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 شكر وعرفان
الحمد لله حمدا يليق بسلطانه العظيم وبوجهه الكريم حمدا كثيرا طيبا مباركا فيه اللهم لك الحمد حتى ترضى 

على أشرف المرسلين وخاتم النبيين سيدنا  والصلاة والسلامولك الحمد إذا رضيت ولك الحمد بعد الرضى 

 كلبداية، " من لم يشكر الناس لا يشكر الله "  الخلق:سيد  وعملا بقولمحمد وعلى آله وصحبه أجمعين 

ا هل ينممتن نجاح هذا العملإالشديد على ا وعلى حرصه ناوجيهوت ناعلى تأطيري إيمان جيلاني لأستاذتنار الشك

 قدل ا،فهارإش، وجودة هاياتنا إ، وعلى الثقة الكبيرة التي منحاونصائحه اوتواضعهها بلا حدود على صبر

 النظرية الكيمياء في الواسعة بمعرفتها كثيرا وأفادتنا لنا خلال عملنا متاحة دائما كانت

 بوجعدار المدرسة مدير رأسهم وعلى الإداري وطاقمها للأساتذة العليا المدرسة ساتذةأ لكل موصول والشكر

 .هاني بوبكري والكيمياء الفيزياء قسم ورئيس جمال

 

 

 

 



هداءال  إ 
 وفقنا الذي لله فالحمد بفضله إلا الغايات حققنا وما بتوفيقه إلا النهايات بلغنا وما بتيسيره إلا البدايات سلكنا ما

 .التعليمية مسيرتنا في الخطوة هذه لإتمام

 رغم   واكملت العثرات كل تحملت التي القوية العظيمة نفسي إلى ،أولا الطموحة نفسي إلى العمل هذا أهدي

 …بنجاح وانتهت بطموح ابتدت الصعوبات

 اليأس إلى ظلام في أملي وضوء نجاحي سر دعاءها كان من إلى جراحي، وبلسم وبهجتي وقوتي سندي إلى

 .الحياة هذه في وفخري قوتي دمتي "الغالية الحبيبة أمي" إلى يميل لا الذي الثابت وركن ملاذي

 وسار النجاح ورود لي فرش من إلى قلبي سيد إلى وأمتي وأماني مأمني إلى فخر بكل اسمه أحمل من إلى

 دربي ينير أن أجل من ضحى من إلى ،أنوارها وأورثني المهنة هذه مشعل سلمني من إلى الحياة أشواك على

 . "الغالي أبي" الثقة فينا زرع من إلى

 أوقات أياديهم مدت من إلى المتين وجداري الصلبة أرضي الساندين الداعمين ،الحياة في الثابتة الأعمدة إلى

 خير فكانوا عضدي بهم الله شد من إلى خلفي واقفين وارتخيت ضعفت مهما بشجاعتي ويؤمنوا الضعف

 .  "وسلمى حنان "  أخواتيو "أيوب" أخي معين

 وغيث هيثم بالله، معتز يعقوب أحبائي إلى

 لكم وأتمنى قلبي، في خاصة مكانة له منكم واحد كل أيامنا، تنير التي البسمة وأنتم ،بيتنا يملأ الذي الفرح أنتم

 خالص مع لعائلتنا والسعادة الفخر مصدر دائما   وتظلوا لكم حلم كل ليتحقق .حياتكم في والنجاح السعادة كل

 .عبير خالتكم الحب

 إلى النهايات وحلو البدايات عبء معي وتقاسمتا لحظاتي أشاركهم من إلى عمري وصديقتا دربي رفيقتا إلى

 . "أسماءو مروة " روحي من قطعة أصبحتا من إلى نجاحهما كأنه لنجاحي تفرحان من

 رائعة تجربة كانت لقد مع ا قضيناها التي الخمس السنوات على جميع ا أشكركم أن أود الدفعة في زملائي إلى

  معكم بدراستي سعيدة وأنا

 .تحياتي

 الأمور تكن ولم قصيرة الرحلة تكن لم بها اتيت عنها رغما أبت إن لها وأنا نالها لها أنا :قال من وأخيرا

  فعلتها الله بعون ولكن ميسرة،

 .التوفيق ولي والله جهدي وثمرة المتواضع العمل هذا جميعا أهديكم

ر   ي   عب 

 



هداء  الإ 

 العالمين رب لله الحمد أن دعواهم وآخر

 والعلم الحلم سبيل في سنوات خمس دامت ومشقت تعب بعد والختام البدء على وامتنانا وشكرا حبا لله الحمد

 أقطف تخرجي عتبة على أقف اليوم أنا ها قرة للعين اليوم عنائي وأصبح الليالي أمنيات طياتها في حملت

 بعد الحمد ولك رضيت إذا الحمد ولك ترضى أن قبل الحمد لك فاللهم فخر بكل قبعتي وأرفع تعبي ثمار

 حلمي وتحقيق النجاح هذا إتمام على وفقتني لأنك الرضا

 له عمر لا سندا لي دمتم المسيرة هذه لإتمام معي سعى من كل إلى ثم أولا لنفسي النجاح هذا أهدي

 من دربي أنار الذي النور إلى والإصرار بالصبر إلا يأتي لا النجاح أن علمني ومن جبينه العرق كلل من إلى

 الغالي أبي بذاتي واعتزازي قوتي منه واستدميت والنفيس الغالي بذل

 تقر أن تمنت لطالما التي العظيمة الإنسانة إلى بدعائها الشدائد لي وسهلت أقدامها تحت الجنة جعل من إلى

 غاليتي أمي كهذا يوم في لرؤيتي عينها

 أبيو ميأ

 برهم رزقنيأو لي حميهمأ اللهم تعبكم من القليل أوفي وأن أعوضكم أن العظيم العلي الله أسأل

 أيامي خيرة إلى منها أرتوي ينابيع لي فكانوا بهم عضدي شددت من إلى أيامي وأماني الثابت الضلع إلى

 هاميرو أميمة وأخواتيعلي  أخي عيني قرة إلى وصفوتها

   

                      أنا ممطرا سحابا العجاف السنين خلالا كانو منى إل الأخيرة قبل ما والخطوة الأولى الخطوة رفاق إلى

                                                                                                                                                                                                                                       ممتنة

 

 

دة                                                                                          ب   روف 
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 مقدمة عامة
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 مقدمة عامة

 على يعتمد الذي النظرية الكيمياء من فرع هي الجزيئية، بالنمذجة أيضا   الحاسوبية المعروفة الكيمياء         

 وتفسير بتقييم فقط تسمح لا التقنية هذه .الحاسوب استخدام إلى بالإضافة والرياضية الفيزيائية النظريات

 الهياكل نماذج معالجة من أيضا   تمُكّن بل المدروس، للنظام ةالفيزيوكيميائي والظواهر والخصائص التفاعلات

 للأنظمة الجزيئية النمذجة في المستخدمة الحسابية الطرق من العديد حاليا   توجد .الأبعاد وثلاثية ثنائية

 كالطرق (QM) الكم وميكانيكا ،(MD) الجزيئية الديناميكا ،(MM) الجزيئية الميكانيكا بينها من الكيميائية،

 الكبيرة للأنظمة واسع بشكل الطرق هذه ، تستخدم(DFT)الوظيفية  الكثافة ونظرية التجريبية الشبه

 .[1,2,3]سواء حد على والصغيرة

 في الكبيرة الجزيئية الأنظمة دراسة في كبيرا   تقدما   الأبحاث من العديد أحرزت الأخيرة الآونة في         

 كيمياء الضخمة، وتعتبر الجزيئات وكيمياء الحيوية، الكيمياء العضوي، التصنيع مثل: متعددة مجالات

 بشكل الضخمة الجزيئات هياكل واستقرار تكوين يعتمد حيث الواعدة، الحديثة العلوم من الضخمة الجزيئات

 من العديد أجُريت الهيدروجينية. والروابط الكهروستاتيكية القوى مثل: التساهمية غير التفاعلات على أساسي

 والخصائص الهياكل وفهم أفضل بشكل التنبؤ بهدف الأخيرة السنوات في والنظرية التجريبية راساتالد

 في الكبيرة فعاليته والنظري التجريبي النهجين بين الجمع أثبت وقد الضخمة، للأنظمة الجزيئية والتفاعلات

 .[4]التضمين معقدات ذلك في الضخمة بما بالجزيئات المتعلقة المشكلات حل

 في هتمامللإ المثيرة الضخمة الهياكل بين من الحلقي الدكسترين من المكونة التضمين معقدات تعتبر         

 مجموعة مع تضمين معقدات تكوين تستطيع قطبي غير وبفضل تجويفها ،الصيدلانية التكنولوجيا مجال

 هذه ذوبانية لتحسين لحلقيةا الدكسترينات هذه تستخدم حيث.للماء الكارهة الصغيرة الجزيئات من متنوعة

 الحالات بعض في استقرارها وتحسين الحيوي توفرها وزيادة الماء في للذوبان القابلة غير الفعالة المواد

لواسع ا والاستخدامالإنسان  لجسم سميتها وعدم للامتصاص المحفزة خصائصها الآثار الجانبية بفضل وتقليل

 .الصناعاتلها في الكثير من 

 البيولوجية الأنشطة ذات من الجزيئات والذي يعتبر الأوكالبتولجزيء  اخترنإ الخصوص، وجه على         

 استخداماته. من تحد الماء في ذوبانه قلة أن إلا العلاجية، والفضائل المتعددة

-βتجويف  في ECLT الأوكالبتول تضمينا العمل تطرقنا الى دراسة حاسوبية لعملية هذ خلال         

 .مختلفين في إتجاهين β-CDفي تجويف  ECLTتم إدراج حيث  (،β-CDين حلقي )دكستر
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 تحسينه بإستعمال طريق عن β-CD/ECLTالتضمين دراسة طاقة معقد  هو عملنا من الهدف         

بالإضافة الى  ،تجاهينلإا في DFT الوظيفية الكثافة نظرية بواسطة ثم PM6 تجريبية الشبه الحسابات

 .لخإ ....الحرارية الديناميكية والخصائص الهندسية والبنية وه،التش طاقات

  :رئيسيين جزأين في، مقدمة عامةبعد  ،العمل هذا عرض تم        

  :فصلين الى مقسم نظري الأول الجزء

لجزيء  ببليوغرافية دراسة عن عبارة وكان التضمين معقدات عنوان خذأ ولالأ الفصل         

  .بالإضافة إلى معقدات التضمين "الأوكالبتولجزيء الضيف "و " ن الحلقيالدكستري " المضيف

انيكا الكم ئق الكيمياء الحاسوبية كميكرالطدارسة وهو  الجزيئية النمذجة عنوان اخذ الثاني الفصل أما         

  .والميكانيكا الجزيئية

في الدراسة  عليها المتحصل النتائج اقشةومن تحليل تم حيث الثالث الفصل تمثل فييتطبيقي  الجزء الثانيأما 

 .عامة بخاتمةالعمل  ننهي الأخير وفي   β-CD/ECLTالحاسوبية لمعقد التضمين
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.I1. الدكسترين الحلقي  : المضيفالجزيء 

.I1.1. :المقدمة 

ن لكيمياء الجزيئات الضخمة أهمية كبيرة كفرع من فروع الكيمياء الحديثة حيث تعتمد هذه الجزيئات إ        

الكارهة  والتأثيراتالقوى الكهروستاتيكية والروابط الهيدروجينية الضخمة على التأثيرات غير التساهمية ك

تملك تجويفا يسمح بتكوين ويعتبر الدكسترين الحلقي من بين أهم الجزيئات التي للماء وقوى فان دير فالس. 

 ءالضيف داخل تجويف جزي خمة كمعقدات التضمين حيث يدخل جزيءأنواع الجزيئات الضمختلف 

يعتمد فقط على  عقدالم تقراراسوبالتالي فإن ، بطة تساهميةرا أيالمضيف" الدكسترين الحلقي" دون تشكيل 

 .الضيف – تتحكم في جودة التكيف بين المضيفرة التي التساهمية هذه الأخي لروابط غيرا

الأهم  قي من بين المعقداتالمتكونة من الدكسترين الحل الضيف –المضيف التضمين تعتبر معقدات          

: التضمينمعقد لمكونات قدمنا في هذا الفصل من بحثنا وصفا ، ع هياكلها وتوسع مجال تطبيقاتهابسبب تنو

 .الأوكاليبتول/الحلقي دكسترين- ابيت

 .I1.1.:كرونولوجيا الدكسترين الحلقي 

-Aهياكلها هول كتشفاول  رن أنام، 011ول  رر  رذ  را يييد نن الدكسترين الحلقي لأ كتشافاتم         

Villiers  غ رن 0111غ رن راد  بلولرية بعد الهضم البكتيري   3ذجح في ني   ثحي ،[0] 0980نام

ولأطلق نلى ه ه الراد  الذاتجة اسم  ((5O10H6C(O2,3H2)ة شاء حيث أنطى التركيبة الكيريائيالذ

"السليلوليين" وللها خصائص تشبه السليلولي )رقاولرة التحل  الحرضي ولخصائصه غير الرختيلة(، كرا ريي 

       دكسترين حلقي -β( وCD-αدكسترين حلقي )-αتكون  رن الرحتر  أن بلولرية رختلفة ولجولد أشكا 

(CD-β) [0] . 

رن ني  السلالة البكتيرية الرسؤوللة نن تشك  الرولاد  F. Schradingerتركن  0811في نام         

      دكسترين حلقي -αتم التفريق بين الرادتين البلولريتين  0800، ولفي نام [2,3]البلولرية )السليلولييذات(

(CD-αو )β-( دكسترين حلقيCD-β )[11,]طريق قدرتهرا نلى تشكي  رعقدات رع اليولد بلولذين نن: 

  خضر ررادي اللولن في ولسط لا رائي ولال ي يرث أالذولع الأول : يشك  رركبا بلولريا α- دكسترين

 حلقي.

   يرث  الذي والذولع الثاذي: يشك  رركبا بلولريا أحرر اللولن في ولسط لا رائيβ-دكسترين حلقي. 

 أن هذه  غم من التجارب المملوءة بالأخطاءعلى الر H. Pringsheimيوضح  0391في عام         
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ولفي نام  ،[5,6]لها خاصية تشكي  رعقدات رع رركبات نضولية رختلفة (CD-β( و)CD-αالمنتجات )

ولآخرولن الى أن  Freundenberg- kبدأت بذية الدكسترين الحلقي في الظهولر حيث ولص   0831

غليكولييدية برولابط  ببعضها فقط   ولحدات رالتولي الررتبطة  سلسلة رن رن  " تتكولن شرادنجركستريذات "د

𝛼ـ ب − (1 → (  CD–γ)دكسترين الحلقي -γتم اكتشاف  0819. ولبولاسطة ذفي الفريق في نام  [,79,8](4

 .[01]ولتولضيح هيكله بفض  الأشعة السيذية

ختراع حول  استعرالات الدكسترين إه أول  براء  ؤوليرلا H. Pringsheimقدم  0853ولفي نام         

  أثبتولا أن التعقيد بولاسطة الدكسترين الحلقي يسرح بحراية الرولاد إ ،[00]الحلقي في الرستحضرات الصيدلاذية

كرا يييد رن قابلية ال ولبان في الراء ولتقلي  خسائر الرولاد شديد   أكسد بسهوللة بالأكسجين في الهولاءتتالتي 

 التطاير...إلخ.  

ذطلقت دارسة الدكسترين الحلقي بشك  كبير: تصذيع ولتحديث هياك  الدكسترين الحلقي ولالتعرق في إ        

 لخ. إتكولين رعقدات التضرين.... ه نلى دارسة خصائصه الفيييائية ولالكيريائية ولقدرت

ولبعد ند  دارسات أثبتت ندم سرية الدكسترين الحلقي التي كاذت ترذع استخداره، تم إذتاج الدكسترين الحلقي 

 لخ. إذانات الصيدلاذية، الغ ائية.... ولاستخداره في الص

وليتم إذتاجه  ذخفاضوليسترر سعره في الإ سذة طن/0111يبلغ إذتاج الدكسترين الحلقي أكثر رن         

طبيعيا أول رعد  صذانيا ولليولرذا ه ا يسترر ندد الرذشولرات حول  الدكسترين الحلقي ولرعقدات التضرين 

 :[03,02]2108الى نام  0861الرولالي يولضح ندد الرذشولرات رن نام   أساسه ولالشكالركولذة نلى 

  

 .[02]2108الى نام  0861ندد الرذشولرات للدكسترين الحلقي ولرعقدات التضرين له رن نام  :  I.1الشكل
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.I1.1. الحلقيبنية الدكسترين : 

يعتبر الدكسترين الحلقي الطبيعي من عائلة السكريات قليلة التعدد يتكون من حلقة ضخمة من الغلوكوز         

                          ـ   تسمى ب مختزلة غير بلوريةحـلقية سكريات عن عبارة المترابطة بروابط غليكوزيدية وهي 

α-(D-Glucopyranose) ( يمكن الحصول عليها من التحلل الإنزيمي للأميلوزL'amidon بواسطة )

ستة الى ثماني من تحتوي الدكسترنات الحلقية ، [01](CGTase) ختصاراإ( Glucosyltransferaseنزيم )إ

                   قل من ست وحدات منأ عددمن  كما توجد أيضا دكسترينات حلقية تتكون وحدات جلوكوز

.α-(D-Glucopyranose) 

         

 .[05]: رسم تخطيطي نام يولضح التحل  الإذييري للأريلوليI.2الشكل                     

الدكسترين الحلقي على بنية حلقية ثلاثية الأبعاد ذات الشكل المخروطي مجوف حيث  يءيحتوي جز         

رتفاع بينما الإ α-(D-Glucopyranose)يزداد قطر هذا التجويف والكتلة الجزيئية مع زيادة عدد الوحدات 

من مجموعات . يتكون الطرف العلوي الخارجي )نهاية مفتوحة أكبر( [06]دكسترينات الحلقيةلنفسه بالنسبة ل

، أما الطرف الأدنى )نهاية مفتوحة أصغر( يمثل مجموعات الهيدروكسيل 2Cو3Cالهيدروكسيل الثانوية 

 (Hydrophobeبيئة كربونية غير قطبية وكارهة للماء )عن  ةعبار هوداخلي الن التجويف إ. 6Cالأولية 

 أن جميع الدكستريناتإلى ( مما يؤدي Hydrophileبينما السطح الخارجي فهو بيئة قطبية محبة للماء )
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وذلك بفضل التجويف غير القطبي وتزداد قابليتها للذوبان في الماء  [07]الحلقية قابلة للذوبان في وسط مائي 

 .α>β<γفي الاتجاه: 

β- الحلقي  دكسترين(β-CD) هتمام من حيث تشكيل لك أدنى قابلية للذوبان ورغم ذلك هو الأكثر إثارة للإيم

تعزز تكوين حزام  β-CDمعقدات التضمين يمكن تفسير ذلك بأن قرب مجموعات الهيدروكسيل الثانوية لـ 

وقد تم تطوير عدة طرائق لتحسين قابلية ذوبان  ،[09]منحه استقرارا قويا ذيامل من الروابط الهيدروجينية الك

CD-β  التعديلات الكيميائية  ومن بين هذه الطرق [80]ن الحلقي من إنتاج الدكستري ٪ 39حيث أنه يمثل نسبة

 .[21,02]أو الأنزيمية وتخليق البوليمر

   

 الحلقية ثلاثية الأبعاد لرركب الدكسترين الحلقي.  ةالبذي :I.3الشكل                              

الكاره للراء ولالسطح الخارجي الرحب دكستريذات الحلقية رن حيث تجوليفها لطبيعة الريدولجة لالن إ        

للراء تسرح لها بتشكي  رعقدات تضرين رع العديد رن الجييئات الكارهة للراء لتصبح قابلة لل ولبان في 

 .[22]الراء

.I1.1. الحلقيتسمية الدكسترين : 

وبعد تمكن   A-Villiersطرفأول اسم أطلق على الدكسترين الحلقي هو " السليلوزين" من          

Schradinger  عزل بين المادتين البلوريتين أعاد تسميتهما من الدكسترين الحلقي المنA ,B " الىα-

 γدنجر، كما سمي ا( " كما سميت بدكسترينات شرβ-CDدكسترين حلقي )-β( " و"α-CDدكسترين حلقي )

CD– [23]من طرف فريدنبرغ و جاكوبي  
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نات الحلقية يالحلقي" يطلق بصفة عامة لعدة سنوات على جميع الدكستركان مصطلح "الدكسترين          

(α- ،دكسترين حلقيβ-دكسترين حلقي وγ-)نه لا يحتوي على معلومات عن طبيعة ألا إ دكسترين الحلقي

م أسماء ستخدتة المعنية بالتسميات الكيميائية الروابط وعدد وحدات الجلوكوز وهذا ما جعل اللجنة المشترك

نوع  ىير إلتشمتبوعة بمصطلحات  cycloلدكسترينات الحلقية من خلال استخدام سابقة ل اميةشبه نظ

لى إالتسمية  هتشير هذ" cyclomaltohexanose" : " مثلاoseثم نظيف اللاحقة " الروابط وعدد الوحدات

𝛼ـ الدكسترين الحلقي الذي يتكون من ست وحدات جلوكوز المرتبطة ب − (1 → 4)[23]. 

لتمثيل نوع  γو α ،βالدكسترينات الحلقية باستخدام الحروف اليونانية، حيث تستخدم  تكما سمي         

 الروابط الجلوكوزية:

 α-cyclodextrine  :0,1-دكسترين حلقي يتكون من روابط ألفا. 

 β-cyclodextrine  :0,1-دكسترين حلقي يتكون من روابط بيتا. 

 cyclodextrine-γ  :[23]0,1-ن روابط غاماكسترين حلقي يتكون مد. 

تحاد الدوللي للكيرياء البحتة ولالتطبيقية أبسط رن التسرية الذظارية حسب الإولتتريي ه ه التسريات بأذها  

IUPAC  :الرترثلة في 

5,10,15,20,25,30,3 -5 heptakis(hydroxymethyl)-

2,4,7,9,12,14,17,19,22,24,27,29,32,34-

tétradécooxaoctacyclo[31.2.2.23,6.28,11.213,16.218,21.223,26.228,31]non

atétracontane36,37,38,39,40,41,42,43,44,45,46,47,48,49-tétradécole]21[ . 

.I1.1. الحلقيخصائص الدكسترين : 

رترثلة في الجدول  فيييائية ولكيريائية  الحلقي الطبيعي بخصائص الدكسترين يتريي        

 : [29,28,27,26,25]التالي
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 بعض خصائص الدكسترين الحلقي.  :I.1الجدول 

خصائص الدكسترينات 

 الحلقية الطبيعية
α-CD β-CD γ-CD 

 8 7 6 عدد وحدات الجلوكوز

 30O60H36C 35O70H42C 40O80H48C الصيغة المجملة

 الكتلة المولية

)1-(g.mol 
372 0099 0237 

الذوبان المائي عند 

درجة مئوية )غ / 29

 مل(011

 

01.9 

 

0.89 

 

29.2 

 279 281 279 (C)°درجة الانصهار 

قطر التجويف 

 (Åالمركزي )
9.7 7.8 3.9 

 1.8 1.8 1.8 (nm)رتفاع الحلقي إ

 nm 1.071 1.262 1.127)3(حجم التجويف 

(Co29 )pKa 02.9 02.2 02.0 

 سريع بطيء ضئيل نزيميالتحلل الإ

جزيئات الماء 

 المحتجزة في التجويف
6-8 00-02 09-07 
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  .[31]الطبيعةذات الحلقية يالدكسترأبعاد  :I.4الشكل                                    

 I.1.1.1. الحلقيذوبانية الدكسترين : 

إن موضع مجموعات الهيدروكسيل بالإضافة إلى الشكل المخروطي يجعل الدكسترين الحلقي برمائيا          

 ان في المذيبات العالية القطبيةدكسترين الحلقي يعزز الذوبلفالسطح الخارجي ل متميزتينمع منطقتين قطبيتين 

وجد فقط الأكسجين بين الغلوكوزيد يكون أقل حيث ي ك، فإن الجزء الداخلي من التجويفعلى النقيض من ذل

الجزيئات وضع ها للماء. يوفر الجزء الداخلي من التجويف بيئة محبة للدهون حيث يمكن رقطبية وأكثر ك

يسمح هذا التعقيد  والمعقدة اميكي بين حالتها الحرةهذه الجزيئات المضيفة في حالة توازن دين غير القطبية

ن الدكسترينات الحلقية قادرة على إوبالتالي ف قابلة للذوبان في الطور المائي بهذا الشكل بإذابة جزيئات غير

 .[90]ة للماءذابة المركبات الكارهإتعقيد في وسط مائي وال

I.1.1. .2 الحلقيمرونة الدكسترين :                                                                                       

 7و 6جراءها على بنية الدكسترين الحلقي أن هيكله )إرضت العديد من الدراسات التي تم فتإ         

 استمرت هذه الفرضية طويلا لكن البنية المميزة و [92,99] صلب Glucopyranose-(D-α وحدات
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يجعل  [91,99,96]تجعله يشكل معقدات بسهولة مع أشكال مختلفة من جزيئات الضيف الحلقي التيدكسترين لل

نتائج التي تم الحصول عليها بواسطة الكده ؤت وهذا مارين الحلقي غير صحيحة فرضية صلابة الدكست

(RMN عند تضمين المركبات العطرية داخل تجويف ) حيث لم تلاحظ البروتونات من الدكسترين الحلقي

 .[97]( للإشارات المتعددة التي تميز الهياكل الصلبة H-5( و )H-3النوع )

لا يدعم الفحص الدقيق لهيكل الدكسترين الحلقي فرضية صلابتها، على الرغم من أنها تتكون من          

𝛼النوع التي ترتبط ببعضها البعض بواسطة روابط من  صلبة نسبيا ً Glucopyranose)-(D-αوحدات  −

(1 → جول/مول، مما يجعل حاجز طاقة الدوران الداخلي  كيلو 1طاقة الربط تكون في حدود لأن   (4

الحلقي يمكنهم فرض الصلابة على الحلقة الضخمة. ترتبط معقدات الدكسترين  لابالتالي و [96]منخفضا جدا

قد تحد هذه التفاعلات قليلا من مرونة الحلقة الضخمة ولكنها لا بتفاعلات ضعيفة بين الجزيئات وبالتالي 

 دكسترين الحلقي صلابة كاملة.للتستطيع أن تمنح 

كما برهنت مرونة الدكسترين الحلقي بالعديد من الدراسات التجريبية التي تستند على حيود الأشعة          

تتغير بتغير درجة الحرارة بسبب  في درجات حرارة مختلفة أظهرت أن بنية الدكسترين الحلقيالسينية 

يوضح تحليل المعلومات التي تم الحصول عليها من خلال دارسة الأطياف المختلفة  ،ضطراب البروتوناتإ

 91±غليكوزيدية يبلغ الللروابط  لسلسلة من معقدات الدكسترين الحلقي أن تغير درجة الحرارة لزوايا الالتواء

وهذا يشير الى مرونة الروابط  درجة مئوية 7( ±Pyranoseفي حين تبلغ زوايا الالتواء لـ ) درجة مئوية

 مع  الدارسات  تتعارض كل هذه   ،Pyranose[98]الغليكوزيدية مقارنة بالصلابة النسبية للروابط في 

 فرضية 

أضف إلى هذه الدارسات الدراسة بواسطة مطيافية رمان  ،الدكسترينات الحلقية في المجمعاتصلابة 

(Raman spectroscopy.والتي قدمت تأكيدا لمرونة الدكسترينات الحلقية في هذه المجمعات )  

I.1.1.1. الحلقيكرالية الدكسترين : 

تحتوي الدكسترينات الحلقية على العديد من المراكز الكرالية حيث تحتوي كل وحدة من وحدات          

لى أن شكل وحدات الجلوكوز إضافة الإكرالية ومختلقة عن بعضها البعض بكربونات  9الجلوكوز على 

- 91لقي من ، وهي كذلك كلها مختلفة عن بعضها البعض وبالتالي يملك الدكسترين الح[93]يختلف في الحلقة

 .[93]مركزا كراليا 11أو  99
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.I1.1.الحلقي الكشف عن الدكسترين : 

شف الكهي قدم والأكثر شيوعا لدكسترين الحلقي ولكن الطريقة الأهناك العديد من الطرق للكشف عن ا         

ة المخفف ثم يتم إضافذابة الدكسترين الحلقي في الماء أو محلول الخليك إباستخدام محلول يودي حيث يتم 

زرق حيث يعتمد لون المعقد على نوع الدكسترين الحلقي عندما أو أحمر أمحلول اليود ليشكل معقد تضمين 

 . [11,10]( يعطي لونا أزرقCD-β( يعطي معقدا أحمر بينما )CD-αيكون )

الكشف عن طريق التحليل  كما تم تطوير العديد من أساليب الكشف عن الدكسترينات الحلقية من بينها:         

طريقة الكشف بواسطة  و [11](CCM)، كروماتوغارفيا الطبقة الرقيقة [13]ستقطاب، بطريقة الإ[12]الطيفي

HPLC[15,16] ( أظهرت كل هذه الطرائق كفاءتها في الكشف عنCD-α) , (CD-β(و )CD-γ.أو تحليلها ) 

 I.1.1. الحلقيسمية الدكسترين : 

لأغشية البيولوجية الدكسترينات الحلقية ضعيفة السمية، فهي بشكل عام قادرة على المرور عبر اتعتبر          

ى أوزانها الجزيئية لإأو الجلد ولكن بصعوبة وهذا راجع مثل القرنية أو الأغشية المخاطية  المحبة للدهون

عن طريق الفم غير سام كما أظهرت الدراسات أن تناول الدكسترين الحلقي  ،[17,19]ختراقهاإالتي تحد من 

كما يحمي الدكسترين الحلقي  (٪9الى  1.0المعوي المنخفض جدا )متصاص المعدي ولى الإإويرجع ذلك 

نحلال الدم إ( خلايا الدم الحمراء من β-CDمول لـ م01و α-CDم مول لـ9عند التركيز المنخفض )

نحلال الدم عن طريق تعقيد وإطلاق إرة، بينما في تراكيز عالية تسبب ج عن الحراناتالالتناضحي 

 .CD-γ[18,51,50]نحلال ضعيف مع يسترول من أغشية الخلايا وهذا الإالكول

I.1.1. الحلقيتطبيقات الدكسترين : 

كاد تكون الدكسترين الحلقي تدراسات العديدة حول الدكسترينات الحلقية التي أثبتت أن سمية لنظرا ل         

حتلاله مكانا مهما في مختلف القطاعات إتساع مجموعة تطبيقاته وى لإدشبه معدومة هذا أ

 :[52,53,51,55]الصناعية
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 .[90]بعض تطبيقات الدكسترين الحلقي :I.2الجدول              

 أمثلة على التطبيقات  

الصناعة 

 الغذائية

 زيوت، دهون، فيتامينات، ملونات...الخ

مستحضرات 

 التجميل

 العطور، شامبو، الكريمات، المستحضرات...الخ

 لتهابات...الخالمنشطات، الأدوية المضادة للإ الأدوية 

 المحفزات، التصنيع، الكروماتوغارفيا...الخ الكيمياء 

الكيماويات 

 الزراعة

 مبيدات الفطريات...الخ التبغ،

     

 التطبيقات الغذائية:*  

تستخدم الدكسترينات الحلقية في صناعة المواد الغذائية خاصة في حفظ النكهات أثناء التخزين          

يض الروائح غير إزالة أو تخف وتساعد على الحراريحمي من الأكسدة والتحلل ولتعزيز نكهة الأطعمة كما ت

 الطعم.  وإطالة مدةلك تتدخل في استقرار ذواق والتلوث الجرثومي، كذالمرغوب فيها والأ

 . [90]أمثلة على الخصائص المحسنة عن طريق استخدام الدكسترين الحلقي في التطبيقات الغذائية :I.3الجدول 

 المواد المعنية أمثلة على الخصائص 

 المنثول، الخردل، الحلويات.  استقرار المنتجات المتطايرة

 والعسل.توت العليق  مقاومة الأكسدة 

 منتجات الحمية.  مقاومة الحرارة

 القهوة، الشاي، الليمونين.  إخفاء الروائح غير المرغوب فيها 

 بيض.(  ،كوليسترول )زبدة، حليب استخلاص المكونات غير المرغوب فيها 

 حلوى، علكة، بهارات.  إطالة النكهات 

   

 * تطبيقات مستحضرات التجميل:   

الحلقي مجموعة متنوعة من التطبيقات في مستحضرات التجميل حيث يساعد على استقرار  دكسترينلل         

بالإضافة الى نقل وتحسين امتصاص المكونات  .المواد الخام مثل العطور، الزيوت الأساسية وفيتامينات...الخ

 م في منتجات ستخدي كذلك خوخة أو مكونات الحماية من الشمسمكونات المضادة للشيالالنشطة الى الجلد مثل 
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العناية بالشعر حيث يسمح بالحد من تهيج العين عند استعمال الشامبو وتثبيت لون الشعر أو ترطيبه أو حمايته 

 من الحرارة ...الخ

أمثلة على الخصائص المحسنة عن طريق استخدام الدكسترين الحلقي في تطبيقات مستحضرات  :I.4الجدول

 .[90]التجميل

 المواد المعنية  الخصائصأمثلة على 

 الصابون، الرغوة. تحسين قوة الرغوة 

 المنثول والكلوروفيل. إزالة الروائح الكريهة في منتجات النظافة

 E، Aفيتامينات   زيادة قابلية الذوبان 

 

 : الصيدلانيةلتطبيقات ا *

الجزيئات وتحريرها بسهولة وهذا ما تعمل مرونة وتجويف الدكسترين الحلقي على تغليف العديد من          

دكسترين الحلقي باقتحام المجال الصيدلاني بكثير من معقدات التضمين لدرجة أن صناعة الأدوية لسمح ل

إلى عدم سميتها ومن  ويرجع هذا النمو الكبير التي تستخدم الدكسترينات الحلقيةأصبحت الصناعة الأولى 

 والانخفاض الكبير في أسعارها.   شتقاتهااجها وتصنيع مإلى التقدم المحرز في إنت ناحية أخرى

نات النشطة كما يساعد على ذابة المكوإحلقية في مجال الصيدلة في تحسين تكمن أهمية الدكسترينات ال         

وزيادة فعاليتها،  ويوفر حماية للأدوية من التلف والتفكك ةثار الجانبيالآدوية في الجسم ويخفض من الأنقل 

ن هنالك مركبات سائلة معينة يمكن تحويلها بفضل معقدات التضمين إلى منتجات بلورية أكثر أضافة الى بالإ

 ن قابلية ذوبان الأدوية في الماء مما يؤدي إلى مرور أفضل في الدمعملية لتحضير الأقراص. التعقيد يزيد م

حماية الأغشية مزعج للأدوية، الطعم ال، ائح الكريهةوالر، الحلقية على تقليل المرارة كما تعمل الدكسترينات

 المخاطية للمعدة، الخواص وزيادة التأثير العلاجي. 
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أمثلة على الخصائص المحسنة عن طريق استخدام الدكسترين الحلقي في التطبيقات  :I1. الجدول 

 .[90]الصيدلانية

 المنتجات المعنية أمثلة على خصائص

 المنثول والكافور.  استقرار الجزيئات المتطايرة

 (.Phenylbutazoneفينيلبيوتازون) نخفاض الآثار الجانبية إ

 .A, D, E, Kالبروستاجلاندين، فيتامينات  زيادة الذوبان 

 (.Indometacinإندوميتاسين ) تحسين التوافر البيولوجي 

 .A، Eفيتامينات  استقرار الجزيئات المؤكسدة

 (Aspirinحمض الساليسيليك ) استقرار جزيئات القابلة للتحلل بالماء  

.2.I  لالأوكالبتو : الضيفالجزيء  

كتشاف ا للمكونات الصيدلانية الفعالة لإتعرف على النباتات مند فترة طويلة باعتبارها مستودعا مهماللقد تم 

من بين  [57]وقد ظهرت جزيئاتها الصغيرة الموجودة بشكل طبيعي كفئة بارزة من المركبات العلاجية الأدوية

 [أوكتان(.2.2.2أوكسابيكلو]-2-ثريميثيل-,03,3سينيول)-0,8هذه العناصر 

1,8-cinole (1,3,3-trimethyl-2-oxabicyclo] 2.2.2[octane). 

 رمصاد تقطيروهو مركب مشتق بشكل طبيعي من  [98]الأوكالبتولاسم  F. S. Cloezأطلق ، 0871في عام 

بمكونه الرئيسي والأكثر أهمية وكالبتوس الأيشتهر زيت  ،[93]غارالكليل الجبل وإنباتية مثل: الأوكالبتوس و

يتكون الزيت بشكل أساسي من مركبات عضوية  [61]31الى%ه لأوكالبتول الذي يمكن أن يصل تركيزا

 أحادي التربينويد عديم اللونسائل  لالأوكالبتو [60]السيسكيتربيناتومتطابرة بما في ذلك التربينات الأحادية 

 . متزاج مع المذيبات العضويةقابل للذوبان في الماء ولكنه قابل للإ ، فهوغير[62]الحلقةوإيثر ثنائي 

.I1.1. الأوكالبتولخصائص : 

 :خصائص الفيييائية ولالكيريائية الرترثلة في الجدول  التاليالب ولكالبتول يتريي الأ
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 .[63]خصائص الأولكالبتول  ضبع :I.6الجدول   

  خصائص الأوكالبتول 

 هيكل الأوكالبتول

  

-2-ثيلثريمي-,03,3سينيول)-0,8  الاسم الكيميائي

 [أوكتان(.2.2.2أوكسابيكلو]

 O18H10C الصيغة الكيميائية المجملة

 091.29 ( g/molالكتلة المولية)

 076 (C)°درجة الغليان

 0.9 (C)°نصهارنقطة الإ

 1.320 الكثافة

 

.I1.1تطبيقات الأوكالبتول. : 

طبيعي ذو خصائص متعددة مما يجعله يستخدم على نطاق واسع في مختلف المجالات  مركب الأوكالبتول

 :[61]بعض تطبيقاته فيما يلي

 أمراض من بينها  المجال الطبي: يستخدم الأوكالبتول كمادة خام وعنصر نشط في الأدوية لعلاج عدة

 ، أمراض جلدية...الخ.تتهابالالإأمراض تنفسية، 

 .المجال الصناعي: يستخدم في تصنيع المنظفات، الأصباغ والعطور وذلك لرائحته المنعشة ...الخ 

  ضارة ومبيد حشري طبيعي ال لنمو النباتات لأنه يمنع نمو بعضالمجال الزراعي: يستخدم كمنظم

 ...الخ.

 فراز الدهون في ار، حب شباب، منظم لإالمجال التجميل: يستخدم لتهدئة البشرة الملتهبة، تقليل احمر

 البشرة ومنظف لفروة الرأس...الخ.

  الأغذية والمشروبات، مواد حافظة والمكملات الغذائية المجال الغذائي: يستخدم كمنكه في صناعة

                                                                                                                     ...الخ

 ونظرا لتعدد بينما لا يذوب في الماء  متزاج مع المذيبات العضويةالإ يمتاز بقدرته على لالأوكالبتو    
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استخداماته في مجالات مختلفة تعتبر خاصية عدم ذوبانه في الماء عاملا يحد من بعض استخداماته لذا يتم 

 استخدام معقدات التضمين لتعديل هذه الخاصية وتوسيع نطاق استخداماته بشكل أكثر فعالية. 
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 .3.I التضمينمعقدات : 

 .1.3.I التضمينعموميات حول معقدات : 

 الضيف هما هو المضيف )المستقبل( والآخر، أحدعدة جزيئاترتباط جزيئي بين إ ومركب التضمين ه      

غير التساهمية مثل القوى الكهروستاتيكية والروابط الهيدروجينية والتأثيرات  تالتداخلا تأثير)الركيزة( تحت 

 الكارهة للماء وقوى فان دير فالس...الخ والتي تسمح بتفكك سهل ومرن للمركب المتكون. 

تشكل جزيئات الدكسترينات الحلقية "القفص" لمعقدات تضمين مع عدد كبير من الجزيئات المتنوعة          

ذكرنا سابقا ة، مشحونة، قطبية أو غير قطبية( كانت المركبات صلبة أو سائلة أو غازية، وذلك كما )محايد

 غير قابل للتشوه ومضاد للماء مما يسمح لها بحبس أو تغليف الجزيئات الأخرى.ال لهيكلها وتجويفها

 

 ضيف.التمثيل لتكوين معقد تضمين بين الدكسترين الحلقي وجزيء  :I.5الشكل 

كتساب الطاقة الذي يحققه نظام إفي تجويف الدكسترين الحلقي على  يعتمد مبدأ تضمين الضيف         

تشغل جزيئات الماء التجويف غير القطبي  مائيأي في المحلول ال ،أثناء عملية التعقيد الضيف –المضيف 

ذلك يمكن بسهولة ل [69] القطبي اتية من النوع القطبي/غيردكسترين الحلقي الذي يولد تفاعلات طاقة غير مولل

 .[66] أقل قطبية من الماء ضيف" مناسب استبدال جزيئات الماء هذه بـ "جزيء

 

 .[67]مثال على تكوين معقد تضمين :I.6الشكل 
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رتباط وتفكك معقد التضمين المتكون بين الدكسترين الحلقي والضيف للتوازن الديناميكي إيخضع         

 :الحراري التالي

CD + I↔CD.I 

]𝐈][𝐃𝐂]/[𝐈.𝐃𝐂=[𝟏/𝟏𝐊 

 حيث: 

 CD  (الدكسترين الحلقي)جزيء المضيف ال: يمثل. 

 I :جزيء الضيفال. 

 1 /1K :[68]ين الدكسترين الحلقي وجزيء الضيفمركب التضمين بهو ثابت الاستقرار ل. 

تداخل لا يحدث أي  كارهة للماءقد هي في الأساس قوى إن التفاعلات التي تعمل على استقرار المع         

، وهكذا تتعايش العديد من القوى بين الجزيئات في وقت واحد من أجل تعزيز [63,71] تساهمي أثناء التعقيد

وى على طبيعة جزيء الضيف والمذيب إن استقرار المعقد والحفاظ عليه. تعتمد الأهمية النسبية لكل من الق

ة للماء إضافة إلى القوى كاره الضيف –المضيف من استقرار نظام تض هم هذه القوى بين الجزيئات التيأ

 .[70]هي تفاعلات فان دير فالس

يؤدي إلى  مما كن أن يكون تضمينا جزئيا أو كلياإن تضمين الدكسترين الحلقي لجزيء الضيف يم         

يعتبر حجم  .[72]زيئات من المضيف أو جزيئات الضيفتكوين معقدات من المحتمل أن تشتمل على عدة ج

بعض  I.7الشكل  يمثل ،والاستقراروتجويف الدكسترين الحلقي من أهم العوامل المؤثرة في قياس المتكافئ 

  :بترتيبات هيكلية مختلفة دكسترين حلقيأمثلة لمجمعات ضيف و

 

 تمثيل تخطيطي لبعض أنواع القياس المتكافئ. :I.7الشكل 
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دكسترين الحلقي واحد يتوافق مع أي أن جزيء ال، 0:0التضمين شيوعا هي من النوع  عقداتأكثر م       

فإن  ل داخل التجويف. إذا كان الجزيء أكبر من أن يتسلل بالكام[79]يء ضيف مشمول كليا أو جزئيازج

الحالة ننتهي الحلقي في هذه من الدكسترين  خرآها بجزيء يمكن بدورها تغليف نهايته الأخرى التي تترك خالية

حتواء جزيء الضيف أو لإ بما يكفي يراكما يجب أن يكون التجويف كب، [ 71] 2:0بتكوين مركب من نوع 

 ،تجاذباتبحيث لا يمر هذا الجزيء فقط عبر التجويف دون إنشاء ء منه ولكن ليس كبيرا جدا على الأقل جز

 α-CDختلاف أنلإعن هذا ا مختلفة وينتج بأحجامكما قلنا سابقا أن الدكسترينات الحلقية الثلاثة بها تجاويف 

يشكل  β-CDو خفضة أو تحتوي على سلسلة ألفاتيةيضمن المزيد من الجزيئات ذات الكتل الجزيئية المن

يشكل معقدات تضمين  γ-CDبينما الحلقية غير متجانسةمعقدات تضمين مع الجزيئات العطرية أو الجزيئات 

 .[79]حلقاتمع جزيئات أكبر تحتوي على عدة 

يمكن أن يحدث التغليف الجزيئي في كل من الحالة السائلة والصلبة حيث يعطي تكوين معقد التضمين          

مختلفة عن تلك التي ئص فيزيائية وكيميائية جديدة والدكسترين الحلقي وجزئ ضيف معقدات تضمين بخصا

خصائص الطيفية للمضيف تعديل ال ،لتفاعل الكيميائيالتغير في ا ،كالتغيير في الذوبانية [76] كانت قبل التعقيد

نزياح الكيميائي في الرنين المغناطيسي النووي، الطول الموجي للامتصاص الأقصى في القياس والضيف )الإ

 تعديل الخصائص البيولوجية، وما إلا ذلك.  الطيفي للأشعة فوق البنفسجية(، تعديل الخصائص الكيرالية،

قياس هذه الخصائص. من المهم التأكيد  كتشاف وتحليل التضمين علىلإتعتمد الطرائق المستخدمة          

القياس ، تتعلق بواقع التضمين على أن التحليل الكامل والفعال لمركب التضمين المحتمل يجب أن يقدم إجابات

ت من بين التقنيا ين ومع ذلكية ثلاثية الأبعاد لمركب التضمكما يجب أن يقترح بن المتكافئ وثابت ارتباطه

غالبا ما يكون هذا بسبب القيود  جابة على هذه الأسئلةالتحليلية المستخدمة بشكل شائع القليل منها يمكنه الإ

 التقنية أو النظرية، من بين الطرائق المستخدمة للكشف عن التضمين:

  السينية.الأشعة        

 الرنين المغناطيسي النووي. 

  تقنياتSpectrophotometry[77,78]. 

 

 .2.3.I التضمينالعوامل المؤثرة على عملية : 

 حجم التجويف: -1

جزيء الضيف فإذا كان ستيعاب دكسترين الحلقي كبيرا بما يكفي لإيجب أن يكون حجم التجويف ال         

فلن يتمكن جزيء الضيف من الدخول ولن يتشكل معقد التضمين، وإذا كان كبير  حجم التجويف صغير جدا

 عدم استقرار معقد التضمين وكذلك مما قد يؤدي إلى مساحة كبيرة فارغة داخل التجويف جدا فسيكون هناك

 حيث تعتمد هذه الأخيرة على حجم التجويف، ففي التجويفات والضيف المضيف  نمن ناحية قوى التفاعل بي
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الصغيرة تكون التفاعلات أقوى بينما في التجويفات الكبيرة تكون التفاعلات أضعف بسبب المسافة الأكبر بين 

 .[73]الضيف وجدران التجويف للمضيف

 تأثير الرقم الهيدروجيني: -1

 نأقابلية ذوبانه وتفاعله حيث يمكن يؤثر الرقم الهيدروجيني على: خصائص الدكسترين الحلقي مثل          

وين معقدات تضمين مع جزيئات تؤدي هذه التغييرات في الدكسترين الحلقي إلى التغيير في قدرته على تك

 ضيف.ضيف والميؤثر على شحنة جزيء الضيف وقوى التفاعل بين الكما  اخرى

 تأثير درجة الحرارة: -1

الدكسترين الحلقي من خلال تلعب درجة الحرارة دورا هاما في تكوين واستقرار معقدات التضمين في          

 التأثير على:

الديناميكية الحرارية حيث كلما ارتفعت درجة الحرارة تزداد الطاقة الحركية للجزيئات مما  -              

يضا إلى تفكك معقدات أسترين الحلقي، يمكن أن يؤدي ذلك يؤدي إلى زيادة حركتها داخل تجويف الدك

 .التضمين مما يقلل من استقرارها

قد يؤدي ارتفاع درجة الحرارة إلى التقليل في قوى التفاعل بين الضيف والمضيف  قوى التفاعل -              

وفي حالات اخرى قد تؤدي هذه الأخيرة إلى زيادة في قوى التفاعل  ما يؤدي إلى تفكك معقدات التضمينم

 .[31]بين الضيف والمضيف وبالتالي استقرار معقدات التضمين

 .3.3.I الحلقيالقوى المشاركة في معقدات تضمين الدكسترين : 

المتبادلة بين جزئ المضيف وجزئ الضيف والمذيب  التجاذباتن ظاهرة التعقيد هي نتيجة للعديد من إ         

للقوى الدافعة التي نتجت أثناء  لذلك تم تسليط الضوء على شرح هذه التفاعلات من خلال الكثير من الدراسات

 هي: ةمناقشلتعقيد ومن بين أكثر القوى الدافعة ا

 الكهروستاتيكية: التجاذبات -    

يشمل  ثنين من الجزيئاتإشترك المتبادل بين توزيعات شحنة الم جاذبالطاقة الكهروستاتيكية هي الت         

عددة وثنائيات الأقطاب والأقطاب المت اتجة عن الشحنات الدائمةالتفاعل جميع القوى الكهروستاتيكية الن

 : [08,81]الكهروستاتيكية إلى ثلاثة أنواع التجاذباتيمكن تقسيم  ،الكبيرة الموجودة في النظام

 .الأيوني تجاذب -

 .ثنائي القطب-الأيوني تجاذب -

  .ثنائي القطب-القطب ثنائيتجاذب  -
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 فان دير فالس:تجاذب  -

 "يوهانس ديديريك فان دير فالس"والتي سميت على اسم الهولندي  (VDW)قوى فان دير فالس          

ن من أصل كمي تعمل بي ، هي قوى كهرومغناطيسية ضعيفة0301الحائز على جائزة نوبل في الفيزياء عام 

 (Phenomenology)تم تقديمها في البداية في شكل مصطلحات ظاهرية  الجزيئات وحتى الذرات المحايدة

 الحقيقية لأنها لم تعد تتصرف وفق لقانون الغاز المثالي.  VDWا يسمى بغازات في معادلة حالة م

ان قوى فان  ،لنمذجة هذه القوى بشكل أكثر دقة كتشاف معادلة شرودينجرإنتظار إكان من الضروري          

 : [90]دير فالس هي في الأساس مزيج من ثلاثة أنواع مختلفة من القوى الناتجة عن تأثيرات مختلفة

 وتنشأ هذهب الجزيئات غير القطبية الى بعضها البعض ذ: هي قوة ضعيفة تج "Keesom "قوة كيسوم -

عندما تقترب هذه ثنائيات الأقطاب  قطبي، حيثالقوة عندما تكون ثنائيات الأقطاب مؤقتة في الجزيء غير 

 المؤقتة تنشأ قوى تجادب كهربائية.

عندما تتفاعل ثنائيات الأقطاب  وتنشأب الجزيئات القطبية ذ: هي قوة ضعيفة تج "Debye"قوة ديبي -

 الدائمة في جزئ قطبي مع جزئ قطبي آخر.

ن تخلق عزما أء في حالة الجزيئات غير القطبية يمكن لحركة إلكترونات الجزي :"London "لندن قوة -

 .[82]ن يستقطب الجزيئات المجاورةأفوريا ثنائي القطب يمكن 

 الهيدروجينية:الروابط  -    

تنتج الرابطة الهيدروجينية من التفاعل الكهروستاتيكي بين ذرة الهيدروجين المرتبطة تساهميا بذرة          

  لكتروناتوسلبية تملك زوج غير مشترك من الإ( وذرة ثانية أكثر كهرO، N، Sأكثر كهروسلبية )المانح( )

 ت من طاقة فان دير فالس. ارجينية أكبر بعشر ملرابطة الهيدروطاقة ا ، (O-H...O = C )) مستقل (

الأحماض النووية وفي تبادل  البروتينات،را في استقرار هياكل تلعب الرابطة الهيدروجينية دورا كبي         

غالبا ما تكون الروابط الهيدروجينية بين الجزيئات ويمكن أن تكون داخل الجزيئات إذا سمحت  البروتينات

 تم تحديد أهمية الترابط الهيدروجيني جيدا زيء. في كيمياء الدكسترين الحلقيبذلك طبيعة الذرات وهندسة الج

دكسترين الحلقي بوضوح أظهر عدد من الهياكل البلورية لمعقدات ال في معقد التضمين في الطور الصلب

 .[84,58 ,38] الحلقيوجود روابط هيدروجينية بين الضيف وهيدروكسيل الدكسترين 

 التفاعلات الكارهة للماء: -    

تعتبر التأثيرات الكارهة للماء بمثابة مظهر من مظاهر استبعاد الجزيئات الكبيرة أو الجزيئات من          

تلعب هذه التأثيرات دورا هاما في تعقيد الجزيئات العضوية بواسطة  ،)المذيبات القطبية )غالبا الماء 

 .[68,87]المضيف في الماء ويمكن تقسيمها إلى مكونين: القصور الحراري ومحتوى حراري
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  تأثير المحتوى الحراري )الأنتالبي( الكاره للماء يتكون من تثبيت جزيئات الماء التي لم تعد تحل

 الضيف. المضيف بعد التعقيد مع

  تأثير القصور الحراري )الأنتروبي( الكاره للماء يتكون من أكبر استمرارية في بنية المذيب بعد

                                                                                                                                        التعقيد بين جزيء المضيف وجزيء الضيف.

 .4.3.I الحلقيآلية التعقيد في الدكسترين : 

 يمكن تقسيم آلية التعقيد إلى ست مراحل رئيسية:         

 تعتمد عملية التقارب على:حيث  الدكسترين الحلقي من جزيء الضيف تقترب جزيئات التقارب:*     

 يجب أن يكون حجم جزيء الضيف متوافقاً مع حجم تجويف الدكسترين الحلقي. :* الحجم    

 يمكن أن تتفاعل جزيئات الدكسترين الحلقي القطبية مع جزيئات الضيف القطبية. :* القطبية    

يمكن أن تتفاعل جزيئات الدكسترين الحلقي ذات الشكل المحدد مع جزيئات الضيف ذات الشكل  :* الشكل    

 .المحدد

تفقد جزيئات الماء الموجودة داخل تجويف الدكسترين الحلقي روابطها الهيدروجينية  :المذيبتفكيك *     

 حيث تطُرد جزيئات الماء من تجويف الدكسترين الحلقي.

تفقد جزيئات الماء الموجودة حول جزيء الضيف روابطها الهيدروجينية مع  تفكيك الماء حول الضيف:*     

 الماء من حول جزيء الضيف. جزيئاتوتطُرد البعض بعضها 

تتفاعل مجموعات جزيء الضيف مع الوظائف الموجودة  لتفاعلات بين الدكسترين الحلقي والضيف:* ا    

 أن تشمل هذه التفاعلات: نيمك الحلقيعلى حافة أو داخل تجويف الدكسترين 

 الجزيئات غير القطبية.تفاعلات فان دير فالس: تفاعلات ضعيفة بين  -         

روابط هيدروجينية: تفاعلات قوية بين جزيء قطبي وجزيء آخر يحتوي على ذرة هيدروجين  -         

 مرتبطة بذرة كهربية سالبة.

 أيونية: تفاعلات بين أيونات موجبة وأيونات سالبة. تفاعلات -         

لضيف المعرضة للمذيب بعد ل أجزاء جزيء اتعُاد هيكلة جزيئات الماء حو إعادة هيكلة الماء: *    

 تتشكل روابط هيدروجينية جديدة بين جزيئات الماء وجزيء الضيف. ،تضمينها

 



                                                 معقدات التضمين                                                                                           الفصل الأول 

- 24 - 
 

 

لات بين الدكسترين الحلقي والضيف كلما كانت لى قوة التفاععيعتمد استقرار المركب  استقرار المركب: * 

 .[88]كان المركب أكثر استقرارًا التفاعلات أقوى

 .5.3.I التضمينتطبيقات مجمعات : 

تطبيق معقدات التضمين المكونة من الدكسترين الحلقي بشكل أساسي من بتستفيد المجالات الرئيسية          

ن الطبيعة المتوافقة حيويا للدكسترين الحلقي وتعديلات السلوك الفيزيائي والكيميائي لضيف عن طريق تضمي

وبالتالي هناك عدد كبير جدا من التطبيقات في المجال الصيدلاني  ،ضيف في التجويف الجزيئي للمضيف

)الإذابة، التثبيت، زيادة التوافر البيولوجي للمكونات النشطة( والأغذية الزراعية ومثبتات الروائح والأصباغ 

تات للمواد هذه المركبات موجودة أيضا بشكل كبير في الكيمياء التحليلية والتحفيز الكيميائي مع تطبيقات كمثب

الحساسة للضوء أو الأكسجين أو محفزات كيميائية أو كروماتوغرافيا الغاز أو الكروماتوغرافيا السائلة عالية 

 .[89]الأداء

 .4.I :خاتمة 

في ضوء الدراسة الببليوغرافية خلال هذا الفصل المتعلقة بمعقد التضمين المكون من المضيف          

 ودراسة هياكلها وخصائصها وتوسع مجال تطبيقاتها، بدا لنا من  دكسترين الحلقيبيتا /لالأوكاليبتووالضيف: 

المهم محاولة مساهمتنا في التحقيق في عملية تضمين الأوكاليبتول في تجويف بيتا الدكسترين الحلقي من 

 جميع نتائجها في الفصل الثالث. خلال دراسة نظرية مفصلة سيتم تحليل ومناقشة
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 .1.II:مقدمة 

تعتبر الكيمياء الحاسوبية أوالنمذجة الجزيئية إحدى فروع الكيمياء التي نالت مكانة علمية هامة نظرا          

لدقة نتائجها فهي مجموعة من التقنيات الحسابية النظرية التي تسلط الضوء على مختلف المسائل والتعقيدات 

 . [1]استخدام الحاسوبالكيميائية وطرق معالجتها وذلك عن طريق 

وتكمن أهمية الكيمياء الحاسوبية في تداخلاتها مع مختلف العلوم الأخرى حيث شملت الكيمياء النظرية          

وميكانيك الكم والترموديناميك .... وغيرها. فطرق الكيمياء الحاسوبية آمنة ودقيقة وسهلة يتم استخدامها 

بات التي تتم معالجتها في المختبر فهي تساعد على فهم المشكلة للوصول إلى مكتسبات إضافية حول المرك

، حيث تعتمد على القوانين الأساسية [1]بشكل كامل ومعالجتها بطرق حسابية بسيطة بدلا من الوسائل التجريبية

ن مللكيمياء والفيزياء والطرائق الرياضية والحاسوبية وبالتالي السماح بعرض ومحاكاة وتحليل وحساب العديد 

 الخصائص الجزيئية والفيزيائية والكيميائية مثل:   

 .تصور ورسم الجزيئات من البيانات الهيكلية 

 .الحصول على معلومات عن حركات الجزيئات 

  :تحديد عدة معلمات 

 لخ.إلتكافؤ، زوايا ثنائية السطح.... المعلمات الهيكلية للجزيء: أطوال الروابط، زوايا ا 

 لخ.إه، المحتوى الحراري للتكوين.... تعقيد، طاقة التشومعلمات الطاقة: طاقة ال 

  .المعلمات الإلكترونية: كالشحنات الذرية 

 .المعلمات الفراغية: كسطح الطاقة الكامنة والحجم الجزيئي 

 رتباط بين الخصائص والهياكل. الإ 

 مر نتقالية لتفاعل معين، وهو أية فكرة دقيقة عن بنية الحالة الإكما يمكن أن توفر الكيمياء الحاسوب

 صعب إن لم يكن مستحيلا للكيمياء التجريبية. 

  :يمكن توقع وحساب مطيافيات مختلفة مثلRMN, UV, RAMAN,IR  وخاصة المركبات

 المجهولة والجديدة. 

 )...الخصائص الحرارية )الأنتالبي، الأنتالبي الحرة. 

  [2،3]آليات التفاعلات والفعالية الكيميائية. 

كما تستخدم الكيمياء الحاسوبية أيضا لفحص أنواع الأنشطة البيولوجية التي تشمل: إلتفاف البروتين          

 .[4]تطوير الأدويةو جية والتقدير الجزيئي للبروتيناتوالتغيرات التوافقية المرتبطة بالوظيفة الجزيئية البيولو
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 ةالنظرية لأهم طرائق الكيمياء الحاسوبية كالميكانيكا الجزيئيفي هذا الفصل سوف نقدم وصفا للأسس          

عتبار البنية الإلكترونية للنظام وتستند إلى معادلة شرودينجر، في حين تعتمد لإوميكانيكا الكم التي تأخذ في ا

الذرات  ةالميكانيكا الجزيئية على مبادئ الفيزياء الكلاسيكية بينما تستعمل الديناميكا الجزيئية لدارسة حرك

 .[3]والجزيئات

II.2 .الميكانيكا الجزيئية :  

القوة الذي يعبر عن مجموعة من المعاملات والمعادلات  حقلحدى الطرق التجريبية التي تستخدم إهي          

احة وهي أداة حسابية مت التي تصف الذرات والعلاقة فيما بينها )تصف أنواع التأثير المتبادل بين الذرات(

للكيميائي لكونها بسيطة وسريعة ويمكن تطبيقها لحساب الطاقة وإيجاد الأشكال الهندسية للجزيئات الكبيرة مثل 

لى حد كبير لتحديد الخصائص الديناميكية الحرارية إ. تطورت الميكانيكا الجزيئية [5]البروتينات والإنزيمات

ذات كتل وأنصاف أقطار مختلفة تمتلك شحنة  ، حيث تعتمد على تمثيل الذرات بواسطة كرات[6,7]للجريئات 

 . [5] وتوصف الروابط بأنها نوابض )متصلة ببعضها بواسطة نوابض(

 

 .[5]البروبان حسب مبدأ طريقة الميكانيكا الجزيئية  زيء: تمثل جII.1الشكل                        

معين، حيث أن هذه الطاقة عبارة عن مجموع لى حساب طاقة تشكيل جزئ إ تهدف الميكانيكا الجزيئية         

 :[8]طاقات الترابط واللاترابط ويمكن صياغتها رياضيا كما يلي

𝐸 = 𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑 + 𝐸𝑛𝑜𝑛−𝑑𝑜𝑛𝑑𝑒𝑑 … … … 

𝐸 = 𝐸𝑆𝑡𝑟𝑒𝑡𝑐ℎ + 𝐸𝐵𝑒𝑛𝑑 + 𝐸𝑇𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛 + 𝐸𝑉𝐷𝑊 + 𝐸𝐶𝑜𝑢𝑙𝑜𝑚𝑏𝑖𝑐 … … 

 حيث أن طاقات الترابط هي:

𝐸𝑆𝑡𝑟𝑒𝑡𝑐ℎ ستطالة الرابطة أي طاقة الشد.إ: طاقة 

𝐸𝐵𝑒𝑛𝑑.)طاقة الإنحناء )طاقة الزاوية : 
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𝐸𝑇𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛لتواء )الناتجة عن دوران الذرات حول رابطة ما(.: طاقة الإ 

 وطاقات اللاترابط هي:

𝐸𝑉𝐷𝑊.طاقة فان دير فالس : 

𝐸𝐶𝑜𝑢𝑙𝑜𝑚𝑏𝑖𝑐 .الطاقة الكهربائية الساكنة : 

 

 : التفاعل داخل الجزيء بين الذرات المترابطة وغير المترابطة.II.2الشكل 

 وعبارة كل طاقة كالتالي: 

 عبارات طاقات التفاعل.: II.1الجدول  

 عبارة الطاقة التمثيل

 

𝐸𝑠𝑡𝑟 = ∑ 𝐾𝑟

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

(𝑟 − 𝑟𝑒𝑞)2 

 

𝐸𝑏𝑒𝑛𝑑 = ∑ 𝐾𝑣

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

(𝑣 − 𝑣𝑒𝑞)2 

 

𝐸𝑡𝑜𝑟 = ∑
𝑉𝑛

2
𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

[1 + cos(𝑛Φ − 𝛾)] 

 

𝐸𝑉𝑑𝑊 = ∑
𝐴𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
12

𝑖<𝑗

−
𝐵𝑖𝑗

𝑅𝑖𝑗
6  

 

𝐸𝑞𝑞 = ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

𝜀𝑅𝑖𝑗
𝑖<𝑗
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قوة ختلاف حقول الإوتختلف هذه الطرائق ب تستخدم عدة طرق لحساب الطاقة في الميكانيكا الجزيئية         

 :[9]نذكر منها طريقتين

•AMBER :Assisted Model Building with energy Refinement 

 .[11]تستخدم في دراسة الجزيئات الحيوية مثل البروتينات والنيوكليوتيدات

•CHARMM: Chemistry at HARv ard Macromolecular Mechanic 

 .[11]تستخدم عادة في الدراسات البيولوجية والصيدلانية

II.3 .ميكانيكا الكم : 

II.3.3 .معادلة شرودنجر : 

ثم وضع عليها  Jordanو Heisenbergمن قبل  1935تم وضع قواعد الحساب الكمومي في عام          

بواسطة معادلته الشهيرة التي تجعل من الممكن وصف الطبيعة  1936شرودينجر اللمسات الأخيرة سنة 

 . وهي المبينة في العلاقة التالية: [11،1]المجهرية للمادة بدقة

 

ĤΨ = EΨ  

 حيث: 

Ĥ  الهاملتوني الكمي :(The Hamiltonian operator) 

Ψ :  الدالة الموجية(the Wave function) 

E :  قيمة الطاقة الخاصة لمعامل الهاملتوني(The energy eigenvalue of the Hamiltonian 

operator) 

والإلكترونات كما في  على أنه مجموع الطاقة الحركية والكامنة للنواة Ĥكما يمكن التعبير عن الهاملتوني 

 المعادلة التالية:

Ĥ = 𝑇𝑛̂ + 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑒𝑛 + 𝑉̂𝑛𝑛 

 حيث ان:

 𝑇̂𝑛 : يمثل الطاقة الحركية للنواة. لمعام 

𝑇̂𝑒 : يمثل الطاقة الحركية للإلكترون. لمعام 
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:𝑉̂𝑒𝑒 .معامل يمثل التأثير المتبادل بين الإلكترون و النواة 

:𝑉̂𝑛𝑛  .معامل يمثل التأثير المتبادل بين النواة والنواة 

 ويمكن التعبير عنه رياضيا بالشكل التالي: 

𝐻̂ = −
1

2
∑ ∇𝑖

2

𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑠

𝑖

−
1

2
∑

1

𝑀𝐴
∇𝐴

2

𝑛𝑢𝑐𝑙𝑖𝑒

𝐴

− ∑ ∑
𝑍𝐴

𝑟𝑖𝐴

𝑛𝑢𝑐𝑙𝑖𝑒

𝐴

𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑠

𝑖

+ ∑ ∑
1

𝑟𝑖𝑗
𝑗

𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑠

𝑖<

+ ∑ ∑
𝑍𝐴𝑍𝐵

𝑅𝐴𝐵
𝐵

𝑛𝑢𝑐𝑙𝑖𝑒

𝐴<

 

 حيث أن: 

𝑍 : .الشحنة 

:𝑀𝐴  نسبة كتلة النواةA  .إلى كتلة الإلكترون 

𝑅𝐴𝐵 :  البعد بين النواةA  و النواةB  . 

𝑟𝑖𝑗 :  البعد بين الإلكترونj  والإلكترونi . 

:𝑟𝑖𝐴 لكترون البعد بين الإi  و النواةA . 

وهي غير ممكن إلا في حالة ذرة الهيدروجين أو أشباه الهيدروجين )التي  حل هذه المعادلة جد معقد         

 ، لذلك وجب وضع بعض التقريبات لتسهيل الحل.) لكترون واحدإتحتوي على 

II.2.3 .أوبنهايمر -بورن (Oppenheimer – Born) 

أوبنهايمر أول التقريبات المستعملة لحل معادلة شرودنجر تم وضعه من قبل -يعتبر تقريب بورن          

مكن فصل حركة الأنوية فترض العالمان أنه يإ، حيث [13] 1937ماكس بورن" و"روبرت أوبنهايمر" عام "

 نلة النواة أكبر بكثير ملكترونات في هاملتونيان بدون فقد الدقة المطلوبة وذلك راجع الى كتعن حركة الإ

نواة بطيئة جدا مرة من كتلة النواة(، أي أن حركة ال 1826لكترون أقل بحوالي لكترونات )كتلة الإكتلة الإ

طاقتها الحركية  تهمل  أي   [13]ثابتة النواة   عتبار أنإيمكن  لكترونات وبالتالي الإ مقارنة مع حركة 

𝑇𝑁𝑁 =  معادلة شرودنجر على الشكل التالي: ذن يمكن كتابةإ،[12]0

𝐻̂𝑒𝑙 Ψ𝑒𝑙 = 𝐸𝑒𝑙Ψ𝑒𝑙 

 كالتالي: [13]ويكتب العامل الهاملتوني الإلكتروني 
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𝐻̂𝑒𝑙 = −
1

2
∑ ∇𝑖

2

𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑠

𝑖

− ∑ ∑
𝑍𝐴

𝑟𝑖𝐴

𝑛𝑢𝑐𝑙𝑒𝑖

𝐴

𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑠

𝑖

+ ∑ ∑
1

𝑟𝑖𝑗
𝑗

𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑠

𝑖<

 

.3.II3 . فوك-هارتريتقريب (Hartree -Fock) 

فوك على نموذج الإلكترون المستقل، حيث يكون فيها التقريب الأساسي هو -يعتمد تقريب هارتري         

الإلكترون يحسب على أساس تكامل جميع الإلكترونات. -تقريب الحقل المركزي أي أن كمون التنافر الإلكترون

 ا. عتبار تأثير الإلكترونات فيما بينهبعين الإالإلكترون ولا يأخذ -ترونوهذا ما يعطي محصلة التنافر الإلك

فوك دائما أكبر أو تساوي الطاقة الحقيقية. إحدى خصائص -الطاقة المحسوبة عن طريق تقريب هارتري         

حل لكترون والى عدة معادلات بسيطة أحادية الإلكترونات تقسم معادلة شرودينجر متعددة الإ هذه النظرية أنها

، [14,15]لكترون وتسمى مدارا، وتعطي طاقة تسمى طاقة المدارجية وحيدة الإرونية يعطي دالة مولكتمعادلة الإ

 وبذلك تكون الطاقة الإلكترونية الكلية للنظام مساوية لمجموع الطاقات المدارية: 

 

𝐸 = ∑ 𝐸𝑖 

 يكتب الهاملتوني للجملة على الشكل التالي:  

 

𝐻 = ∑ 𝐻𝑖
𝑖

 

 

𝐻𝑖 =
−ℎ2

2𝑚
∇𝑖 + 𝑈𝑖 (𝑟𝑖) + 𝑉𝑛(𝑟𝑖) 

 حيث:  

𝑈𝑖 (𝑟𝑖) : يمثل الطاقة الكامنة للإلكترونi. 

:𝑉𝑛(𝑟𝑖) .تمثل الكمون الفعلي لهارتري 

 كترون كجداء لدوال الحالة على الشكل: إل Nوتكتب الدالة الموجية الكلية لنظام ذو 
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Ψ(𝑟1. 𝑟2 … . ) = ∏ Ψ𝑖(𝑟𝑖)
𝑁

𝑖=1
 

 

II.3.3. روثهان -فوك-هارتريFock-Roothaan-Hartree 

المعقدة جدا والتي لا تعطي حلول مباشرة بتقنيات التحليل العددي، ومن  فوك- نظرا لمعادلات هاتري         

 بناءل  (OM-CLOA)الذرية أجل الحصول على حل بسيط استخدم روثهان طريقة الجمع الخطي للمدارات 

على شكل مجموع خطي للمدارات  (OM)، حيث يعبر عن المدارات الجزيئية OM[12]المدارات الجزيئية 

 iøوتعتمد هذه الطريقة عموما على وصف المدار الجزيئي  ،"CLOAحيث يسمى بتقريب " (OA)الذرية 

𝜑𝜇بواسطة تركيب خطي للمدارات الذرية 
 وتكتب على الشكل التالي:   [16]

∅𝑖 = ∑ 𝐶𝑝𝑖𝜑𝜇

𝑚

𝑝=1

 

𝐶𝑝𝑖 معاملات المدارات الذرية :(OA) .m   المدارات الذرية مجمعة.: عدد 

 II.3.3 . تجريبيةالطرق النصف : Semi Empirical Methods 

هة لذلك تعد من الطرق الشبي لنصف تجريبية على معادلة شرودنجرتعتمد طريقة الحساب في الطرق ا         

شرودنجر بمعاملات إلا أن في هذا النوع من الحسابات يتم حل معادلة inito-Ab [17,18 ]إلى حد كبير لطرق 

أي أنها تهدف  بمعاملات وتكاملات تجريبية Ab-initoتجريبية، حيث يتم استبدال التكاملات المعقدة في طرق

 لكترونات. لى التقليل من عدد التكاملات خاصة التكاملات ثنائية الإإ

حيث يعتمد هذا التقريب على حقيقة أن إلكترونات  هذه الطرق تستخدم تقريب التكافؤ حيانفي معظم الأ         

ترونات لكائية وبالتالي تحدد خصائص النظام ويتم التعامل مع الإالتكافؤ هي التي تتدخل في الروابط الكيمي

رتباط إلكترونات الداخلية ومل تأثير استقطاب الإكذلك معظم الطرق التجريبية ته ،الداخلية كجزء من التقريب

هذه يق وضع معايير ملائمة ليتم إدخال هذه التأثيرات عن طر .لكترونات التكافؤإرونات الداخلية ولكتحركة الإ

رق إلا أنها أسرع نوعا ما من ط مقارنة بطرق الميكانيكا الجزيئيةوتعد الطرق النصف تجريبية بطيئة  الطرق

inito-Ab[19,31]. 

 من أهم تصنيفات الطرق النصف التجريبية:
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 (Austrin Model 1)AM1 : 

التي لا  MNDO[31]حيث حاول من خلالها تصحيح عيوب  1985عام  Dewar المقترح من قبل

فهي طريقة سريعة جدا شائعة لنمذجة المركبات العضوية حيث تعطي  ،[33]تعالج المعادن الانتقالية

يط وتوقع التنشتستخدم لتحسين طاقات  لاف بقية الطرائق النصف تجريبيةنتائج أكثر دقة على خ

 .[1]أكثر دقة لطاقات رابطة الهيدروجين وتكونالجزيئية الهندسة 

  تقريب  PM3  (Parametric Model 3): 

لطريقة ا متدادإ) AM1يقدم العديد من النقاط المشتركة مع  ،[32]1989في عام Stewartقترحه إ

AM1)  وتعتبر من  [34]يمكننا بواسطتها حساب الخصائص البنيوية والطاقة الكلية وحرارة التشكل

 . [1](Hyperchemأدق الطرائق النصف تجريبية التي يتضمنها برنامج )

 تقريب PM6  (Parametric Model 6): 

 Jamesمن طرف 3117قترحت سنة إتجريبية التي  من بين أحدث الطرق النصف

J.P.Stewartp[35 ] ركب لتطوير م 9111والمستخدمة في الكيمياء الكمية، حيث تم استخدام أكثر من

وهي أكثر  d[36]متدت الى استخدام المدارات إحيث  PM3و PM5نطلاقا من إهذه الطريقة الجديدة 

 الطرق استخداما لمعقدات التضمين.

II.3. .6 نظرية الدالة الوظيفية للكثافةDensity Functional Theory DFT 

هم الطرق ، فهي من [37]ات وحتى وقتنا الحاضرنهتماما كبيرا في أواخر الثمانيإهي طريقة عرفت          

المستعملة في الكيمياء النظرية والعمليات الحسابية الكمومية للبنية الإلكترونية للمادة بسبب إمكانية تطبيقها على 

، حيث [38](1937النموذج الذي طوره توماس وفيرمي)ى إل DFTأنظمة متنوعة وسرعة عالية. تعود أصول 

لكترونات حرة لا تؤثر على الإلكترونات النظام بواسطة غاز غير متجانس أي أن إكان لديهما فكرة دراسة 

 . [39]بعضها البعض

 تعد بضع سنواوب ر على تنافر كولوم الكلاسيكي فقطيقتص eeVلكتروني في هذا النموذج التفاعل الإ         

. [21]وظيفي ويتم حسابها تحليليااللكترونات الحرة التبادل نطلاقا من نموذج غاز الإإ( أضاف ديراك 1921)

ة ومعالجة يلكترونية والطبقة الذردرتها على إعادة إنتاج البنية الإالمشكل الرئيسي لهذه النماذج يكمن في عدم ق

نتظار إومع ذلك كان من الضروري ، [21]استقرارا من الذراتنها تتنبأ بأن الجزيء أقل إلا أالرابطة الكيميائية 

فيرمي أظهرا وجود دالة  – نظرية توماس Kohnو Hohenberg( حيث تناول 1964منتصف الستينيات)

 .DFT"[23] وظيفية للطاقة مرتبطة بمبدأ التباين والتي سمحت بوضع أسس نظرية "
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نطلاقا من إ، فوك- لكترونية مشابهة لمعادلات هارتريإ معادلات 1965سنة  Shamو Kohnقترح إ         

 .[22]لكترونية وبالتالي الطاقة الكليةدأها يمكن الحصول على الكثافة الإمب

والطرق النصف  Ab-initoتعتمد نظرية الدالة الوظيفية للكثافة على معادلة شرودنجر كمثيلاتها من طرق

، [24,25] لموجيةالكترونية( بدلا من الدالة كتروني المباشر )دالة الكثافة الإلا أنها تستخدم التوزيع الإلإالتجريبية، 

 : [26]جمالية لنظام ما من خلال المعادلة التاليةيمكن التعبير عن الطاقة الإ

𝐸𝐷𝐹𝑇(𝜌) = 𝑇[𝜌] + 𝐸𝑛𝑐[𝜌] + 𝐽[𝜌] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌] 

 حيث:   

: 𝑇[𝜌].الطاقة الحركية للنظام غير التفاعلي 

: 𝐽[𝜌] الإلكترون.طاقة صد 

: 𝐸𝑛𝑐[𝜌].الكمون الخارجي 

:𝐸𝑥𝑐[𝜌] رتباط الوظيفية.لإا – طاقة التبادل 

صول عليها لحا انتتضمن جميع المعلومات التي لا يمكن  𝐸𝑥𝑐[𝜌]إرتباط- الدالة الوظيفية لطاقة التبادل         

 𝐸𝑐[𝜌]رتباط للإ ةوالدالة الوظيفي 𝐸𝑥[ 𝜌]دالة الوظيفية للتبادللعتبارها مجموع لإوعادة يتم حسابها على 

 التالي:على النحو 

𝐸𝑥𝑐[𝜌] = 𝐸𝑥[𝜌] + 𝐸𝑐[𝜌] 

يث هناك عدة ح𝐸𝑥𝑐[𝜌]رتباط والتبادل في إيجاد تقريب جيد لطاقة الإ DFTتكمن مشكلة نظرية          

 جل الوصول الى الشكل المثالي لهذه الدالة الوظيفية نذكر منها: أتقديرات تقريبية من 

 LDA : الكثافة الموضعيةتقريب  -أ

 تعتمد  𝐸𝑥𝑐[𝜌]على فكرة أن طاقة تعتمدالاستخدام قيد هو أقدم وأبسط الأنواع الوظيفية التي لا تزال          

 نفسها في موضع معين من الفضاء وبالتالي يسهل حسابها وتقدم غالبا أشكالا 𝜌فقط على كثافة الإلكترون 

وتكتب  [27]فإنها تميل إلى إعطاء أخطاء في الطاقة وتجعل الروابط بشكل عام قوية للغاية كمع ذل، هندسية جيدة 

 : [28]رتباط بالمعادلة التاليةإ –طاقة التبادل 

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴(𝜌) = ∫ 𝜌 (𝑟)𝐸𝑋𝐶(𝜌(𝑟))𝑑𝑟3 
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 : GGAتقريب الميل الطبيعي  -ب

ها شتقاقإوالتي غالبا ما يتم  رتباطإلى وظائف التبادل والإ GGAيعطي نتائج أفضل، يتم تقسيم وظائف          

لكترون بأنها تعتمد على قيمة كثافة الإ GGAبشكل منفصل ويمكن دمجها بطرائق مختلفة. تتميز وظائف 

 : [29,41]رتباط بالمعادلة التاليةإ -وتكتب عبارة طاقة التبادل  ا فيما يتعلق بالموضع في الفضاءومشتقته

 

𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴(𝜌) = ∫ 𝐸𝑋𝐶 (𝜌), |∇𝜌|𝑑𝑟3 

ρ∇ :.تعبرعن تدرج الكثافة الالكترونية 

 :الدوال الوظيفية الهجينة تقريب -ت

دالة الوظيفية لطاقة التبادل فوك لوصف ال - مع نظرية هارتري DFTتم دمج نظرية الدالة الوظيفية          

، توجد عدة وظائف ودوال هجينة والدالة الأكثر استخداما من قبل الكيميائيين هي الدالة الوظيفية [41]رتباطوالإ

B3LYP  هذه الطريقة تحتوي على أجزاء من وظيفة التبادلHFوLDA  الـتي طورهاBecke 1986عام 

يلها تم تعد 1988عام  Parr –Yang –Leeالتي طورها  LDAوGGA لـ رتباطبالإضافة إلى وظيفة الإ

رتفاعات إيقة بعض القيود مثل: التقليل من لهذه الطر . ومع ذلك[43]جميعا بواسطة ثلاث معلمات تجريبية

لا تستطيع وصف روابط قوى فان دير فالس للمركبات ، م مراعاة الروابط غير التساهميةحاجز الطاقة وعد

ث ريبية حيطي نتائج قريبة للنتائج التجتع B3LYPأن الدالة الوظيفية إلا  مرتبطة بتفاعلات متوسطة المدى.ال

 :  [42]رتباط والتبادل بالعلاقة التاليةتكتب طاقة الإ

𝐸𝑋𝐶
𝐵3𝐿𝑌𝑃 = 𝐸𝑋𝐶

𝐿𝑆𝐷𝐴 + 𝑎0(𝐸𝑥𝑐
𝐻𝐹 − 𝜀𝑥

𝐷) + 𝑎𝑥(𝐸𝑋
𝐵88 − 𝜀𝑥

𝐷) + 𝑎𝑐(𝐸𝑐
𝐿𝑌𝑃 − 𝐸𝑐

𝑉𝑊𝑁) 

 حيث:    

𝐸𝑋
𝐵88  دالة الترابط لبيك :Becke  . 

𝐸𝐶
𝐿𝑌𝑃  يانغ وبارالترابط ل: دالةParr -Yang –Lee . 

𝐸𝐶
𝑉𝑊𝑁: .دالة الترابط لفوسكو و زملاؤه 

نحلال، تحديدها عن طريق تحسين طاقات الإ مت 𝑎𝑐 = 0.81،𝑎𝑥 = 0.72،𝑎0 = 0.2المعاملات الثلاثة 

 لكترونية أو البروتونية لمجموعة من جزيئات المختبرة.التأين، التجاذبات الإ

 



 النمذجة الجزيئية                                          الفصل الثاني                                                 

- 41 - 
 

 

II.3..7 المدارات الذرية : أسس Atomique orbital basis  

هي مجموعة من الدوال التي تعبر عن شكل المدارات الجزيئية والذرية عادة ما تكون المدارات الذرية          

الى المدارات من  ختزالهاإا لتعقيد حساباتها غالبا ما يتم ولكن نظر STOsعلى شكل مدارات من نوع سلاتر 

 ، وفيما يلي بعض تصنيفات لهذه الوظائف:TOsG [44 ]النوع غاوسيان 

 Minimal Basis Setsالحد الأدنى:  مجموعات أساس -أ

ومن سلبيات هذه المجموعة أنها تمنح نفس  رة أولية على خاصية معينة للمركبتختص في أخد نظ         

هي عبارة عن دالة من  STO-3Gكمثال على هذه المجموعة ، STO-nGالأهمية للإلكترونات وشكلها العام 

 .[45]نوع سلاتر يتم تقريبها باستخدام ثلاثة مدارات من نوع غاوس

 Valence Basis Sets-Split المنقسم:أساس التكافؤ  مجموعات -ب

إحدى مشكلات مجموعات الحد الأدنى أنها تعتبر جميع الإلكترونات متساوية ولكن في الحقيقة إلكترونات 

الخارجي غير متساوية لذا نحن بحاجة إلى طريقة للتمييز بين  الغلاف لكتروناتإوالغلاف الداخلي 

                 ب  لحل هذه المشكلة تعرف أسس من عائلة وزملاؤه بوبل قترحإ لذا ،الذريةت اإلكترونات المدار

N-MLG داخلي بإستخدام مدار كل تمثيل يتم المجموعة هذه فيو العضوية للجزيئات تسُتخدم والتي N 

 الغاوسية الدوال من M من يتكون أحدهما بتجميعين تمثيلها فيتم التكافؤ مدارات أما الغاوسية الدوال من

 عن الأبعد المدارات لتمثيل الغاوسية الدوال من L من يتكون والآخر ة النوا من القريبة المدارات لتمثيل

 "Double Zeta" أس ثنائي  باسم يعُرف التكافؤ بتجميعين مدارات تمثيل إن.:31G-6 الأساس مثل النواة

 الأس الثلاثي   اسم عليها وأطُلق  311G-6 الأساس:  مثل N-MLKG نوع من تطويرأسس  تم  ذلك بعد

"Triple zeta"[46]. 

  Diffuse Functional Basis Sets نتشاردالة الإ مجموعات أساس -ت

ادة يجب استخدام دالة الانتشار لضمان زي لذا على النواةبتعدنا إلكترون كلما الإتواجد  حتماليةإتتناقص          

نتشار ضافة دالة الإإعند ، والذرات في الحالة المثارةالمسافة التي نحسب فيها وجود الإلكترون خاصة الشوارد 

كثر الوظيفة الأالدالة : )+( للذرات الثقيلة عدا الهيدروجين و)++( للذرات الثقيلة والهيدروجين، ـنرمز لها ب

التي تضيف  G6++31-لى ذرات غير الهيدروجين و إ pو sوالتي تضيف المدارات  G+21-6استخداما هي 

 .[47,48]ى ذرات الهيدروجينإل pمدار 

 

 



 النمذجة الجزيئية                                          الفصل الثاني                                                 

- 42 - 
 

 

 Functional Basis Sets Polarisationستقطاب: دالة الا مجموعات أساس -ث

ان الذي رون أو المكتعطي تفسيرا على مكان وجود الإلكتعتبار خاصية الاستقطاب التي يؤخذ بعين الإ         

)* *( لجميع الذرات بالإضافة إلى ذرة  و ( لجميع الذرات ماعدا الهيدروجين: )*ـيرمز لها ب، قد يوجد فيه

 G21-6(dأو) G21-6: * ـلجميع الذرات ماعدا الهيدروجين ويرمز لها ب dالهيدروجين، يمكن إضافة المدار 

  .G21-6[4950,](d,pأو ) G21-6: ** ـو يرمز لها ب d,pأو إضافة المدارات 

 .4.II المدارات الجزيئية الحدودية HOMO_LUMO : 

زاد تفاعلها، لهذا سننظر  قتربت المداراتإتقديرا تقريبيا نظرا لأنه كلما  ،[51] 1952عام  Fukuiقدم         

، (LUMO) والمدار الجزيئي الأدنى الشاغر ( HOMO) فقط في تفاعلات المدار الجزيئي الأعلى المشغول

ترونات شغلها في يمثل أعلى حد للطاقة التي يمكن للإلك HOMO هي بمثابة حدود لمدارات الجزيء حيث

يمثل أدنى حد للطاقة التي يمكن للإلكترونات  LUMO وعتبارها حاوية ممتلئة بالإلكترونات إجزيء ما و يمكن 

شغلها في جزيء ما وهي حاوية فارغة جاهزة لاستقبال الإلكترونات تتفاعل الجزيئات مع بعضها من خلال 

حيث يتبرع نيوكليوفيل بالإلكترونات بسهولة لذلك يتفاعل بشكل أساسي من  LUMO و  HOMO تفاعل

لكتروفيل إعلى العكس ذلك يميل  يحتوي على طاقة منخفضة بشكل خاص الخاص به والذي HOMO خلال

ويعتمد الاستقرار على فجوة   LUMOإلى استقبال الإلكترونات التي لا يمكن استيعابها إلا في المدار الشاغر

 .[52]والتداخل بين المدرات المتفاعلة LUMOE-HOMOE الطاقة

 

 .(HOMO_LUMOالحدودية ): تقريب المدارات الجزيئية II.3الشكل 
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 .5.II: المؤشرات العامة للفعالية الكيميائية 

 .1.5.IIالكمون الكيميائي الإلكتروني (μ): 

الكمون الكيميائي الإلكتروني هو النسبة بين المشتق الجزئي لطاقة النظام وعدد الإلكترونات، ويعطى          

 :[53]بالعلاقة التالية

μ = (
𝜕𝐸

𝜕𝑁
)

𝑉(𝑟)
 

يقيس  LUMOنخفاض طاقة إة، فالإلكترونات مع الجزيئات المتفاعل القابلية تبادلكما يعبر كذلك عن          

ان الإلكترونات لذلك يمكن يقيس القدرة على فقد HOMOرتفاع طاقة إكتساب الإلكترونات وإالقدرة على 

 :[45]نطلاقا من طاقة المحطات الحدودية حسب العلاقةإحسابه 

 

μ =
(𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂 + 𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂)

2
 

 .2.5.IIالصلابة(𝜼): 

 وفقا للعلاقة التالية: [55]حدد بار وبيرسون الصلابة بأنها المشتق الثاني للطاقة بالنسبة لعدد الإلكترونات         

η = (
𝜕2𝐸

∂𝑁2
)

𝑉(𝑟)

 

 كما يمكن حسابها بالعلاقة:

η =
(𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂 − 𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂)

2
 

استقرار المركب وبالتالي المركب الذي لديه مؤشر صلابة كبير هو الأكثر الصلابة الكيميائية تعبر عن 

 استقرارا.

 .3.5.IIالكهروسلبية(χ) : 

لى أنها عكس الكهروسلبية ع [56](Margrave( ومارغراف )d’Irzykowskiعرف ديرزيكووسكي )         

 وتعطى بالعلاقة: [52]لكترونيالكمون الكيميائي الإ
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χ = −μ = −
(𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂 + 𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂)

2
 

.6.II:خاتمة  

في هذا الفصل تعرفنا على مختلف الطرق النظرية في الكيمياء الحاسوبية التي من خلالها يمكننا          

صحتها عن طريق حسابات باستخدام  الوصول الى نتائج نظرية يمكن مقارنتها بالنتائج التجريبية والتأكد من

 .[57]مختلفة والمتطورة برامج الكيمياء الحاسوبية ال
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Ⅲ1.. :المقدمة 

جزيء ضيف لالمضيف/اللمعقد التضمين  حاسوبيةجراء الدراسة الإفي هذا الفصل من بحثنا سيتم 

بواسطة مجموعة من  ("β-CD) دكسترين حلقي-β"مع الجزيء المضيف  ("ECLT) الأوكالبتول"الضيف 

بدمج الدالة الوظيفية  DFTالكثافة الوظيفية  ةونظري PM6 [1]النصف تجريبية ةطريقالطرق الحساب منها 

 . G31-6(dالأساس ) عمB3LYP "[2,3 ]الهجينة "

لتحديد " β-CD"في تجويف  "ECLT"الضيف  يءدراج جزإوطريقة  تكوينفي دراستنا تأكدنا من 

، كذلك تحديد التشوهو الهياكل الهندسية الأكثر استقرارا لهذا المعقد من خلال حساب طاقات التعقيد

-HOMOالمدارات الجزيئية الحدودية طاقة  يناميكية الحرارية، بالإضافة الىالإلكترونية والدالخصائص 

LUMO الشحنات الذرية.  ديدوتح 

Ⅲ.2 .طريقة العمل: 

، [4]للنمذجة الجزيئية  Hyperchemواجهة البرنامج  باستخدام ECLTل نشاء الهيكل الأولي إتم 

سوم مثل زوايا، أطوال الروابط...إلخ ثم يحوله إلى للهيكل المر القياسيةالبيانات يقوم البرنامج بتعيين  ثحي

 ChemOffice 3D Ultraل من قاعدة البياناتتم استخراجه  β-CDثلاثي الأبعاد، أما بالنسبة لهيكل  جزيء

(version 6, Cambridge Software)[5] الى البيانات البلورية المختلفة التي قدمها الباحثون. تم  دستنابالإ

كما  ،[6]التجريبية  نصف PM6بواسطة طريقة  CD-βو ECLTكل من هياكل ( Optimization)تحسين 

الذي يعتبر من أفضل البرامج للحسابات Gaussion 09W [7 ]الحسابات باستخدام برنامج عتمت جمي

 .الكمومية

 

 

 

 

 

 ) ب (                                           ) أ (         

 .PM6) ب ( المحسنة بطريقة  ECLTو) أ ( β-CDل : الهياكل الهندسية .Ⅲ1الشكل
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داخل  ECLTالضيف  ءجزية عن طريق إدراج الهيكل المحسن لتمت عملية النمذجة الجزيئي

 .1:1 ئقياس المتكافالب β-CDالمضيف جزيء تجويف 

يتم توجيه  ،ويحدد مركزه كمركز نظام الإحداثيات XYالمستوى  على β-CDيوضع جزيء

في هذا  ECLT، حيث يوضع Zللمحور  ينحو الإتجاه الإيجاب β-CDل مجموعات الهيدروكسيل الثانوية 

ل من الجهة العريضة الى الجهة الضيقة  ECLTجزيء في مكانه بينما يتم تحريك β-CDل المحور. يثبت ا

β-CD  على طول المحورZ منÅ 8+  إلىÅ 8- ـ بÅ1 ذرة الأكسجينو ذلك بأخذ  لكل خطوة(O10) 

 .ECLTمرجعية في  كذرة

 : .Ⅲ2كما هو موضح في الشكل β-CDيءفي جز ECLTجزيء جتجاهين لإدراإدرسنا 

 من الجانب الذي يحتوي على جذر ميثيل واحد. ECLTيتم إدراج  تجاه )أ(الإفي  -

 .يتم إدراجه من الجانب الذي يحتوي على جذري ميثيل تجاه )ب(الإفي -

 

 

 

 

 

 

 ب()                                                                  أ(  )

 .و) ب ( ) أ (  في إتجاهين β-CDفي تجويف ECLTج إدرا: .Ⅲ2الشكل
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Ⅲ.3:النتائج والمناقشة. 

Ⅲ.3.3:الطاقة. 

 طاقة التعقيد: -أ

إعتمادا في كل موضع  (Optimization)المعقد  تحسينية المعقد الأكثر استقرارا، تم إيجاد بنمن أجل 

حيث نسجل قيمة  GAUSSIAN-09برنامج المستخدمة في   PM6التجريبية ة النصفقيعلى الطر

 إنطلاقا من العلاقة التالية: 𝐸∆نحسب طاقة التعقيد طاقة المعقد في كل موضع وباستغلال هذه القيم

∆𝐸𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐸𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥 − [𝐸β−CD free + 𝐸ECLT free] 

 حيث:

∆𝐸𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 التعقيد. ة: طاق 

𝐸𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥.طاقة المعقد : 

𝐸β−CD freeة: طاقβ-CD .قبل التعقيد 

𝐸ECLT freeة: طاقECLT .قبل التعقيد 

موضحة في البيان التالي )الشكل لمعقد )أ( والمعقد )ب( لقيم طاقات التعقيد المتحصل عليها في كل موضع 

. Ⅲ3.) 

 

 

 

 

 

 

 

 

و  (a)في الاتجاه )أ(  β-CDفي ECLTتغيرات طاقة التعقيد أثناء عملية تضمينالرسم البياني ل: .Ⅲ3الشكل

 . مختلفةال Zلمواضع   (b) الاتجاه )ب(
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 ECLTمن خلال المنحنى البياني نلاحظ أن قيم طاقات التعقيد سالبة، مما يدل على أن عملية إدراج 

، بالإضافة الى ذلك يتضح وجود قيمتين دنيويتين للطاقة عند طاقويةالملائمة من الناحية  β-CDفي 

Z=1Å وZ=4Å  وبمقارنة  استقراراتجاهين )أ( و)ب( على التوالي مما يجعلهما المعقدين الأكثر في الإ

نستنتج أن في الإتجاه )أ(  (12.49kcal/mol-)في الإتجاه )ب( و  (kcal/mol 15.03-) هاتين القيمتين

 ..Ⅲ1الجدول كما هو موضح فيفي الإتجاه )ب( أكثر استقرارا من الإتجاه )أ( المعقد 

 و)ب(.)أ( في الإتجاهين  PM6طريقة بβ-CD/ECLTطاقة التعقيد للمعقد  :.Ⅲ1الجدول 

 𝑬𝛃−𝐂𝐃𝐟𝐫𝐞𝐞 𝑬𝐄𝐂𝐋𝐓𝐟𝐫𝐞𝐞 )الإتجاه)ب( الإتجاه )أ 

 1 4   (Åـ )بZالموضع

E (kcal/mol) -1563.72      -82.04 1658.26- 1661.81- 

(kcal/mol)E ∆   -12.49 -15.03 

 

والمعقدين  الأكثر استقرارا في الإتجاهين )أ( و )ب( على  β-CD ,ECLT ,بعد تحسين كل من         

( باستخدام الدالة DFTتم حساب الطاقة بطريقة نظرية الكثافة الوظيفية ) PM6التوالي  باستخدام طريقة 

 وإعتمادا على العلاقة السابقة إنطلاقا من هذه القيم. 31G(d)-6وبإختيار الأساس  B3LYPالوظيفية الهجينة 

 ..Ⅲ2الجدول نتحصل على طاقة التعقيد()علاقة 

بطريقة )أ( و)ب(β-CD/ECLT المعقد و β-CD, ECLT للجزيئات طاقة التعقيد:.Ⅲ2الجدول 

DFT(B3LYP/6-31G(d)) . 

 β-CD ECLT 
ECLT /β-CD 

 )أ(                         )ب(

𝐸 (kcal/mol) 2681168.38- 2.2.53.516 - 2973973.38- 2973971.5- 

(kcal/mol)∆𝐸   852.11- 854.18- 

 

مستقر β-CD /ECLTهو أن المعقد  DFTما نلاحظه من النتائج المتحصل عليها باستعمال طريقة 

وهذا (kcal/mol 2.17) بفارق  )ب( الإتجاهتجاهين )طاقة سالبة( وأن الإتجاه الأكثر إستقرار هوالإفي 

 .PM6تأكيدا للنتائج المتحصل عليها سابقا بطريقة 
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 طاقة التشوه: -ب

تعتبر طاقة التشوه أيضا عامل مهم في استقرار المعقد، حيث تسمح بمعرفة إذا ما إحتفظ جزيء الضيف 

لذلك تم حساب طاقة التشوه لكل من  بشكله أو لا، وإذا كان جزيء المضيف يتكيف لاستقبال هذا الأخير

β-CD  وECLT :بالعلاقة التالية 

𝐸𝑑𝑒𝑓𝑜𝑟𝑚𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛(β − CD) = 𝐸β−CD sp − 𝐸β−CD free 

𝐸𝑑𝑒𝑓𝑜𝑟𝑚𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛(ECLT) = 𝐸ECLT sp − 𝐸ECLT free 

 حيث:

𝐸β−CD sp  و𝐸ECLT sp طاقة :β-CD  وECLT  توالي بعد التعقيد.العلى 

𝐸β−CD free و𝐸ECLT free:طاقةβ-CD  وECLT  توالي قبل التعقيد.العلى 

 ..Ⅲ4والجدول  Ⅲ.3الجدول فيملخصة المتحصل عليها  النتائج

 .β-CDل طاقة التشوه  قيم :Ⅲ.3الجدول

 𝑬𝛃−𝐂𝐃 𝐟𝐫𝐞𝐞 𝑬𝛃−𝐂𝐃 𝐬𝐩 𝑬𝒅𝒆𝒇𝒐𝒓𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏(𝛃 − 𝐂𝐃) 

 الإتجاه )أ(

222.70 kcal/mol 

227.48 kcal/mol 4.78 kcal/mol 

 kcal/mol -0.63 k cal/mol 222.07 الإتجاه)ب(

 

 .ECLTل طاقة التشوه  قيم:.Ⅲ4الجدول

 𝑬𝐄𝐂𝐋𝐓 𝐟𝐫𝐞𝐞 𝑬𝐄𝐂𝐋𝐓 𝐬𝐩 𝑬𝒅𝒆𝒇𝒐𝒓𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏(𝐄𝐂𝐋𝐓) 

 الإتجاه )أ(

Kcal/mol 2..54 

30.34kcal/mol 0.80 kcal/mol 

 kcal/mol 29.56 الإتجاه)ب(

 
0.02kcal/mol 

 

 هذا ما تظهره ،ECLT ـبمقارنة  β-CDإن التشوه في المركب يحدث بشكل أكبر على مستوى 

في الإتجاهين مما يؤكد أن  ECLTأكبر من طاقة التشوه لجزيء  β-CDطاقة التشوه لجزيء  أنبنتائج ال
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واستقرار النظام بالكامل عند  ECLTو β-CDبين  تلعب دورا مهما في تعزيز الترابط β-CDمرونة بنية ال

 تكوين المعقد. 

Ⅲ.2.3:الخصائص الديناميكية الحرارية . 

المحسوبة  (𝑆0)والأنتروبي القياسي  (𝐺0)ة، الطاقة الحر (𝐻0)الأنتالبي القياسيإعتمادا على قيم كل من 

كلفن، يتم حساب الخصائص الديناميكية  2.8.15ودرجة حرارة 1atm  عند ضغط PM6باستخدام طريقة 

 الحرارية للتعقيد إستنادا على علاقات التالية: 

∆𝐻0
𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐻0

𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥 − [𝐻0
β−CD + 𝐻0

ECLT] 

∆𝐺0
𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝐺0

𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥 − [𝐺0
β−CD + 𝐺0

ECLT] 

∆𝑆0
𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 = 𝑆0

𝑐𝑜𝑚𝑝𝑙𝑒𝑥 − [𝑆0
β−CD + 𝑆0

ECLT] 

 .Ⅲ.5الجدولالنتائج المتحصل عليها مدونة في 

 .ECLT/β-CDو ECLTو β-CDالخصائص الديناميكية الحرارية لمركب:Ⅲ.5الجدول 

 β-CD ECLT       β-CD 

 )أ(           

ECLT/ 

 )ب(       

𝐻0(kcal/mol) -834.58 78.06 -774.40 -776.74 

∆𝐻0(kcal/mol)   -17.89 -20.23 

𝐺0(kcal/mol) -941.26 47.09 -914.24 -918.02 

∆𝐺0(kcal/mol)   -20.09 -23.86 

𝑆0(cal/mol) 404.01 103.22 469.32 474.14 

∆𝑆0(cal/mol)   -28.60 -33.78 

 

سالبة في كلا الإتجاهين وهذا يشير الى أن عملية للمعقد  𝐻0∆أن قيم  Ⅲ.5لاحظنا من خلال الجدول

-ECLT/βمعقد التضمين شير إلى أن تكوين تية الحرارية، ومن ناحية أخرى التعقيد ملائمة من الناح

CDوأن قيمة عملية ناشرة للحرارة ∆𝐻0  ل. القيم السالبة )ب( أكثر سالبية من الإتجاه )أ(في الإتجاه∆𝐺0 

يمكن أيضا ملاحظة أن  ،هي عملية تلقائية بطبيعتها β-CDفي  ECLTإدراج تشير إلى أن عملية 
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إلى أن النظام يتمتع بترتيب عالي ومنخفض  وهذا يشير سالبتجاهين في كلا الإ 𝑆0∆ينتروبالأيرتغ

 .كبيراليعكس استقراره  العشوائية وهذا

Ⅲ.3.3 حدوديةالجزيئية ال تااردلما.طاقة HOMO-LUMO: 

𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂|الفارق الطاقوي  − 𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂|ت قيمةهو مقياس مهم للإستقرار فكلما كان                 

(∆𝐸 (HOMO-LUMO في  دراسة التركيب الإكتروني للمعقدكان المعقد أكثر استقرارا، لذلك قمنا ب ةبيرك

والعلاقات المذكورة في  𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂و  𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂وباستغلال  قيم  DFTطريقة الإتجاهين )أ( و)ب( باستخدام 

 η،الصلابة  μنحسب مؤشرات الفعالية الكيميائية العامة المتمثلة في: الكمون الكيميائي  Ⅱالفصل 

 .Ⅲ.6الجدولوندون النتائج في χوالكهروسلبية 

الإتجاهين )أ(  في ECLT/β-CDومؤشرات الفعالية العامة للمعقد  HOMO-LUMO طاقة:Ⅲ.6الجدول

 و )ب(.

 الإتجاه)ب( الإتجاه )أ( 

𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶(ev) -10.762 -10.732 

𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶(ev) 16.661 16.710 

|∆𝑬(𝐇𝐎𝐌𝐎 − 𝐋𝐔𝐌𝐎)| (ev) |−27.423| |−27.442| 

𝛍 5.8.. 5..78 

𝛈 13.711 13.721 

𝝌 5.8..-  5..78- 

 

𝑬(𝐇𝐎𝐌𝐎∆|الفرق بين نلاحظ أن Ⅲ.6الجدولمن خلال  − 𝐋𝐔𝐌𝐎)| ين )أ( وللمعقد في الإتجاه 

  (27.423ev)أكبر منها في الإتجاه )أ(27.442ev) ) قيمته صغيرة نوعا ما إلا أنها في الإتجاه )ب(  )ب(

ئج تتوافق مع نتائج طاقة التعقيد، مما يدل على أن المعقد في الإتجاه )ب( هو الأكثر إستقرارا، وهذه النتا

 .كد هذه النتائجفعالية الكيميائية العامة التي تؤمؤشرات البالإضافة إلى قيم 

Ⅲ.3.4. الذرية:                                                                                الشحنات 

-βمعقدي الف ECLTجزيءذرات ل (Milliken Charges)الذرية  تم تحليل توزيع الشحنات

CD/ECLT باستخدام طريقتينPM6 و DFT كما هو موضح في الذرية توزيع الشحنات  هو تقييم وهدفنا

 .Ⅲ.7الجدول
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 . DFTو PM6طريقتينبإستخدام  β-CDفي  عقيدقبل و بعد الت ECLTلالذرية الشحنات : Ⅲ.7الجدول

 DFT         PM6      

β-CD 

 ب()    

ECLT/ 

 )أ(       

ECLT β-CD 

 )ب(

ECLT/ 

 (أ)       

ECLT  

0.316    0.314    0.314    0.446    0.443    0.430   C 1 

-0.001    -0.003    -0.003    -0.075    -0.063    -0.077   C 2 

-0.015    0.002    -0.015    -0.080    -0.079    0.016   C 3 

0.0009  -0.006    0.008    0.021    0.029    -0.056   C 4 

-0.002    -0.011    -0.025    0.015    0.022    -0.047   C 5 

0.012    0.011    -0.003    -0.045    -0.045    -0.077   C 6 

0.347    0.348    -0.015    0.448    0.457    0.016   C7 

-0.026    -0.024    0.336    -0.066    -0.054    0.431   C 8 

-0.010    -0.007    -0.023    -0.064    -0.058    -0.064   C 9 

-0.578    -0.578    -0.548    -0.546    -0.572    -0.508   O10 

-0.025    -0.024    -0.023    -0.046    -0.056    -0.064   C 11 

 

تملك شحنة موجبة  ECLTزيء لج C1, C3, C7, C8الذرات نلاحظ أن  Ⅲ.7الجدول من خلال

تملك شحنات  C2, C4, C5, C6, C9, O10, C11مما يكسبها خاصية جذب الإلكترونات بينما الذرات 

 سالبة.

زادت من  C4 شحنة الذرة الذرات فمثلاهناك تغير ملحوظ في شحنات بعض  بعد التعقيدنلاحظ أنه 

(-0.056 eإل ) ى(0.029 e) أ( وفي الإ( تجاه(0.021e) كذلك الذرة في الإ )تجاه )ب C5 من(-0.047e )

 .C8و  C7تجاه )ب( ونفس الشيء بالنسبة للذرات في الإ (0.015e)تجاه )أ( وفي الإ (e 0.022)إلى

 ( إلى0.431eمن ) تناقصت شحنتها  C8في شحنتها كالذرة  تناقصبينما هناك ذرات أخرى عرفت 

(-0.054 e) أ( وفي الإ( تجاه(-0.066e) كذلك الذرة في الإ )تجاه )ب O10( 0.508-من eإلى )            

(-0.572e) أ( وفي الإ( تجاه(-0.546 e) في الإ)و كذلك الذرة  تجاه )بC3.  
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شحنات الذرية لجزيء ال مجموع نلاحظ أن Ⅲ.7الجدولفي نطلاقا من نتائج المتحصل عليها إ

ECLT للتبادل الشحني بين جزيء  وهذا راجع عقيدتختلف عن تلك التي بعد الت عقيدقبل التECLT  وجزيء

β-CD التضمين معقداتواستقرار عامل مهم في تكوين  والذي يعتبر. 

Ⅲ3..5. :الروابط الهيدروجينية 

لذلك تم  ؤولة على استقرار معقدات التضمين،تعتبر الروابط الهيدروجينية من بين العوامل الأساسية المس

تجاهين الإ المعقد في كلا في β-CDوجزيء  ECLTالروابط الهيدروجينية المتشكلة بين جزيء  استخراج

 .)أ( و )ب(

 . III.4النتائج المتحصل عليها ممثلة في الشكل 

               

 )ب(                                        )أ(              

 .تجاهين )أ( و )ب(في الإ β-CD/ECLTللمعقد  ةالهيدروجينيالروابط  :III.4الشكل 

على  وأطوالها مدونة، فإن الروابط الهيدروجينية ممثلة بخطوط متقطعة ومعمول بهكما هو معلوم 

 . III.4الشكل 

ابط الهيدروجينية في المعقد )ب( أكبر من عددها في المعقد )أ( ومن خلال الشكل نلاحظ أن عدد الر

 روابط، بينما وعددها خمس (2.3Å)إلى  (2.1Å)تختلف أطولها من أطوالها. ففي المعقد )أ(  وكذلك تختلف

هذا الإختلاف في عدد ، (2.9Å)إلى  (2.1Å)ك حوالي ثماني روابط تختلف أطوالها من نافي المعقد )ب( ه

 )أ(. معقد )ب( أكثر استقرارا من المعقدجعل ال وهذا ماعلى استقرار المعقد  وأطوالها يساعدالروابط 
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Ⅲ.6.3 .:البنية الهندسية 

 ه،حساب طاقة التشو وذلك بعد β-CDوجزيء  ECLTلاحظنا فيما سبق أن هناك تشوه في جزيء 

 .ECLTى مستوى أكبر منه عل β-CDعلى مستوى  كما لاحظنا أن هذا التشوه يحدث

 .III.5الشكل بعض هذه الأبعاد موضحة في  بعد التعقيد، β-CDتلخيص هذا التشوه في تغير أبعاد  يمكننا

 

 

 

 

 

 

(a) 

 

 

 

 

 

 

                                      (c)                                                          (b) 

 .(c)تجاه )ب( و في الإ (b)تجاه )أ( التعقيد في الإوبعد (a) قبل التعقيد  β-CD: أبعاد تجويف III.5الشكل 

منه  بعد التعقيد في الإتجاه )ب( أكبر β-CDمن خلال هذا الشكل نلاحظ أن هناك تشوه في تجويف 

 .تشكيل معقدات أكثر استقرارل جزيء الضيفتتكيف مع  التي β-CDإلى مرونة  وهذا راجعتجاه )أ( في الإ

من خلال التغير الحادث في الأبعاد الهندسية  ECLTبينما يمكن ملاحظة التشوه الحادث على مستوى          

 .Ⅲ.8الجدول والممثلة فيالخاصة به 
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 .تجاهين )أ( و )ب(في الإ عقيدبل وبعد التق ECLT زوايا لـوأطوال الروابط : Ⅲ.8الجدول

  ECLT تجاه )أ(الإ تجاه )ب(الإ

 (Åأطوال الروابط )

1.5288 

1.4671 

1.51.2 

1.4671 

1.5281 

1.4627 

1.51.6          

1.4626 

1.5321 

1.45.. 

1.5241 

1.4538 

C(7)-C(8) 

C(7)-O(10) 

C(1)-C(11) 

C(1)-O(10) 

 (°) الزوايا

114.4631 

115..375 

111.8.23 

112.5.56 

114.1638 

116.111. 

111.6658 

113.1676 

114.2587 

115.6576 

111.33.4 

112..238 

C(7)-O(10)-C(1) 

O(10)-C(7)-C(9) 

C(9)-C(7)-C(8) 

C(8)-C(7)-C(6) 

 

رابطة الكفي أطوال الروابط بين الذرات طفيف حدث تغير نلاحظ أنه  Ⅲ.8 الجدولخلال من 

C(7)-C(8) حيث كان طولها (Å1.5321) ( وأصبح بعد التعقيدÅ1.5281 و )( في الإتجاه )أ

(Å1.5288 )الذرات زاوية بين الالزوايا ك في تغير كما لوحظ( في الإتجاه )بO(10) -C(7) -C(9) حيث

في الإتجاه )أ( و  (.116.111(°بعد التعقيد وأصبحت )115.6576°)كانت قيمتها قبل التعقيد 

-βتكيف مع تجويف لل ECLTحادث في بنية  الطفيف وهذا ما يفسر التشوه ( في الإتجاه )ب(375..°115)

CD و الذي أكدته القيمة الصغيرة لطاقة التشوه. 

كبيرا مقارنة ببنية  β-CDتشوه في بنية الأن  توضح III.5الشكل و Ⅲ.8الجدول في وبمقارنة القيم المدونة 

ECLT. 

Ⅲ4..:خاتمة 

لهذا المعقد في  المستقرة البنية دراسة تمحيث β-CD في ECLTعقيداية هذا الفصل يمكننا تأكيد تفي نه        

 في  ECLT / β-CDالمعقد نأ إلى النتائج تشير، DFTو PM6 طرقال ستخدامب( باإتجاهين )أ( و )

، و ذلك من الناحية الطاقوية، الديناميكا الحرارية، التبادل ()أ تجاهبالإ مقارنة استقرارا الأكثر وه )ب( تجاهالإ

 .الحادث في بنية المركبين لتكوين معقد مستقر الشحني بين الضيف و المضيف بالإضافة إلى التغير
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 خاتمة عامة                                      

جزيء قليل الذوبان  تضمين لعملية الجزيئي المستوى علىحاسوبية  دراسة أجرينا العمل، هذا خلال        

 :مثلق النمذجة الجزيئية طر بعض مبإستخدا 1:1 ئبقياس المتكافβ-CD في( ECLTالأوكالبتول) في الماء

 الهجينة الوظيفية الدالة باستخدام DFT الوظيفية الكثافة ونظرية PM6 التجريبية نصف الطريقة

B3LYPالأساس مع(31-6G(d))إدراج  م، تECLT في β-CDلتحديد البنية الأكثر  مختلفين تجاهينإب

يتم  تجاه )ب(الإ فيمن الجانب الذي يحتوي على جذر ميثيل واحد أما  تجاه )أ(الإفي أدرج  إستقرارا، حيث

 إدراجه من الجانب الذي يحتوي على جذري ميثيل.

أن   DFTطريقةو  PM6تجريبية نصفال ةطريقبإستخدام ال الحصول عليها أظهرت النتائج التي تم        

 التعقيد.وفقا لطاقات  الإتجاه )أ(من  هو الأكثر استقرارا   الإتجاه )ب(في  ECLT/β-CD تضمينالمعقد 

رالنظام بأكمله أثناء رافي استق امهم رادو ECLTللأو   β-CDتلعب طاقة التشوه، سواء كانت ل         

-βحيث كان التشوه على مستوى  ،التضمين عقداتالعوامل المحددة في تكوين م أحدتعتبر من  التعقيد. لذلك

CD  أكبر منه على مستوىECLT التشوه في تغبير البنية الهندسية لل ولوحظ هذاβ-CD. 

 في ΔG الحرة الطاقة قيم أن كلفن 12..51و atm1أظهرت الحسابات الديناميكية الحرارية عند         

 المحتوى أن كما بطبيعتها، تلقائية عملية هي β-CD في ECLT إدراج عملية أن يعني مما سالبة الإتجاهين

، ونتائج للحرارة ناشرة عملية هو التضمين معقد تكوين يعني مما سالب تجاهينالإ كلا في ΔH الحراري

وهذا في كلا الإتجاهين  ومنخفض العشوائية تشير إلى أن النظام يتمتع بترتيب عالي سالبة ΔS الأنتروبي

 يعكس استقرارا كبيرا.

 النتائج هذه )أ( تجاهالإ في الطاقة فرق من أكبر )ب( تجاهالإ في   HOMO)-LUMO(الطاقة فرق        

 .التعقيد طاقة نتائج مع جيد ا تتفق

أنه عند تضمين جزيء  إلى DFTو PM6باستخدام طريقتينالمحسوبة  توزيع الشحنات الذرية ريشي         

كما ، ن يختلف عن تلك التي بعد التضمينفإن توزيع الشحنات الذرية قبل التضمي β-CDفي  ECLTالضيف 

المضيف تلعب دورا مهما في عملية التعقيد وإستقرار  بين جزيء الضيف وجزيءأن الروابط الهيدروجينية 

 المعقد.
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      وECLTفي الختام أظهرت الدراسات الحاسوبية التي قمنا بها أنه يمكن تكوين معقد تضمين مستقر بين 

β-CD 

 



 الملخص:                                                         

ين تضمال عقداتهتممنا في هذا البحث بدارسة الكيمياء الحاسوبية المطبقة على الأنظمة العضوية مثل مإ        

           ضيفلما جة الجزيئية لدارسة تعقيد الجزيءائق حسابية مختلفة للنمذرتم استخدام ط ،المضيف/الضيف

β-تجريبية النصف طريقةمثل حسابات ال الأوكاليبتول جزيء الضيفالمع  دكسترين حلقي PM6  ونظرية

 " .B3LYPبدمج الدالة الوظيفية الهجينة " DFTالوظيفية الكثافة 

بتضمين من  β-CDفي تجويف  ECLTالضيف  يءدراج جزإدراستنا تأكدنا من تكوين وطريقة في          

ووصف التغيرات التي يخضع لها جزيء  لتحديد الهياكل الهندسية الأكثر استقرارا لهذا المعقد 1:1النوع 

ECLT في أثناء إدراجه β-CD  كذلك تحديد الخصائص التشوهو خلال حساب طاقات التعقيد منوذلك في ،

 ديدوتح HOMO-LUMOالإلكترونية والديناميكية الحرارية، بالإضافة الى المدارات الجزيئية الحدودية 

 والبنية الفراغية. Mulliken لـالذرية الشحنات 

أكثر إستقرارا من  الإتجاه )ب(في  β-CD/ECLTتشير إلى أن المعقد  النتائج التي تم الحصول عليها        

 وهذا يتوافق مع نتائج التجريبية. الإتجاه )أ(

  الدالة:الكلمات 

 .PM6،DFT ، الأوكالبتول،حلقيدكسترين -βالحاسوبية، دراسة ال التضمين،معقدات 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



                                                            Abstract       

         We are interested in the study of computational chemistry applied to organic 

systems such as host/guest inclusion complexes. Different computational chemistry 

methods have been used to study the complexation of the host molecule β-

cyclodextrin with the guest molecule Eucalyptol : the semi-empirical method PM6 

and density functional theory DFT with hybrid functional "B3LYP" . 

        Our study confirmed the formation and insertion method of the guest molecule 

ECLT into the β-CD cavity through a 1:1 inclusion. We aimed to identify the most 

stable geometric structures of this complex and to describe the changes experienced 

by the ECLT molecule during its insertion in two directions (a) and (b). This was 

achieved by calculating the complexation and deformation energies, as well as 

determining the electronic and thermodynamic properties. Additionally, we 

analyzed the frontier molecular orbitals HOMO-LUMO, Mulliken atomic charges, 

and spatial structure. 

        The results indicated that the β-CD/ECLT complex in direction (b) is more 

stable than in direction (a), which aligns with experimental findings. 

   

Keywords:  Inclusion complex, Computational study ,β –Cyclodextrin, Eucalyptol 

, PM6  ,DFT. 

 

 

 

 

 

 

 



                                                               Résumé 

        Nous nous sommes intéressés à l’étude de la chimie computationnelle 

appliquée aux systèmes organiques comme les complexes d`inclusion hôte/invité. 

Différentes méthodes de calcul de la chimie computationnelle ont été utilisées pour 

étudier la complexation de la molécule hôte β-cyclodextrine avec la molécule invitée 

Eucalyptol : la méthode semi- empirique PM3 et la théorie de la fonctionnelle de la 

densité DFT en utilisant la fonctionnelle hybride "B3LYP". 

        Dans notre étude, nous avons confirmé la formation et la méthode d'insertion 

de la molécule invitée ECLT dans la cavité de β-CD par une inclusion de type 1:1 

afin de déterminer les structures géométriques les plus stables de ce complexe et de 

décrire les changements subis par la molécule ECLT lors de son insertion dans les 

deux directions (a) et (b). Cela a été fait en calculant les énergies de complexation 

et de déformation, ainsi qu'en déterminant les propriétés électroniques et 

thermodynamiques, en plus des orbitales moléculaires frontières HOMO-LUMO et 

en déterminant les charges atomiques de Mulliken et la structure spatiale. 

        Les résultats obtenus indiquent que le complexe β-CD/ECLT dans la direction 

(b) est plus stable que dans la direction (a), ce qui est en accord avec les résultats 

expérimentaux. 

Mots-clés: Complexe d'inclusion, Etude computationnelle, β –Cyclodextrin, 

Eucalyptol , PM6  ,DFT. 

 

 


