٘زةب ظ تٕ غشا ةن اُحغةبثبد الاعبعة٤خ ًبٗةذ ادم ٓةٖ 

د اُل٤ض٣ب ٤خ أُحغةٞثخ ٗظش٣ةب ٓةغ ثؼعةٜب اُطشا ن اُشجٚ اُزغش٣ج٤خ ٝرْ ت٣غبد اُؼلاهخ ث٤ٖ أُزـ٤شا

صةةْ رةةْ سثةةػ ٛةةزٙ أُزـ٤ةةشاد ٓةةغ اُوةة٤ْ ا٤ٔ٤ٌُب ٤ةةخ أُؼشٝكةةخ ُ حٔةةبض الا٤٘٤ٓةةخ  .ٝرحذ٣ةةذ غج٤ؼزٜةةب

اُ٘زب ظ اُز٢ رْ اُحصٍٞ ػ٤ِٜب ٖٓ خلاٍ ٛزٙ اُؼلاهخ ًبٗذ ع٤ةذح ٝٛةزا ٓةب  إٕ.  pK1ًضٞاثذ اُزأ٣ٖ 

ح٤ش ًبٗةذ  DFTؼبَٓ الاسرجبغ ٜٝٓ٘ب غش٣وخ اٍ اشبسد ا٤ُٚ ٗزب ظ اُزح٤َِ الاحصب ٢ ػجش ه٤ْ ٓ

،كعةةلا  (0.592( ٝه٤ٔةةخالاٗحشاف اُو٤بعةة٢ ًبٗةذ )0.998ًبٗةةذ ) PM3( ٝغش٣وةخ اٍ 0.999)

أُحغةةٞثخ ٗظش٣ةةب ٓةةغ اُوةة٤ْ اُؼ٤ِٔةةخ ح٤ةةش ًةةبٕ اُلةةشم ثٔوةةذاس   pKaػةةٖ اُزطةةبثن اٌُج٤ةةش ثةة٤ٖ هةة٤ْ 

 .ساعبد تخشٟٛزٙ اُ٘زب ظ ٌٓ٘ز٘ب ٖٓ رطج٤ن ٛزٙ أُزـ٤شاد ك٢ د (0.008)

 أٌُِبد اُذاُخ: ٓشزوبد الاحٔبض الا٤٘٤ٓخ،ا٤ٔ٤ٌُبء اُحغبث٤خ، صٞاثذ اُزب٣ٖ
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ABSTRACT 

It was a theoretical study to calculated values of ionization 

constant  of a group of amino acid derivatives using five methods of 

quantum mechanics for the purpose of comparison, two methods used 

semi empirical represented by a way of AM1, PM3 and the three 

methods used ab-initio basic calculation methods :HF, DFT and MP2, 

the compatibility of these methods with chemical bases known by 

discussing the theoretical variables were calculated by the five ways 

mentioned above, The results showed that the ab initio calculations were 

more accurate than  semi empirical method which were created 

relationship between physical variables theoretically calculated with 

each other and determine their nature. Then link between these variables 

with known chemical values of amino acids ionization constants PK1. 

Results obtained through this relationship was good and that's what 

indicated to him the results of statistical analysis through correlation 

coefficient values, including the method of the DFT where it was 
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(0.999) and the method of the PM3 (0.998) record and stander error 

(0.592), as well as the large overlap between PK1 values calculated 

theoretically with practical values.  The difference of (0.008) for these 

results enables us to apply these variables in further studies.  

Key words: amino acids derivetes, computational chemistry, ionization 

constant. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  Introductionالمقدمة: 

  Presence & Importance of Amino Acidsالأحماض الأمينية أهميحها ووجىدها:
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رحزَ الأحٔبض الأ٤٘٤ٓخ ٓٞهؼب را ت٤ٔٛخ خبصخ ك٢ ػِّٞ اُح٤بح لاٜٗب رؼذ اُٞحذاد اُج٘ب ٤خ 

ًبُزشة٤٤ذ  (Cellulary Function)الأعبع٤خ ُغ٤ٔغ اُجشٝر٤٘بد ًٔب ٝرغْٜ ك٢ اُٞ ةب ق اُخ٣ِٞةخ

ٝٛةة٢ رةة٘ظْ ٗٔةةٞ اُخ٤ِةةخ، كعةةلا ػةةٖ إ الأحٔةةبض الأ٤٘٤ٓةةخ  (Organo Syntheis)اُؼعةة١ٞ 

٣ٖ اُح٤بر٢ ُِٜشٓٞٗبد ٝاُل٤زب٤ٓ٘بدرشبسى ك٢ اُزٌٞ
[1]

.
 

 Ionization Constants of Amino Acidsثىاتث الحأين للأحماض الأمينية:    

ُو٤ةبط اُوةٞح اُحبٓعة٤خ تٝ  (dissociation constant)٣غةزؼَٔ ٓصةطِث صبثةذ اُزلٌةي

كة٢ حبُةخ  (ionazation)اُوبػذ٣خ ٣ٝشةبس إ٤ُةٚ تح٤بٗةب ثضبثةذ اُزةأ٣ٖ. ٣ٝطِةن ٓصةطِث صبثةذ اُزةأ٣ٖ

 .الأ٣ٞٗبد ص٘ب ٤خ اُوطت ٝٛٞ الأصث
[2]
 

٣ٝش٤ش إ٠ُ   pKa ٝرٔزِي الأحٔبض الأ٤٘٤ٓخ صلاصخ تٗٞاع ٖٓ صٞاثذ اُزأ٣ٖ ٢ٛٝ ًٔب ٢ِ٣

 pKc ٣ٔضَ صبثذ رأ٣ٖ ٓغٔٞػخ الأ٤ٖٓ، تٓب اُ٘ٞع اُضبُش pKb ٤َ ٝرأ٣ٖ ٓغٔٞػخ اٌُبسثًٞغ

اُز٢ رحز١ٞ ػ٠ِ ٓغب٤ٓغ هبثِخ ُِزأ٣ٖ.، ًٔب ٝهذ رزٞاعذ ػ٠ِ  Rك٤ش٤ش إ٠ُ أُغٔٞػخ اُغبٗج٤خ 

شٌَ ا٣ٞٗبد ص٘ب ٤خ اُوطت ك٢ اُٞعػ أُزؼبدٍ.
[3]
  

٣ٌٝٔةةٖ تٕ رغةةِي الأحٔةةبض الأ٤٘٤ٓةةخ كةة٢ اُٞعةةػ اُوبػةةذ١ اُوةة١ٞ عةةًِٞب حبٓعةة٤ب إر رلوةةذ 

ٖ تٕ ، تٓب كة٢ اُٞعةػ اُحبٓعة٢ اُوة١ٞ كة٤ٌٔ(anion)ثشٝرٞٗب ُِوبػذح ٝرصجث ثشٌَ ا٣ٕٞ عبُت 

cation)رغِي عًِٞب هبػذ٣ب ٝرٌزغت ثشٝرٞٗب ٝرصجث ثشٌَ ا٣ٕٞ ٓٞعت )
  [4]

ٝك٢ أُحب٤َُ راد 

اُٞعػ أُزؼبدٍ كبٕ رش٤ًض الا٣ٞٗبد ص٘ب ٤خ اُوطت ٣جِؾ تشذٙ ٣ٌٖٝٔ رٞظ٤ث ٛزا اُغِٞى ثبُٔخطػ 

(1.) 
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 ( شكل الأحماض الأمينية في الاوساط المختمفة الحامضية.1مخطط )

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الأحماض الامينية وتراكيبهامشتقات أسماء  (1الجدول )



Kirkuk University Journal /Scientific Studies (KUJSS) 
Volume 12, Issue 3, June 2017 

      ISSN 1992 – 0849 

 

Email: kirkukjoursci@yahoo.com,    www.kujss.comWeb Site: 

kirkukjoursci@gmail.com  
 
 

 Structure Compound Comp.no 

 

CH3-CO-NH-CH2-COOH N-acetyl glycine 1 

 

CH3-CO-NH-CH(CH3)-COOH N-acetyl alanine 2 

 

CH3-CO-NH-CH2-CH2-COOH N-acetylbeta alanine 3 

 

CH3-CO-NH-CH-(CH2-CO-

(NH2))-COOH 
N-acetyl asparagine 4 

 

CH3-CO-NH-CH-(CH2-CH2-

CO-NH)-COOH 
N-acetyl glutamine 5 

 

CH3-CO-NH-(CH2)4-CH(NH2)-

COOH 
N-acetyl lycine 6 

 

CH3-CO-NH-CH(CH2-pH)-

COOH 
N-acetyl histidine 7 

 Computational Chemistry الكيمياء الحسابية:

اُل٤ض٣ب٣ٝخ )ا٤ٔ٤ٌُبء اُ٘ظش٣خ( ٜٝٓ٘ب ٤ٌٓب٤ٗي رؼذ ا٤ٔ٤ٌُبء اُحغبث٤خ احذ كشٝع ا٤ٔ٤ٌُبء 

اٌُْ
[5]

(Quantum mechanics) ٝا٤ٌُٔب٤ٗي اُغض٣ئ٢ 
[6]

Molecular mechanics)  اُز٢
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ٛذكٜب ٛٞ إ٣غبد تْٛ اُصلبد اُز٢ رخص أُشًت ا٤ٔ٤ٌُب ٢ ٝٓوبسٗزٜب ٓغ اُو٤ْ أُوبعخ ثبُطشا ن 

رغزخذّ ك٢ اُزح٤َِ ٝاُزشخ٤ص ٝك٢ ٓغبٗذح اُؼ٤ِٔخ، ٝرؼذ احذ اُلشٝع الأعبع٤خ ك٢ اُجحٞس اُز٢ 

اُزغبسة اُزطج٤و٤خ اُؼ٤ِٔخ 
[7]

٣ٌٖٔ  Theoretical Chemistry. إٕ ٓصطِث ا٤ٔ٤ٌُبء اُ٘ظش٣خ 

تٕ ٣وذّ ثأٗٚ ٝصلب س٣بظ٤ب ٤ٔ٤ٌُِبء اُحغبث٤خ 
[9,8]
 Computational Chemistry  ْٛا ٖٓٝ.

ٝاُز٢ رٔضَ ٓشثغ اُذاُخ أُٞع٤خ   Electronic Density ٛزٙ أُزـ٤شاد ٢ٛ اٌُضبكخ الاٌُزش٤ٗٝخ

( ٝاُز٢ رش٤ش إ٠ُ احزٔب٤ُخ رٞاعذ إٌُزشٕٝ ك٢ ٓ٘طوخ ٓح٤ػ اُ٘ٞاح تٝ ػ٠ِ ت١ رسح ك٢ )

اُغض٣ئخ.
[10]
ٝهٟٞ كبٗذسكبُض ٝص٘ب ٢ اُوطت ٝغبهخ الاػبهخ اُلشاؿ٤خ كعلا ػٖ ثؼط أُزـ٤شاد  ،

اػ٠ِ ٓذاس اٝسث٤زب٢ُ عض٣ئ٢ ٓزبصش   (HOMO)٣ٝٔضَ ,اُطبه٤خ ٜٝٓ٘ب ه٤ْ اُٜٞٓٞ ٝاُِٞٓٞ

ٝٛٞ اهَ غبهخ ُ٘ضع الاٌُزشٕٝ ٖٓ  ,(ionization potential)ٓشـٍٞ ار ٣ٔضَ ثغٜذ اُزأ٣ٖ 

ك٢ٜ رٔضَ تٝغأ  (LUMO)حٍٞ أُشًت إ٠ُ اُحبُخ أُؤًغذح.آب ٣ٝأُذاس الاٝسث٤زبٍ اُخبسع٢ 

(Electronic affinity)٤ٗٝخ( ٓذاس اٝسث٤زب٢ُ عض٣ئ٢ ؿ٤ش ربصش١ كبسؽ ٝرذػ٠ )الأُلخ الاٌُزش
 

٢ٛٝ تهَ غبهخ ٌٓٔ٘خ )لاصٓخ(لأًغبة اٌُزشٕٝ ا٠ُ أُذاس ؿ٤ش اُزأصش١
[11]
،ًزُي ثؼط  

 η)))( Hardness)اُصلاثخ  (أُزـ٤شاد أُحغٞثخ ٖٓ ٛزٙ أُزـ٤شاد اُطبه٤خ ٜٝٓ٘ب
[12]
ٝاُغٜذ  

الاٌُزش٢ٗٝ ا٤ٔ٤ٌُب ٢
[13] (

 Electronic Chemical Potential) ( µ)   ٝد٤َُ الاٌُزشٝك٤ِ٤خ

اٌُش١ٝ
[14] 

Global Elctrophilicity Index (W) :ٝاُز٢ رحغت ٖٓ اُؼلاهبد اُزب٤ُخ، 

 

 

 الجزء النظري

 Theoretical Calculationالحساتات النظرية : 

-PM3) ٝ )(HFٝ (AM1)ٝهةةةذ رةةةْ اٗغةةةبص اُحغةةةبثبد اُ٘ظش٣ةةةخ ٝثطةةةشم ٓخزِلةةةخ ٜٓ٘ةةةب

6.31G(d))  
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 ٝ)((DFT- (B3LYP/ 6.31G(d ( ٝ (MP2-6.31G(d)ٝثبعةةزخذاّ ثشٗةةبٓظ (Chem 

office2015 Gaussian3) : حغت اُخطٞاد ا٥ر٤خ 

  ( Chem. draw)سعٔذ اُص٤ـخ اُغض٣ئ٤خ ٍ ثبعزخذاّ ثشٗبٓظ  -1

 Clean Upتعشاء ػ٤ِٔخ ر٤ٜئخ اُغض٣ئخ ُِحغبثبد ثبعزخذاّ ا٣ؼبص  -2

 .  (MM2)تعش٣ذ ػ٤ِٔخ رخل٤ط اُطبهخ ثبعزخذاّ ثشٗبٓظ  -3

 تعشاء اُحغبثبد حغت ًَ غش٣وخ ٖٓ اُطشا ن أُزًٞسح تػلاٙ. رْ -4

رؤخةز ثؼةط أُزـ٤ةشاد راد اُؼلاهةخ ثبُضٞاثةةذ أُةشاد دساعةزٜب ٜٝٓ٘ةب )اُشةح٘خ ، رةةذاخلاد  -5

  LUMO، تٝغئ ٓغزٟٞ غبه٢ كبسؽ  HOMOكبٗذسكبُض ، تػ٠ِ ٓغز١ٞ غبه٢ ٓشـٍٞ 

 ( ٖٓ ٗزب ظ اُجشٗبٓظ. 

  of Society Scienceزْ ٓؼبُغزٜةب كة٢ ثشٗةبٓظ  ( ٣ٝة4رؤخةز أُزـ٤ةشاد كة٢ اُخطةٞح )

Statistical program  (SPSS)  ُِحصةٍٞ ػِة٠ تكعةَ ٛةزٙ أُزـ٤ةشاد ػلاهةخ ثةبُو٤ْ أُةشاد

 حغبثٜب ٝٓؼشكخ ٓذٟ صوَ ًَ ٜٓ٘ب .

 Results and Discussion :النحائج والمناقشة

  Theoretical Calculationsالحساتات النظرية : 

رْ حغبة ثؼةط أُزـ٤ةشاد اُل٤ض٣ب ٤ةخ ُٔشةزوبد الاحٔةبض الأ٤٘٤ٓةخ ه٤ةذ ك٢ ٛزٙ اُذساعخ 

( ادٗبٙ، ٖٝٓ صْ إ٣غبد اُؼلاهخ ث٤ٜ٘ب ٝثة٤ٖ 1اُذساعخ ُِٝٔٞاهغ اُلؼبُخ ٝحغت ٓب ٓج٤ٖ ك٢ اُشٌَ )

 ه٤ْ صٞاثذ اُزأ٣ٖ ٝثبُطشا ن أُزًٞسح اػلاٙ.

 

 المقحرحة لمشحقات الاحماض الامينية(: المىاقع الفعالة 1الشكل )

إٕ اُٜذف ٖٓ اخز٤ةبس ٛةزٙ اُطشا ةن ٣شةزَٔ ػِة٠ أُوبسٗةخ ك٤ٔةب ث٤ٜ٘ةب ٝث٤ةبٕ تكعة٤ِخ ًةَ 

، إٕ اخز٤ةبس ٛةةزٙ   (pKa)غش٣وةخ ٓةٖ خةةلاٍ دهةخ اُحغةةبثبد ٝرطبثوٜةب ٓةةغ اُوة٤ْ اُؼ٤ِٔةخ ُحغةةبة
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٢ ٓضةَ ٛةزا أُغةبٍ ٓةٖ اُطشا ن  عبء ثبلاػزٔبد ػ٠ِ ًٜٞٗب الأًضش شة٤ٞػب ٝالأًضةش اعةزخذآب كة

 .اُذساعبد ٝتكع٤ِزٜب ك٢ اُحصٍٞ ػ٠ِ ٗزب ظ ده٤وخ ٝٛزا ٓب رْ ٓلاحظزٚ ك٢ الأدث٤بد
[19-15]
  

 حساتات نظرية لثعط المحغيرات الفيزيائية لمشحقات الاحماض الامينية 

 جاثير الشحنات       

رْ حغبة اُشح٘بد ُِزساد ك٢ ٓشًض اُزلبػَ ُٔشزوبد الاحٔبض الا٤٘٤ٓخ  ثبعزخذاّ 

-1ٝأُذسعخ ك٢ اُغذاٍٝ ) (AM1,GVP,MP2,DFT,HF)غشا ن ٤ٌٓب٤ٗي اٌُْ اُخٔظ 

5). 

( ٗشٟ تٜٗب رزـ٤ش ك٢ ٗٔػ ٓؼ٤ٖ ٣ٌٖٝٔ 5-1ٖٓ ٓلاحظخ ه٤ْ اُشح٘بد ك٢ اُغذاٍٝ )

ُٔشًجبد ًٔضبٍ ػ٠ِ ٛزا اُزـ٤ش ٝرٞظ٤حٚ ثشٌَ ٓلصَ رٞظ٤ث ٛزا اُزـ٤ش إرا ٓب ر٘بُٝ٘ب تحذ ا

اع٤زب٣َ ًلا٣غ٤ٖ ٗلاحظ ر٘بهص ك٢ ه٤ْ –ٝثٔوبد٣ش ٤ًٔخ . كئرا تخزٗب ث٘ظش الاػزجبس ٓشًت ٕ

ٓغ اصد٣بد ك٢ ه٤ٔخ اُشح٘خ ػ٠ِ رسح ا٤ُ٘زشٝع٤ٖ ٣ٝؼٞدٛزا ا٠ُ رأصشٛب  C4اُشح٘خ ػ٠ِ رسح 

لا٣زٞهق ػ٠ِ اُزسح أُشرجطخ ثٜب  Rُغبٗج٤خ ح٤ش إ رأص٤ش أُغٔٞػخ ا Rثبُٔغٔٞػخ اُغبٗج٤خ 

ُزُي  C2كوػ ثَ ٣زؼذاٛب ا٠ُ رسح ا٤ُ٘زشٝع٤ٖ ا٣عب راد اُغبُج٤خاٌُٜشثب ٤خ اُؼب٤ُخ اػ٠ِ ٖٓ 

ثبرغبٜٛب ُزُي ارا ًبٗذ أُغٔٞػخ  C4ر٤َٔ رسح ا٤ُ٘زشٝع٤ٖ ُغحت اُشح٘خ أُٞعٞدح ػ٠ِ رسح 

R  اُشح٘خ ٤ٌِٓبٕ ػ٠ِ رسحداكؼخ ُلاٌُزشٝٗبد كغ٤ؤد١ ا٠ُ ص٣بدح ك٢ ه٤ٔخC4  ٝثبُزب٢ُ ص٣بدح

اُشح٘خ ػ٠ِ رسح ا٤ُ٘زشٝع٤ٖ ثغجت اُلشم ك٢ اُغبُج٤خ اٌُٜشثب ٤خ ث٤ٖ اُزسر٤ٖ  . آب اُشح٘خ 

ك٢  (O1,O2)رز٘بهص ُوشثٜب ٖٓ رسر٢ الاًٝغ٤غ٤ٖ   C3الاٌُزش٤ٗٝخ ػ٠ِ رسح اٌُشثٕٞ 

٤ٔب ٣لاحظ ص٣بدح اُشح٘خ ػ٠ِ رسر٢ ٓغٔٞػخ اٌُبسثًٞغ٤َ راد اُغبُج٤خ اٌُٜشثب ٤خ اُؼب٤ُخ ، ٝك

(O1,O2)  ٝاُزسح(N1)  ثشٌَ ٝاظث ًٝٔب ٛٞ ٓزٞهغ ثغجت اُغبُج٤خ . ٖٝٓ خلاٍ ٓلاحظز٘ب

ُحشًخ الاٌُزشٝٗبد ػ٠ِ اُزساد أُٞعٞدح ك٢ ٓشًض اُزلبػَ ٣ٌٖٔ اُخشٝط ثخلاصخ ٓلبدٛب تٕ 

ب لا رزٞهق ػ٠ِ اُزساد اُحشًخ الاٌُزش٤ٗٝخ ٝػ٠ِ اُشؿْ ٖٓ  ًٕٞ ٛزٙ الأٗظٔخ ا٤ُلبر٤خ كئٜٗ

أُغبٝسح ٝإٗٔب رزؼذاٛب ٢ً رصَ إ٠ُ تثؼذ ٖٓ رُي ٝٛزا ٣ٌٖٔ إصجبرٚ ٖٓ ٗوصبٕ اُشح٘خ 

ٝثشٌَ ٣خزِق ػٔب   (O1,O2)ٝص٣بدرٜب ػ٠ِ اُزساد اُطشك٤خ  (C3)الاٌُزش٤ٗٝخ ػ٠ِ اُزسح 

 ٛٞ ٓزٞهغ ك٤ٔب ُٞ ًبٗذ ٛزٙ أُغب٤ٓغ ٓؼضُٝخ .
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 AM1الفيزيائية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية  بطريقة  المتغيرات( 2الجدول )

 

- (,O1,O2,C3,C4)  Charge in carbonyl group in Coulum. 

- ( N ) Charge in amine group in Coolum. 

- (S.E  ) Steric Energy in Kcal / mole. 

- ( VDW) Vander Waalez interaction. 

VDW 

Dipol- 

Dipol 

S.E 

Charge on atom 

Comp. 

H6 N5 C4 C3 O2 O1 

0.8437 -0.1220 0.0840 0.243231 -0.403800 -0.011453 0.288915 -0.350879 -0.301028 1 

1.9922 -0.1874 0.1749 0.242134 -0.396023 0.030367 0.297652 -0.362440 -0.310771 2 

1.7817 -2.8717 0.1310 0.239368 -0.397456 -0.010425 0.308004 -0.364396 -0.294816 3 

0.1940 -4.2850 0.2700 0.246062 -0.379647 0.021914 0.292512 -0.346674 -0.282489 4 

1.1556 -2.5429 0.3739 0.248660 -0.409001 0.043684 0.296396 -0.339469 -0.317164 5 

5.3682 -5.4252 0.4807 0.276642 -0.390533 -0.016250 0.312353 -0.320211 -0.300622 6 

1.0688 -0.5245 0.3899 0.352607 -0.388767 0.031297 0.388320 -0.351204 -0.462807 7 

 

VDW 

Dipol- 

Dipol 

S.E 

Charge on atom 
Comp

. 
H6 N5 C4 C3 O2 O1 

0.8437 -0.1220 0.0840 0.226760 -0.029133 -0.073720 0.360410 -0.383921 -0.291708 1 

1.9922 -0.1874 0.1749 0.227741 -0.016970 -0.070675 0.369705 -0.365108 -0.301667 2 

1.7817 -2.8717 0.1310 0.222182 -0.026807 -0.068187 0.380351 -0.401223 -0.284185 3 

0.1940 -4.2850 0.2700 0.226617 -0.010448 -0.073976 0.366715 -0.381444 -0.268661 4 

1.1556 -2.5429 0.3739 0.231365 -0.039168 -0.054807 0.367570 -0.372839 -0.303421 5 

5.3682 -5.4252 0.4807 0.247517 0.000197 -0.07994 0.380560 -0.361548 -0.305727 6 
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 PM3بطريقة  الفيزيائية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية  المتغيرات( 3الجدول )

 

 MP2بطريقة  الفيزيائية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية المتغيرات( 4الجدول )

 

 

1.0688 -0.5245 0.3899 0.323591 -0.024157 -0.061550 0.436875 -0.382556 -0.409303 7 

VDW 

Dipol- 

Dipol 

S.E 

Charge on atom 

Comp. 

H6 N5 C4 C3 O2 O1 

0.8437 -0.1220 0.0840 0.475720 -0.799055 -0.215510 0.785110 -0.578989 -0.710548 1 

1.9922 -0.1874 0.1749 0.475307 -0.827140 -0.043574 0.790202 -0.566154 -0.731920 2 

1.7817 -2.8717 0.1310 0.469785 -0.810725 -0.126622 0.777117 -0.592778 -0.705043 3 

0.1940 -4.2850 0.2700 0.478847 -0.796795 -0.081013 0.787875 -0.575947 -0.702138 4 

1.1556 -2.5429 0.3739 0.479552 -0.822884 -0.064225 0.796402 -0.576371 -0.733866 5 

5.3682 -5.4252 0.4807 0.516792 -0.800292 -0.122909 0.803366 -0.583287 -0.745056 6 

1.0688 -0.5245 0.3899 0.532960 -0.830406 -0.055088 0.824879 -0.572825 -0.765578 7 

VDW 

Dipol- 

Dipol 

S.E 

Charge on atom 

Comp. 

H6 N5 C4 C3 O2 O1 

0.8437 -0.1220 0.0840 0.417816 -0.578587 -0.227489 0.594576 -0.464514 -0.560382 1 

1.9922 -0.1874 0.1749 0.416435 -0.607007 -0.034567 0.585473 -0.457038 -0.581991 2 

1.7817 -2.8717 0.1310 0.412180 -0.591676 -0.136717 0.584087 -0.475327 -0.559950 3 

0.1940 -4.2850 0.2700 0.412993 -0.572313 -0.045405 0.573284 -0.459604 -0.555062 4 

1.1556 -2.5429 0.3739 0.419554 -0.601028 -0.056370 0.587354 -0.465974 -0.583542 5 

5.3682 -5.4252 0.4807 0.433614 -0.581356 -0.150427 0.610257 -0.478245 -0.591233 6 
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 DFTالفيزيائية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية بطريقة  المتغيرات( 5الجدول ) 

 

 HFبطريقة  الفيزيائية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الا المتغيرات( 6الجدول )

 

 

الأعبط اُ٘ظش١ اُز١ ع٤زْ اػزٔبدٙ ك٢ ٛزٙ أُوبسٗخ ٛٞ ٓةذٟ الاخزلاكةبد كة٢ رٞص٣ةغ اُشةح٘بد 

( ، إر تٕ اُزجةةب٣ٖ الأًجةةش كةة٢ رٞص٣ةةغ اُشةةح٘بد ػِةة٠ 1ػِةة٠ اُةةزساد كةة٢ ٓشًةةض اُزلبػَ)اُشةةٌَ 

ٓذٟ حغبع٤خ اُطش٣وخ أُؼزٔذح ك٢ ٛزا اُ٘ٞع ٖٓ اُزطج٤ةناُزساد ك٢ ٓشًض اُزلبػَ ٣ٔضَ 
[20] 
  .

ٝلأعةةَ رٞظةة٤ث ٛةةزٙ اُلشٝهةةبد ثشةةٌَ تكعةةَ كوةةذ رةةْ سعةةْ اُؼلاهةةخ ثةة٤ٖ اُشةةح٘بد ػِةة٠ اُةةزساد 

(O1,O2,C3,C4,N5)   ُٔشًتn-acetyl glycine  ٓوبثَ ًَ غش٣وخ ٖٓ اُطشا ةن اُخٔةظ

 .(2ًٝٔب ٓج٤ٖ ك٢ اُشٌَ )

1.0688 -0.5245 0.3899 0.420653 -0.611703 -0.005896 0.560188 -0.446202 -0.585533 7 

VDW 

Dipol- 

Dipol 

S.E 

Charge on atom 

Comp. 

H6 N5 C4 C3 O2 O1 

0.8437 -0.1220 0.0840 0.475720 -0.799055 -0.215510 0.785110 -0.578989 -0.710548 1 

1.9922 -0.1874 0.1749 0.480483 -0.821777 -0.046267 0.799199 -0.578540 -0.733192 2 

1.7817 -2.8717 0.1310 0.465769 -0.758659 -0.072354 0.735728 -0.635418 -0.587822 3 

0.1940 -4.2850 0.2700 0.474721 -0.729046 -0.027854 0.798438 -0.581773 -0.719053 4 

1.1556 -2.5429 0.3739 0.479552 -0.822884 -0.064225 0.796402 -0.576371 -0.733866 5 

5.3682 -5.4252 0.4807 0.474721 -0.805247 0.789524 0.789524 -0.719053 -0.581773 6 

1.0688 -0.5245 0.3899 0.479695 -0.830093 -0.014728 0.770745 -0.554481 -0.735658 7 
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 اسيتايل كلايسين المتعادل وبالطرائق الخمس-ذرات مركز التفاعل لمركب ن لشحنات عمى :(2الشكل )

(  ٝ  MP2(3)إر ٣ظٜةةش ٛةةزا اُشةةٌَ تٕ اُزجةةب٣ٖ كةة٢ هةة٤ْ ٛةةزٙ اُشةةح٘بد  ٝأُحغةةٞثخ ثطش٣وزةة٢)

(HF(5))   ٢ٛ الأٝعغ ثٔذاٛب إرا ٓب هٞسٗذ  ٓغ غشم(AM1(1)),(PM3(2)),(DFT(4))  

ٜب ُلاعزخذاّ ثشٌَ تٝعغ ٣ٝغؼةَ اُ٘زةب ظ أُحصةِخ ٜٓ٘ةب ٝٛزا ٓب ٤ٔ٣ضٛب ػٖ ثو٤خ اُطشم ٣ٝؤِٛ

اُغبثوخ ك٢ ٛزا أُغبٍ ػ٠ِ ٓشزوبد اُضب٣ٞك٤ٖ   [21]تًضش دهخ ٝرطبثوب" ٝٛزا ٣زلن ٓغ اُذساعبد

ٝالأًٝغةغ٤ٖ راد اُغةبُج٤خ اٌُٜشثب ٤ةخ  C3ٝاُل٤ٞسإ ٝرُي ٌُٜٞٗب تػطةذ كشٝهةبد ًج٤ةشح ثة٤ٖ 

 اُؼب٤ُخ.

 

 

             Spatial Effectجأثير الحرجية الفراغي:

إٕ أُوصٞد ثبُزشر٤ت اُلشاؿ٢ ٛٞ اُشٌَ اُٜ٘ذع٢ اُز١ ٣ٌٖٔ تٕ رزخزٙ الأحٔبض  

الا٤٘٤ٓخ ٝرٞص٣غ اُزساد ك٢ اُلشاؽ ٝاُز١ رزحٌْ ك٤ٚ ػٞآَ ٓخزِلخ : الأٍٝ ٜٓ٘ب ػبَٓ الإػبهخ 

ٌُزشٝٗبد ُِزساد )ص٣بدح غبهخ اُغض٣ئخ ٝرو٤َِ تعزوشاس٣زٜب( ٝاُز١ ٣ؼَٔ ػ٠ِ ص٣بدح دكغ الا

 أُؼبهخ ثبلارغبٙ اُجؼ٤ذ ُِزخل٤ق ٖٓ حذح اُز٘بكش اُز١ رحذصٚ ٛزٙ أُغب٤ٓغ.
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اُزأص٤ش اُضب٢ٗ ٛٞ اُزذاخلاد اُلشاؿ٤خ ػ٠ِ اخزلاكٜب ًبُزذاخلاد ٖٓ ٗٞع هٟٞ كبٗذسكبُض 

ٝالأٝاصش ا٤ُٜذسٝع٤٘٤خ. ٝث٘بء ػ٠ِ ٓب روذّ كوذ رْ اخز٤بس ثؼط أُزـ٤شاد اُ٘ظش٣خ ٓضَ غبهخ 

.ٝرْ حغبثٜب    ( VDW 1-4)ٝغبهخ رذاخلاد كبٗذسكبُض ٖٓ ٗٞع     (S.E)الإػبهخ اُلشاؿ٤خ 

ً٘ٔٞرط ُٞصق اُزأص٤ش اُز١ رحذصٚ أُغب٤ٓغ أُؼٞظخ ػ٠ِ ٓشًض اُزلبػَ ك٢ الأحٔبض 

 ( .  5-1الا٤٘٤ٓخ ه٤ذ اُذساعخ . ه٤ْ ٛزٙ أُزـ٤شاد ٓذسعخ ك٢ اُغذاٍٝ )

( ك٘لاحظ إ ه٤ٔخ غبهخ الاػبهخ اُلشاؿ٤خ رضداد ٓغ 5-1ٝػ٘ذ رذه٤ن اُ٘ظشك٢ اُغذاٍٝ)

 ص٣بدح حغْ أُغٔٞػخ أُؼٞظخ ٝحغت اُزشر٤ت الار٢. 

(6) (5) (4) (3) (2) (1) Comp. 

0.4807 0.3899 0.3739 0.2700 0.1749 0.0840 S.E 

ك٘لاحظ إ ه٤ٔخ  غبهخ الاػبهخ اُلشاؿ٤خ ٢ٛ اهَ ٖٓ  اع٤زب٣َ ث٤زبالا٤ٖٗ -آب ه٢ ٓشًت ٕ

اع٤زب٣َ الا٤ٖٗ لإ ا٤ُٜئخ اُزش٤ًج٤خ ُٚ اًضش اعزوشاس٣خ ٖٓ أُشًت اُضب٢ٗ كزٌٕٞ غبهزٚ اهَ -ٕ

( ٝه٤ٔزٜب 0.1310اع٤برب٣َ ث٤زب الا٤ٖٗ )-ح٤ش ًبٗذ ه٤ٔخ غبهخ الاػبهخ اُلشاؿ٤خ ُٔشًت ٕ

 ( .0.1749اع٤زب٣َ الا٤ٖٗ )-ُٔشًت ٕ

ٓب ثبُ٘غجخ ُو٤ْ كبٗذسكبُض كززلبٝد حغت أُغٔٞػخ أُؼٞظخ ٝا٤ُٜئخ اُلشاؿ٤خ ا 

رٌٕٞ  (inter-molecular)ُِٔشًجبد ًٝزُي ثبلاػزٔبد ػ٠ِ أُشًجبد اُز٢ رٌٕٞ ربصش ث٢٘٤

كزٌٕٞ ه٤ٔخ كبٗذسكبُض ُٜب  (intra-molecular)اًضش اعزوشاسا ٖٓ أُشًجبد اُز٢ رٌٕٞ ظ٢٘ٔ

 اًجش 

ػلاٙ ٣٘طجن ػ٠ِ اُ٘زب ظ أُحصِخ ثبُطشا ن الأخشٟ إٕ ٓب رْ رًشٙ ت

(AM1,PM3,MP2,HF)   ٝاُز٢ رْ اعزخذآٜب ٝٛزا ٣ؤًذ ػ٠ِ تٕ اُ٘زب ظ تػلاٙ رزٔبش٠ ٓغ

 الأعظ ا٤ٔ٤ٌُب ٤خ أُؼشٝكخ.

 AM1 ( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية بطريقة 7الجدول )

W µ Ƞ LUMO HOMO Comp. 

0.017837 0.0861 0.20778 0.03559 -0.37997 1 

0.018576 0.08724 0.20483 0.03036 -0.37930 2 

0.018137 0.08556 0.20181 0.03069 -0.37292 3 
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0.021204 0.09189 0.19909 0.01532 -0.38286 4 

0.01925 0.08848 0.20336 0.02639 -0.38032 5 

0.015678 0.08141 0.21136 0.04854 -0.37417 6 

0.015683 0.07434 0.17617 0.02750 -0.32484 7 

 PM3  ( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية بطريقة 8الجدول )

W       µ       Ƞ   LUMO HOMO Comp. 

0.071838 -0.1676 0.1955 0.02790 -0.36309 1 

0.074575 -0.16954 0.19271 0.02317 -0.36224 2 

0.072894 -0.1658 0.18856 0.02276 -0.35436 3 

0.078596 -0.17166 0.18746 0.01580 -0.35912 4 

0.077658 -0.17234 0.19123 0.01889 -0.36357 5 

0.067199 -0.16429 0.20083 0.03654 -0.36512 6 

0.073458 -0.15851 0.17102 0.01251 -0.32953 7 

  MP2( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية بطريقة 9الجدول )

W µ Ƞ LUMO HOMO Comp. 

0.022949 -0.11419 0.28408 0.16989 -0.39826 1 

0.023159 -0.11382 0.27968 0.16586 -0.39349 2 

0.021534 -0.10882 0.27495 0.16613 -0.38377 3 

0.027152 -0.12199 0.27402 0.15203 -0.39600 4 

0.02538 -0.11847 0.2765 0.15803 -0.39497 5 

0.020865 -0.1088 0.28365 0.17485 -0.39244 6 

0.013745 -0.0759 0.20953 0.13363 -0.28542 7 

 

 DFT( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا لمشتقات الاحماض الامينية بطريقة 10الجدول )

  W µ η LUMO HOMO Comp. 

0.0632 -0.1267 0.1271 0.0003 -0.25080 1 

0.0656 -0.1265 0.1219 -0.0046 -0.24841 2 

0.0643 -0.1229 0.1174 -0.0055 -0.24032 3 

0.0545 -0.1174 0.1264 0.0090 -0.24379 4 

0.0701 -0.1295 0.1197 -0.0098 -0.24923 5 

0.0482 -0.1103 0.1263 0.0160 -0.23660 6 

0.0674 -0.1126 0.0941 -0.0185 -0.20671 7 

   HFلمشتقات الاحماض الامينية بطريقة   ( قيم المتغيرات الطاقية المحسوبة نظريا11الجدول )
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W µ Ƞ LUMO HOMO Comp. 
0.022949 -0.11419 0.28408 0.16989 -0.39826 1 
0.024274 -0.11615 0.27789 0.16174 -0.39404 2 
0.02399 -0.11388 0.27029 0.15641 -0.38417 3 
0.024428 -0.11664 0.27847 0.16183 -0.39511 4 
0.02538 -0.11847 0.2765 0.15803 -0.39497 5 
0.024428 -0.11664 0.27847 0.16183 -0.39511 6 
0.011721 -0.07201 0.22121 0.14920 -0.29322 7 

 

 ً٘ٔٞرط MP2ُوذ رْ ت٣غبد اُؼلاهخ ث٤ٖ ًَ ٖٓ أُزـ٤شاد ٓغ ثؼعٜب ٝثطش٣وخ 

 ادٗبٙ.ُٝٔشزوبد الأحٔبض الأ٤٘٤ٓخ ٝ ٗزب ظ ٛزٙ اُؼلاهبد تدسعذ ك٢ اُغذاٍٝ 

 

 

 

 2-( قيم معامل الارتباط لمعلاقة بين المتغيرات المحسوبة لمشتقات الاحماض الامينية مع بعضها بطريقة12الجدول )

MP 

W µ Η LUM HO VDW SE H6 N5 C4 C3 O2 O1 المحغيرات 

            1 O1 

           1 0.396 O2 

          1 0.403 0.929 C3 

         1 0.432 0.542 0.463 C4 

        1 0.701 0.490 0.494 0.634 N5 

       1 0.248 0.237 0.934 0.145 0.860 H6 

      1 0.756 0.158 0.453 0.740 0.105 0.712 SE 

     1 0.503 0.400 0.155 0.077 0.173 0.276 0.376 VDW 

    1 0.151 0.338 0.762 0.569 0.351 0.817 0.200 0.703 HOM 

   1 0.823 0.553 0.282 0.478 0.511 0.548 0.652 0.381 0.430 LUM 

  1 0.898 0.989 0.261 0.335 0.714 0.574 0.415 0.805 0.255 0.656 Η 

 1 0.917 0.649 0.966 0.048 0.324 0.803 0.530 0.223 0.798 0.096 0.747 µ 
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1 0.976 0.808 0.468 0.887 0.210 0.289 0.791 0.477 0.102 0.737 0.004 0.743 W 

ا ٜةةشد اُ٘زةةب ظ أُج٤٘ةةخ اػةةلاٙ تٕ ٛ٘بُةةي ػلاهةةبد ع٤ةةذح ثةة٤ٖ ثؼةةط أُزـ٤ةةشاد رزلةةبٝد 

ثبخزلاف هشثٜب ٝثؼذٛب ػٖ ثؼعٜب ٖٓ ح٤ش أُٞهغ اُلشاؿ٢ ٝاُذكغ الاٌُزش٢ٗٝ ح٤ش ًبٗذ  ه٤ْ 

( ثغجت هشة ٛزٙ اُزساد ٓؼٖ 0.929) O1  ٝC3ث٤ٖ رسر٢  MP2ٓؼبَٓ الاسرجبغ ك٢ ٗظش٣خ 

ٓذٟ اُزبص٤ش اُحض٢ ٖٓ خلاٍ اُغحت ٝاُذكغ ُلاٌُزشٝٗةبد كة٢ ٓشةزوبد  ثؼعٜب ٝٛزا ثذٝسٙ ٣ج٤ٖ

( 0.989ٝاُصلادح ) HOMOالاحٔبض الا٤٘٤ٓخ ًبكخ  ٝث٤ٖ أُزـ٤شاد اُطبه٤خ أُزٔضِخ ثطبهخ 

( ٝٛةةزا ٣ؼةةضٟ اُةة٠ اػزٔةةبد ًةةَ ٜٓ٘ٔةةبػ٠ِ 0.917ٓةةٖ عٜةةخ ٝثةة٤ٖ اُصةةلادح ٝاُغٜةةذ ا٤ٔ٤ٌُةةب ٢ )

ٝاُزة٢ رٔضةَ غبهةخ اُزةأ٣ٖ .  HOMOـ٤ةشاد ٜٝٓ٘ةب غبهةخ ثؼعٜٔب الاخشٝاُز٢ ثذٝسٛب ٛزٙ أُز

  (AM1,PM3,HF,DFT)ٝهذ ُٞحظ ٗٔػ ٓوبسة ُٜزٙ اُؼلاهبد ت٣عةب ػ٘ةذ حغةبثٜب ثطشا ةن 

ٓغ روبسة ثغ٤ػ ك٢ هٞح اُؼلاهبد.ٛزٙ اُذساعةخ ت ٜةشد رشاثطةب" ٝاظةحب" ثة٤ٖ هة٤ْ أُزـ٤ةشاد 

 .أُحغٞثخ الإٌُزش٤ٗٝخ ٝاُطبه٤خ

 

 

لمشتقات الاحماض الامينية   PKaيل الانحداري المتعدد لممتغيرات المستخدمة في حساب قيم ( نتائج التحم13جدول )
 لمطرق كافة.

 R SE Parameter Method &Group 

0.997 2.847 

N5 

VDW 

Ƞ 
AM1 

0.998 1.737 

N5 

HOM 

LUM 
PM3 

0.988 9.947 

N5 

VDW 

HOM 
MP2 

0.999 0.592 

VDW 

HOM 

W 
DFT 

0.991 3.499 

VDW 

HOM 

LUM 
HF 

  DFT-N   بطريقة  pKaوالمعادلة التالية تمثل النموذج المستخدم في حساب قيم 
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pKa=16.499+(-0.367*VDW)+(67.029*HOMO)+(71.472*W) 

 ٝػ٘ذ اُ٘ظش ك٢ اُغذٍٝ اُغبثن ٣ٌٖٔ ٓلاحظخ ٓب ٢ِ٣:

ًبٗذ ػب٤ُخ  ٝروزشة  DFTإ ه٤ٔخ ٓؼبَٓ الاسرجبغ اُز٢ رْ اُحصٍٞ ػ٤ِٜب ك٢ ٗظش٣خ 

ٝٓوبسٗزٜب  pKaه٤ٔزٜب ٖٓ اُٞاحذ ٝٛزا ٣ذٍ ػ٠ِ ت٤ٔٛخ اعزخذاّ ٛزٙ أُزـ٤شاد ك٢ حغبة ه٤ٔخ 

 Standard Error(S.Eٓةغ اُوة٤ْ أُغزحصةَ ػ٤ِٜةب ٓةٖ الادث٤ةبد تٓةب ٓوةذاس اُخطةأ اُ٘غةج٢ )

ػ ًةةبٕ ه٤ِةةَ  ُِؼلاهةةخ ثةة٤ٖ  هةة٤ْ صٞاثةةذ اُزةةأ٣ٖ ٝأُزـ٤ةةشاد أُحغةةٞثخ ٗظش٣ةةب كةة٢ اُزح٤ِةةَ اُجغةة٤

ح٤ش ًبٗذ اكعَ ٖٓ ثو٤خ اُ٘ظش٣بد  DFTُٔشزوبد الأحٔبض الأ٤٘٤ٓخ أُزؼبدُخ ك٢ ٗظش٣خ اٍ 

. 

 

 

 لمشحقات الاحماض الامينية نظريا  pKaحساب ثىاتث الحأين 

اعزخذٓذ ٗزب ظ اُزح٤َِ الإحصب ٢ ٝأُحصَ ػ٤ِٜب ٖٓ خلاٍ رحذ٣ذ أُزـ٤شاد أُٜٔخ 

أُغزخذٓخ ُحغبة صٞاثذ اُزأ٣ٖ ك٢ حغبة اُو٤ْ اُ٘ظش٣خ ٝاُلشٝهبد ػٖ اُو٤ْ اُؼ٤ِٔةخ أُةأخٞرح 

ٖٓ الأدث٤بد 
[27-23] 
 (.14) ٝثبُطشا ن اُخٔغخ   ًٝٔب ٓج٤ٖ ك٢ اُغذاٍٝ 

 بالطرائق الخمس مشتقات الاحماض الامينيةوبة نظريا والعممية والفرق بينهما لالمحس  pKa( قيم 11الجدول )

HF DFT MP2 PM3 AM1 Comp. 

ΔpKa
 pKa

** pKa
 ΔpKa

 pKa
** pKa

* ΔpKa
 pKa

** PKa
* ΔpKa

 pKa
** pK

a
* ΔpKa pKa

** pKa
*  

0.14808 3.52191 3.67 0.02559 3.6444 3.67 -0.1360 3.806047 3.67 0.022479 3.647521 
3.6

7 
-0.1048 3.774799 3.67 1 

0.05942 3.66057 3.72 -0.08642 3.8064 3.72 -0.2909 4.010915 3.72 0.117754 3.602246 
3.7

2 
0.03565 3.684343 3.72 2 

0.09245 4.30755 4.4 0.06630 4.3336 4.40 0.38955 4.010449 4.40 -0.1469 4.546900 
4.4

0 
0.25549 4.144506 4.40 3 

-0.39125 4.38125 3.99 0.00864 3.9813 3.99 -0.0888 4.07888 3.99 -0.05711 4.047115 
3.9

9 
-0.02693 4.016926 3.99 4 

0.20169 4.22830 4.43 0.04854 4.3814 4.43 0.20115 4.228844 4.43 0.026323 4.403677 
4.4

3 
-0.04694 4.476942 4.43 5 
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-  pKa
*
        Experimental Values            

-  pKa
**       Calculated     Values   

-  ΔpKa   =   pKa
* - pKa

**  

 

 

 

ٝػ٘ذ اُ٘ظش إ٠ُ ٛزٙ اُغذاٍٝ ٣ٌٖٔ ٓلاحظخ ٓذٟ اُزطبثن اٌُج٤ش ث٤ٖ ه٤ْ صٞاثذ اُزأ٣ٖ 

pKa  ٍأُحغٞثخ ٗظش٣ب ٓغ اُو٤ْ أُغزحصِخ ٖٓ الادث٤بد ُطش٣وخ اDFT  ُٔشزوبد الاحٔبض

الا٤٘٤ٓخ أُزؼبدُخ  ٝٛزا د٤َُ ػ٠ِ دهخ أُزـ٤شاد أُغزخذٓخ ك٢ حغبة ٛزٙ اُو٤ْ ح٤ش اػطذ 

ادم اُ٘زب ظ ك٢ روبسة اُو٤ْ ث٤ٖ صٞاثذ اُزأ٣ٖ اُ٘ظش٣خ ٝث٤ٖ صٞاثذ اُزأ٣ٖ  DFTٗظش٣خ اٍ 

 ab initioأُغزحصِخ ٖٓ الادث٤بد ٝثصٞسح ػبٓخ كإٔ ٗظش٣بد اُحغبثبد الاعبع٤خ   

(MP2,DFT,HF)  ًبٗذ ٗزب غٜب تدم ٖٓ ٗظش٣بد اُحغبثبد اُشجٚ اُزغش٣ج٤خsemi 

empirical  (AM1,PM3)  ٍٝاػطذ ٗظش٣خ اDFT   اكعَ ٝتدم اُ٘زب ظ ٝٗغجخ اُخطأ ك٤ٜب

 ه٤ِِخ عذا ًٝبٕ رغِغَ اُ٘ظش٣بد ٖٓ ح٤ش الاكع٤ِخ ًبلار٢ : 

DFT>HF>MP2>AM1>PM3  

 

 

 

 

 

-0.10361 2.22361 2.12 0.00524 2.1147 2.12 -0.0304 2.150464 2.12 -0.00465 2.124652 
2.1

2 
-0.05375 2.173749 2.12 6 

-0.00617 7.05617 7.05 -0.01907 7.0690 7.05 -0.0399 7.089985 7.05 0.039045 7.010955 
7.0

5 
-0.04059 7.090588 7.05 7 
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