
 ملخص
 

يتم إعدادها  إنطلاقا من وتىصيف المنتجات العضىية ذات الأهمية البيىلىجية التي  إنشاء

 الميثيل والهالىجينات

 

٘زا اٌعًّ عجبسح عٓ دساسخ ِٕٙغ١خ ٌٍّٕزغبد اٌعض٠ٛخ راد الأ١ّ٘خ اٌج١ٌٛٛع١خ 

 .ا١ٌّض١ً ٚاٌٙبٌٛع١ٕبد٠ظ١ٕعٙب إٔطلالب ِٓ اٌزٟ رُ 

فٟ ٘زٖ الأطشٚحخ رُ رمذ٠ُ ثعض اٌززو١شاد إٌظش٠خ اٌّزعٍمخ ثزحذ٠ذ ا١ٌٙبوً 

.اٌط١فٟ اٌجظشٞاٌجٍٛس٠خ ِٓ الأشعخ اٌس١ٕ١خ ٚوزٌه اٌّفب١ُ٘ إٌظش٠خ فٟ اٌزح١ًٍ   

اٌزٟ اسزخذِٕب٘ب  (DFT) ف١ّب ٠زعٍك ثٕظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ ِشاععوّب ٠زُ رمذ٠ُ 

اٌزٟ (Hirshfeld surface)  أصٕبء عٍّٕب ٚوزٌه عٍٝ اٌزّض١لاد اٌّخزٍفخ لأسطح ١٘ششف١ٍذ 

 .ععٍذ ِٓ اٌّّىٓ رحذ٠ذ ع١ّع الارظبلاد ث١ٓ اٌغض٠ئبد اٌزٟ رحذس داخً ٘زٖ اٌجٍٛساد

ٌّعشفخ رطج١مبد ِٕزغبرٕب فٟ أخ١شًا ، اسزشٙذٔب ثجعض طشق اٌزٛط١ف اٌج١ٌٛٛعٟ 

خ ٌلإٌزحبَ ٚحسبة اٌذ٠ٕب١ِبد اٌغض٠ئ١ ) (In-vitroِضً اٌزغبسة فٟ اٌّخزجشاٌّغبي اٌج١ٌٛٛعٟ 

 .(molecular docking)اٌغض٠ىٟ 

عخ اٌس١ٕ١خ فٟ عٍّٕب ، ٠زُ رمذ٠ُ إٌزبئظ اٌز١ٌٛف١خ ٚاٌجٍٛس٠خ اٌزغش٠ج١خ ٌح١ٛد الأش

 :اٌّزعٍمخ ثذلخ ث١ٕخ إٌّزغ١ٓ

N - ((4-Chlorophenyl) (2-Hydroxynaphtalen-1-YL) Methyl) Acetamide  

ٚ(Z) -4- (4-hydroxybenzylidene) -3-methylisoxazol-5(4H) -one 

 ٚساِبْ  IRفٟ دسعخ حشاسح اٌغشفخ ثبلإضبفخ إٌٝ دساسخ ِط١بف١خ ٌلأشعخ رحذ اٌحّشاء 

Raman  . 



رُ رٛض١ح ٚدساسخ ع١ّع اٌزفبعلاد ث١ٓ اٌغض٠ئبد اٌّٛعٛدح فٟ ٘زٖ اٌّشوجبد ِٓ خلاي 

 (Hirshfeld surface analysis)١٘ششف١ٍذ  سطح رح١ًٍ إٔشبء

 Gaussian 09 إٌٝ عبٔت اٌذساسخ اٌزغش٠ج١خ ، أعش٠ٕب دساسخ ِحبوبح ثبسزخذاَ سِٛص

ٚ VASP  اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خبٌٕظش٠خ ثئسزخذاَ ٔطش٠خ حسبثبراٌلإعشاء    .(DFT)   

رّذ ِمبسٔخ إٌزبئظ اٌزٟ رُ اٌحظٛي ع١ٍٙب ِٓ حسبثبد و١ّ١بء اٌىُ ثبسزخذاَ 

إٌظش٠خ اٌٛظ١ف١خ ِع اٌزغشثخ. رزعٍك ٘زٖ اٌّمبسٔخ ثبٌّعٍّبد ا١ٌٙى١ٍخ اٌّسزخشعخ ِٓ ح١ٛد 

  Raman .ٚاٌزح١ًٍ اٌط١فٟ ٌشاِبْ (IR) الأشعخ اٌس١ٕ١خ ٚالأشعخ رحذ اٌحّشاء

الأوسذح  خبط١خ ِضبدحأدد رطج١مبد ١٘بوٍٕب فٟ اٌّغبي اٌطجٟ إٌٝ إعشاء رحم١مبد ٌ

 .فمظ ثبٌطشق اٌزغش٠ج١خ ٚإٌظش٠خ

فٟ ٘زٖ الأطشٚحخ ، ٠زُ رمذ٠ُ اٌز١ٌٛف ٚاٌزح١ًٍ ا١ٌٙىٍٟ عٓ طش٠ك ح١ٛد الأشعخ 

 اٌس١ٕ١خ ٌـ

 N - ((4-Chlorophenyl) (2-Hydroxynaphtalen-1-YL) Methyl) Acetamide  

(C19H16NClO2)   ٚ 

(Z) -4- (4-hydroxybenzylidene) -3-methylisoxazol-5(4H) -one 

 (C11H9ON3) 

 P 21 / n عٕذ دسعخ حشاسح اٌغشفخ ٚاٌزٟ رزجٍٛس عٍٝ اٌزٛاٌٟ فٟ ِغّٛعبد فضبء

 Z = 8 .  ع C2 /cِ ِع أسثعخ عض٠ئبد ٌىً شجىخ ٚ

، ٚرّىٕب ١ٙHirshfeldششف١ٍذ ، لّٕب ثزح١ًٍ سطح Crystal Explorer ثفضً ثشٔبِظ

ِٓ فُٙ اٌزشاص اٌجٍٛسٞ ٚرحذ٠ذ اٌزفبعلاد ث١ٓ اٌغض٠ئبد اٌزٟ رٛفش اٌزّبسه فٟ اٌجٍٛساد 

 .اٌّذسٚسخ

 رُ إعشاء حسبثبد اٌّطبثمخ اٌغض٠ئ١خ عٍٝ



N - ((4-Chlorophenyl) (2-Hydroxynaphtalen-1-YL) Methyl) Acetamide  

،  133G ٚ DGDZVP-6 ِغّٛعخ ِٓ لبعذر١ِٓع  B3LYP ِٓ اٌٙغ١ٓ اٌٛظ١فٟ

. ٌمذ احزفظٕب فٟ حسبثبرٕب ، زمبسثخ ِ ضئ١ٍخِع طبلبد رشى١ً  C1 ِّب أدٜ ٌّطبثمخ اٌزٕبظش

-) ، ح١ش رىْٛ طبلخ اٌزى٠ٛٓ ضئ١ٍخ DGDZVP ِع لبعذح B3LYP ثٛظ١فخ

38071.881731 eV) ِعبًِ إرفبق R
2

 .ٚالأطٛايإٌٙذس١خ( أفضً فٟ اٌضٚا٠ب اٌزشو١جبد )

- 4- (4-hydroxybenzylidene) -3-methylisoxazol-5 (4H)- (Z)   ثخظٛص

one   , ِٓ رُ إعشاء حسبثبد اٌّطبثمخ اٌغض٠ئ١خB3lyp  اٌٛظ١ف١خ ِع ِغّٛعخ ِٓ اٌمٛاعذ

6-133G  ٚDGTZVP  ِّب أدٜ إٌٝ رطبثك رٕبظش ،C1  ٚCs  .ِع طبلبد رشى١ً ِزشبثٙخ

             اسزٕبدًا إٌٝ ٔزبئظ طبلبد اٌزى٠ٛٓ اٌّمذِخ ، ٠ّىٓ اسزٕزبط أْ اٌزشىً الأوضش صجبربً ٌـ

(Z) -4- (4-hydroxybenzylidene) -3-methylisoxazol-5 (4H) -one  ٝاٌزٞ أعط ٛ٘

لطج١خ ئ١خ لطج١خ ٚ عضَ صٕب، ) -eV) 37371..59691اٌحذ الأدٔٝ ِٓ اٌطبلخ ل١ّخ رسبٚٞ

Rارفبق ِعبًِ ،ٚ Debye 7.9757ضع١فخ رسبٚٞ 
2

( طٛاي اٌشٚاثظع١ذ عذًا )ِٓ اٌضٚا٠ب ٚا 

 اٌٛظ١ف١خ. B3lypِع  DGTZVPِع إٌّٛرط اٌزغش٠جٟ ، ٚاٌزٞ ٠زٛافك ِع لبعذح 

 رُ رحم١ك اٌزشىً اٌغض٠ئٟ 

- CHMA ٚ (Z) -4- (4-hydroxybenzylidene) -3-methylisoxazol-5(4H) ٌـ

one   ٠ضًب ثٛاسطخ وٛد اٌحسبة إٌظشٞأ VASP (Vienna Ab initio Simulation 

Package)  ثعذ اٌزحس١ٓ إٌٙذسٟ ثع١ٓ الاعزجبس دٚس٠خ اٌىش٠سزبي٠زُ ارخبر ، ح١ش ٘زٖ اٌّشح .

 .، فئْ إٌزبئظ اٌزٟ رُ اٌعضٛس ع١ٍٙب لأطٛاي اٌشٚاثظ ٚصٚا٠ب٘ب لش٠جخ عذًا ِٓ اٌزغشثخ

   حسبة اٌزشدد إٌظشٞ اٌزٟ رُ اٌحظٛي ع١ٍٙب ِٓ و١ّ١بء اٌىُرّذ ِمبسٔخ ٔزبئظ 

(DFT)  ِع ٔزبئظ الأشعخ رحذ اٌحّشاءIR ٚٔزبئظ Raman اٌط١ف١خ اٌزغش٠ج١خ. 

 .سّحذ حسبثبد اٌزح١ًٍ اٌط١فٟ إٌظش٠خ ثزحذ٠ذ الأّٔبط اٌّخزٍفخ لا٘زضاص اٌغضٞء

 حٛي رطج١مبد ثحبس ٚ اٌزحش٠بد الأ



N - ((4-Chlorophenyl) (2-Hydroxynaphtalen-1-YL) Methyl) Acetamide  

ٚ(Z) -4- (4-hydroxybenzylidene) -3-methylisoxazol-5(4H) -one 

لإعشاء رغبسة فٟ اٌّخزجش ضذ خبط١خ الأوسذح ِزجٛعخ ثحسبة الاٌزحبَ  لبدرٕب 

 .اٌغض٠ئٟ

 ٚ DPPH ٚ ABTS ٚphenanthroline assay ثعذ اٌزح١ٍلاد CHMA أظٙش

CUPRAC ٗٔ٠حزٛٞ عٍٝ خبط١خ ِضبدح ٌلأوسذح. رُ رأو١ذ ٘زٖ إٌز١غخ ِٓ خلاي حسبة  أ

 .الاٌزحبَ اٌغض٠ئٟ اٌزٞ ٠ٛضح اٌزفبعلاد اٌّخزٍفخ ث١ٓ اٌغضٞء ٚاٌجشٚر١ٓ

-4- (4-hydroxybenzylidene) -3- (Z)ي  أدٜ الاٌزحبَ اٌغض٠ئٟ 

methylisoxazol-5(4H) -one 

 ٠G = -8 Kcal / molظُٙش طبلخ اٌزى٠ٛٓ إٌٝ اٌزشىً اٌغض٠ئٟ اٌزٞ DPPH ِع اٌعبًِ

 ِٚضجظ صبثذ

M Ki = 1.36 ِّب ٠ؤوذ أْ ث١ٕخ ، C11H9O3N رظٙش ٔز١غخ ع١ذح عذًا ِمبثً اخزجبس 

DPPH ٌخبط١خ ِضبداد الأوسذح. 

وّٕظٛساد: اٌم١بسبد فٟ دسعبد حشاسح ِٕخفضخ عٍٝ ٘زٖ إٌّزغبد ِٕٚزغبد 

 .ذ سٍٛن عزس ا١ٌّض١ً ثشىً أفضًإٌظبئش ِٓ ح١ٛد ا١ٌٕٛرشْٚ ضشٚس٠خ ٌزحذ٠

ل١بسبد إٌشبط اٌج١ٌٛٛعٟ ٌّٕزغبد إٌظبئش ِمبثً اٌخظبئض الأخشٜ ، ثبلإضبفخ 

 .إٌٝ اٌذساسبد اٌط١ف١خ اٌّشئ١خ ٌلأشعخ فٛق اٌجٕفسغ١خ لإوّبي فغٛح الأزمبي


