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( مع نترات C6H8N2O2S( والسلفانيلاميد )C8H10N2O3Sدراسة توصيف أدوية السلفاسيتاميد )
باستخدام حسابات نظرية الكثافة الوظيفية 3(CoNO3)ونترات الكوبالت 3(FeNO3)الحديد

 والتحليل الإحصائي
 

        محمد زيدان      ابوبكر مفتاح احسونه              وفاء أدم 

لسرردفرةاي ادندادررر اونةاذ رر نااونةليررر نأررر ن رردن االسدفر ررا ر ادنالفكرر من رراناررحانالنتررلندرةررلنالسرردامنأدررةنا رر  دا ن    رر ن :صالمستتتخل   
رررراعن  نالداا رررر نائةةررررريا نهمنةداررررطن لارررر ناائنررررر نالة ررررري،نلدفنرررررونائةةررررريا نانلمدرررر ردنا رررر ة  ةرنارررر  نلررررد ا ن lnkالجرررر ا اعدنالمرررردنالسراةرررر ناللمادارررر نلس 

 نGaussian 03 ر ادناائنرطرررركن دمررر ن ررران  ا نالسررردفرةاي ادن ارررحان ررررنأررركان س ةررررناررر  نةانرررانابردررررمنا ذ رررنا نأدا اررررنار ررر  دا ناررر ا ،نالسدفر رررا
Hyperchem08ئنريننار  ن  ا ن.نالأ لندتر بنلدارقروناسار رونمخ دف ن المرنينداُتساناةد ينلدك ا رن الف اغنا ذ بينايننال دنرونالدمجر دن 

 ين دمرر نا رر س اا  ن ن نرررونهمن ين  رر ناانررين ررانةذلرر،ن سراةرر كناررد ا نفر ررا ر ادناررذنالأمدررطن ررانةرةارر نابح رر س اا  نلاررلن  نلرر،ن قررطنطرقرر نئرر اا دالسد
 السدفرةاي اد.ن

درةرلن قر لنلرحامنالأدسر يننننلدرد اياينن-61- ن انخيلنة ري،نال ةيننالةذ ينالغةرطاسين نائا كاا  نا ذ نا نلذةظن  ناامنالهادا جيننهمنالس ذىن
 همنجكئنالر داحان لماين دبرنم ص نةذ نا نل كذ ان لمسدن داجنلهحانالد ا ن عن ينئ دانرون خ ىنأةدناحانالس ذىنارلحاو.ن-6-همنالس ذى

  الكلمات المفتاحية:  
  دنال تداطنائةةريي.ةتراونا د ددنةتراونالكذارللدنةظ   نالكمرم نالذظافاالسدفر ا ر اددنالسدفرةاي اددنننن

 المقدمة

 رررر طنg/mol 214.243دنالك درررر نالجك نارررر نC8H10N2O3S(الةرررراغ نالكاااريارررر ننن6إ ن  ا نالسدفر ررررا ر ادن  رررركطننن

الررح ار نهمنالررر دن  سرر لماطنهمن لمرلجرر نال  راررروناللمرريننأدررةن رركطنقارر منأاةارر نهمنال  رررلنالد تارر نا ررر ن همنالذقر رر ن ررانال  رارررون

%ن61-1%ن ر ئينن ذ اررد  لماينأدرةن ركطن ر اعنأارةناةسرن ن01  نن61   ن ائصراروناللم  را دن لماريناةسرن ناللميننالمدنا 

نأذ رنأانالسا مناللماةا ن  ن لماين لم رنهمنالداط.

 .ننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننننن%نهمن لمرلج نال  رارونالأةفن الأا ن ا ة  مدندارن ة،ن لمرلجنق ة نالس ةا ن ال  رلنالجددنالداة01ئس لماطنمحرلاد،ناةسن ننننن

ن%نغسذلن ذ لمينللميجنةبناللينرلن ال  رلنالجددنالداةن  س  د نلدساا منأدةنةب61ا   دا رئ،:ن دفر ا ر ادنننن
ن%61الليررررررررررنرل(نأةررررررررررد رن رررررررررر عن مج رررررررررررن ررررررررررعنالكبر لد  نررررررررررر نةررررررررررلن  ررررررررررر ن را رررررررررر ن مط:اداكسرررررررررراذ ن الرررررررررر نة ررررررررررذينأدررررررررررةن

ن لرر،ن  درررن الذا  رر دن%ندبر ررلدنلد رر،نةليررر ن دررر نلد رر ا اعنللمرريجنالة رلارر نالبرقليرر 5 س لمدسرلسدفر ررا ر اد  خةررريمن دررر منكً

للأ رركرلنايفافرر ن ررانال  رررلنالغررد ننليل  رررلنأةررد رن سرر  د نللمرريجنال  رررلنالجفرران  نال  رررلنالد تارر ن  كررذ ن  درررندلمرريج

ن[A.Varshneyand J.p. Tandon,( 1986)] اللم قا .
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ن
( الصيغة البنائية لدواء السلفاسيتاميد1شكل )

[1]
 

دارررررررذن ررررررران172.20g/molدنالك دررررررر نالجك ناررررررر نC6H8N2O2S(الةررررررراغ نالكااارياررررررر 2  ررررررررن  ا نالسررررررردفرةاي ادن  ررررررركطنن

 ررانالسرردفذةاي اداون اررين  دنرررونأدررذ  نة ررذينأدررةناااوندبر ررلن ةاتر جررينن  دسرر يندنئذقررفنالسرردفرةاي اداون ررذنالكمرر ن

الج ا اعنإيجراا نالغر ا ن  ردنا ،ن خرصر نالكرذااوناللمسد ر ن السرتريا ن النةار ن الجر ا اعنالسرنن نلدارأذ .ئليرن،نالسردفذةاي اداون ر ن

ارراان اةررذناةك  رردن  ررادن رانةاررلنالتردارربن اررينئررن  نهمنالنك   ررنمةررعنا رر سيلنالرردنا ار نالدرر  اينلةاذارررنةاررلنئسرر  د ،ن

نل  داان  نالفذلاد.

إ نئلم   نالج  ذ نل    نالسدفذةاي ادن   نإار ئ،ديجلمد،نأةاداكنأدةنجماعنالسدفذةاي اداودنلحانم  ن انالد  اين أارناحهنننن

الأ    نبج أ ندرما ن لدمنغ نطذ د دنإانئةلي نالسيبحونالج  ذ ا نالسر   نلدسدفذةاي اداونأر من انا  لمارلهرنبج أرونغ ندرما ن

نلدالمرلج نن  نج أرونئند  نالج  ذ  ناغعنأد نا   را  ن  نابح  ا اانار  لمارلهر نلدمنطذ د  ن  ناللمرلج نبهر صغ منتمنئك ا نئدايجار
[[N. N. Ambraseys (1988), A.Varshneyand J.p. Tandon, (1986)]ندارن نهرنمجاذأ ن انال دنرون.

ن نالأ     ن  ايط ن ا ن اي نلدنك   ر ن الدر م نداااريار نالمي اةرونال ئنا  ناين نالفترم نهم نالنك   ر ن د ن   رنهر نملمرلا  ر ن  ن ل ال 

ن  ة ةفنالأاالماةارون انالس  ناللملي  انإلىن  ن صنحنالنةسدينن  ذم انأدةنةار ن ا ع.

ن
 بنائية لدواء السلفانيلاميد( الصيغة ال2شكل )

  ىنئاذان لي سرونالسدفرنإلىنانخفرضنةر نهمنأد نالذمارونالةر  نأاندم ن انالأ  اضناللمد  دن  ررأدونأدرةنإةسرران ا ا ننننن

 ](دن  ةفنالأطنر نالسدفرنالاذ نللميجن خمرجنالسرلدنالنذلا ناةذامن  ر ا .6195-6101دم منخيلنا  لناللمرلا نالمرةا ن 

S.Baluja,A.Solanki and N.kachhadia,(2006)] 

 

ئلماطن لي سرونالسدفرناةذامنطنالما نإانبحنئس طن لي سرونالسدفرنالنك   رنارلفلمطن لكانادبحن انالردنمنهنهررنعةرعنئكر  اررنماكرذ ننن

دن ة رررجن[M.K.Gupta, et al (2003)] ررانالسرر طنأدررةنالارررونالرردمر نالانالمارر نلد سررعن الةرأرر (نق ررطنئدرردنالنك   ررر

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%84%D9%81:Sulfanilamide-skeletal.svg
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%84%D9%81:Sulfanilamide-skeletal.svg
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ا اةرذن ر نالنةك  ردنلكرينئةارذن ئ كرر  .ن  لير سرون-النك   رنال نلد  رنةسر ا ن لي سرونالسدفرنإلىن ر منداااريا نئساةناراان

نالسدفرنلهرنئ دان نداااريا ن ليربه نلهحهنالر منيمكان  نع منالنك   رناس ذل .

ا اةرررذن ررر ن-ئذقرررفنال فررررأيونالكااارياررر نالررر ن ررردخطنما ررررن  دررربنارررراانأةرررد رنعررر منالنك   ررررنئدررردنالتردانررر نالكااارياررر نمنهنهررررننن

نالنةك  دن ارل ر نمنه نالنك   رنبحنئس ااعنالةاذن ال كر  .

بحنئكرذ ن لير سرونالسردفرنملمرلر ن ردندرطن ةرذا نالنك   رددرحلدناد سربندمر ن ران ةرذا نالنك   ررن ةرأر ن  سر  ر ن ردن لير سرونننن

نM.Jain and R.V.Singh (2006) ]]السدفر.

همن  اخرر نالسرر اةرون ررانالسرر  ناللمليرر  انطررذانالنرررةمذ نئذلافرر ن  ايارر ن كذةرر ن ررانالسرردفرن ا ررذندسرررا لن اررذن رران  دنرررونالسرردفرنننن

 Radio sterilization of]   درربن دررر نلدنك   رررن سرراةنئ ايمامررذا ا ن  طدسررذانأدررةناررحانالررد ا ن  ررعندذائ ايمذدسرررا ل

medical products and recommended code of practice. International Atomic 

Energy Agency, Vienna (1967)]د قرردن  نررلنمرأدا رر،نهمنأرريجن ةررذا ن لماةرر ن رراناللمررد ىنالنك   رر نغرر نا سر رر ن

نللي سرونالسدفر ةدارن.

ذان ةارةررركنهمناررذلنالرر   ن سررنن نئدررفنإ نالليرركد نال ياسررا نال ئنارر نارلسرردفرن غ ارررن رران  دنرررونالسرردفرنالأ لىناررين نهرررنقرردنئ ندررننن

الكدا دن لكراناللمدارر نعكةرذانمااررنالمردن رانةرطنارحهنالليركد نمارذا ان لير سرونالسردفرن جلمدذاررنااونقرادار ن دمر نلدرح ار نهمنالرر ن

 D. J. Triggerand A. D. S. Caldwell ]    ارل رر ن صرنحن رانالانالمرين  ن سرطناة اررلن جرذ نال ندرذانهمنالنرذل.

ن[(1968)

 .J ]الرحين  ر  د نأدرةنةارر ن ا رعنند    ر نلدايا ررن السرطن ال ليرة رو. ارذنالسردفرةاي اد  ةردن ارعن  دنررون    ر نالسردفرنن

Wweiss, J. T. Allen, and B. Schwarz (1956)]ةارطن    ر نالسردفرنمجاذأر نالأ اةار ناللما  ر نالر نيمكران  نن

.ن ة  رررونال كماررفن رران    رر نالسرردفرن ررعنالألدااررداون الكا ذةرررونةليررا نSchiffئ فرأررطن ررعنالألدااررداونالرر نئليرركطنقذاأرردن

  دررررنقذاأررردن رررافنالليررر س ن رررانالسررردفرةاي ادنلهررررنالسررردامنأدرررةنئكرررذ ان لمسرررداون رررعن  ذةررررون لمدةاررر دن الةليرررر نن4] د0]ااذلذجاررررك.ن

 D. Young] دJ. Wweiss, J. T. Allen, and B. Schwarz (1956) ].الناذلرذجين رذين ك ردنأدرةنال لمسارد

 ]. الألدااداونالسريد ناللما   نالكايردم همناحاناللماطن  عنإأدا نقذاأدن افنأانط  انابحةة رانالنر  نلدسدفرةاي ادن(2004)

E. G. Lewars (2016)]ن
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دنل فر ينالكمر نإ ن لا نا ذ ن نالكاااريا نهمناحهنالداا  نعمدلنهمنئسدامنداا نالذا ناللمادا نالس  د  ن اخطناللمر طد الننن

 اناللمسنروناللمداا ن  ليكيونالنترذ نال اناسار دن  دررنهمنةد ردن  ر  ن   ر طنطر  ن  سررااونالنترلناللمداريناربحأ ارر نأدرةن

 ذ ررذ نالنتررلن إارررانالنتررلناللمداررينهمن قررلنا ررةنجارردنل سررةحنالف صرر نهمنال لمارران دمرر نهمنالنتررلن ا  كليرررينة ررري،نأداارر دن

 ,B. O.Hardin ]]قررونالرتراا نلدا دنررونالد ايار ن إخر اجن أدرةنطرقر نئر اا ن  قرطنطرقر نئر اا . الر ن رة ا  نإ نقاررانطر

andV. P.Drnevich (1972)ن

 در ن  دركنلد تداطنائةةريينالةةابنالكنر نهمنارحهنالداا ر نلألار نارحانا ررلنهمنال  ررالنالاداةار ن اللمادار نهمنمجررلناللمدرذ نننن

 منللإةةر نال اناسينئ ادبنةدن  نىن اناللم م نارلةظ   نائةةريا ن إغفرلنالردن رن ينإلىنم رعن راتين لرندرةلنالداا  نالما

 R. E. Kayen, J. K. Mitchell] ]ئة عنأة،ن خار نجساا نهمنال انااناللمادينانها ر ن  ر ارون ادرريكنارحهنالةظ  ر .

اا نللي   ن محد اون رن س  د ن رانطر  ن ناخ نررااون أاداررون  دركنال اا نايننالةظ   ن ال اناان ئسديمنالأصذلناللمد (1997)

 ابح  دبحل.

 أولًا: الانحدار الخطي والارتباط الخطي:

 .=+  م  ررةرن  ناللميقرر نااة ارررنأدررةنصررذامننXأدررةن  غرر ن خرر ننYهمن اا رر نابحارردااناياررينل غرر نةساسررينننن

همن ررذ ن نرررد نال المررررونالةررغ ىن  ررران نإيجرررر ن لمر لررر نن.ا  رررذلينننلدنرررراا تر انA.B ا رر   جةرن ررراناللماةررر ن ةسررانئسرررد   انن

 Y=b0+b1X نعكةةرن انال ةنننا ةسانقاا نلدا غ)Yأةدنقاا ن لمارمنلدا غ نX. 

ا رر  د ةرنةداررطنال نررر انل فسرر نابحارردااندارررن خ جةرررنالمرر نابح رر ة رجرونابحةاريارر نهمنصررذامناخ نرررااون بحلرر ن مررتراون سرر ن اررحانننن

 سرتر نبهرحانالذ رذ ن ذ رذ ن[Quake/w Define Version 5.16 ] دخطنةلنالذ ذ نالساةنا تدارطنابحارداا.ندد،

 خ ن ساةنةداطنابحائنر ن اذن   عنارلنتلنأانأد نةساسنا،ن اج نابحأ ار نال نر لنايننال غ  ان  ق ناللميق نالف   ر نااة اررن

 ن كرذ ناا ار ررن ة اررنأدرةنإيجرر نأرد ن  ن سارران لمربرنأران اجر نجرذ مناللميقر ناياار نهمنمنهاانم  ةرن  ناللميق نايننال غ  انخاار

ن[Cramer, C.J (2013) ] صفناللميق نا ساسا نايننال غ  ان اخ نران بحل ناحانالسارا.

   ر ن الرر نئرر عنأررانط  رران رانخرريلن اا رر ةرنلدداا رررونالسرراس نبحةظةرررنأررد نا رررهنالنرررةميننإلىن اا ر ن رردىنإ رر س اا  ناررحهنالأننن

 اا  نطرق نالتراا نال داخدا نلهرد  ةدعنالم نالة ري،ناللمادا نلأةدىنالداا رون ال نئداانلذغرا  عن اجرونا  اامنللم م ن ردىن
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ابح ر س ااننال داخطنلةسرذ ناداا ر ن لار نابحائنرر نائةةرريينهمنارحهنالة رري،ن إيجرر ن ينالأ   ر ن دمر ناائنرر نإةةررياركنلةُاراس ررناسرذم

نأانط  انةسرلنالارقرونالداخدا نللأ    نةذ نارك.

لألارر ناللمسررداونالفدك رر نهمنالأةظارر نالناذلذجارر ن ارررلأخمن لمسرردنالأ ررذ نالفدرركين ررعنالررد ا ن ئةرررمسنالررد ا ن ررعنا ررر  ن ارررلةظ نننن

ةسررلن   دا نط  س نا ذ رن نالكاااريار نلغر ضنالأ اةن عنالأ ذةرونالفدك  ن اخطنايدا دن ناخ اران  اياينن عن  ذةايننمدك ينن ار

ن مدطنطرق نئ اا ن اخدا نللأ    ن  سراة ُ،ن عنالدن نائةةريينلدة ري،ناللمادا .

 طريقة العمل الحوسبية والتحليل الإحصائي:

للمادارر نلدالمسررداونللأ   رر نانlnkمرررن ررمنالجرةرربنائةةررريينم ررحانالجررك ناللمادررين ررداان لارر نابحائنررر نائةةررريينلفنرررونقرراعنننن

نالمةريا نلدسدفرةاي ادن السدفر ا ر ادنأةدن اجرونة اا  نمخ دف دن انخيلنالجدا لنةسذ نلسرل:

SSxنمجاذ نالفن نالأ  نلداجرونا  اامدن=SSyنمجاذ نالفن نالمرةا نلساعنن=lnKند

SPxyدن=نمجارررذ نةرصرررطن ررر لنمجرررر اعنالفنررررونالأ لىن المرةاررر ن رررانمررر  نالذ ررر نا سرررر دنSS<ressid>نةرصرررطنمررر  نن=

ن(.6دارناذن ذ حنهمنالجد لناقعن ننSPxy/)SSx 2مجاذ نالفن نالمرةا ن انقسا ن

 (: دراسة أهمية الارتباط الإحصائي لفئات نتائج الأدوية العملية للجداول الأتية:1جدول )

X Y 
 

  

XY 

 

Residual 

ن

نالجك ناداا  نالجرةبنا ذ بينلنن سرلن مدطنطرق نئ اا نلدا دنيننالسدفرةاي ادن السدفر ا ر ادن محردرمن  دركن ةسذ نهمناحا

ن ن ةسرل نإ  س اا   ن الأدم  نئ اا  نطرق  نالأقط ن  لم م  نالر  ناذجذ  ن السدفر ا ر اد نلدد اياينننNMRالسدفرةاي اد  ابحا كاا  

نالسدفرةاي ادن السدفر ا ر ادن  سراة ،نارلدن نائةةريينلدة ري،ناللمادا .

 لمر بحون اكرةاكرنالكعن د  رنمس ن تخ منال س  نرونال  ر ا نلسدذكنائلكتر ةروناداا  نخةريمنالر مدنةالنا   د لننن

نار   دا ن نابحلكتر ةرو نأد دم نللأةظا  نا ط نل س  ب نال  ر ا  نالأ رلاب ن ا ناللمد د ن  ع نتم ن قد نالذاةدد نائلكتر   لأةظا 

ن.[R. E. Kayen, J. K. Mitchell (2004) ا ذ ن ن

نالجسعنالأ ذ ن الظرا منننن نالكي اكا نأانئفس نالم نالظذاا ن مطنظرا م نالفاك ر  نالكاذ ا ن انأ ك ظ  ون لا نا ذ ن 

ن.[D. Natelson et al (2000)دنP. Rai-Choudhury(1997) ] غ ارن انالظذاا نالك    ذيا ن ئ   نداان ذ ن
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نن ن  را نأدة نا المرو نالهةد ا  نالهاردط ناةر  نتم نقد   ر نال  نالندذا   ناللمدارو ن ا نإةليرؤار نتم نال   Cambridgeالهاردط

Structuralاللين،نال    نا ن ن تمنةساة رناليكطن ةفةطنار   دا نالا  س نSemiemiricalدن)PM3ار   دا نةك  ن

ن نار   دا Gaussian03البرا ، نالدمج  نلدا المرو نالند  ناةد ارو ناةر  ائصدااننHyperChemد تم

ندنالذبح رونال تدمنالأ   كا (.نFLدن GainesvilleدHypercubeد0.1

 هذه الدراسة والبرامج هي:تم استخدام برامج تعتمد معادلات ميكانيكا الكم وتقريباتها في 

HyperChem Professionalن:10ن

نابح   دا رونننن ناللمد دن ان (Hypercube Inc)  انصةعن  د اذنمحس انجك نين  لمد  ن سد  نقذ   نةر ذاا  ل،نةك  

 كذ نأةدهننالهدين انأادا نال تسيننالهةد يناذنةد دن ذ عنالةسا نالس س منال الةاراجنالجك نا ن ةسرارون اكرةاكرنالكع.

نالجكي ن دم نا  س ااادنقدنئكذ نالةسا نالس س مناينا دنالأ نىن انالارق ن ئكذ نالجك نرون دترنا  س اانأةدنطرقرون ة فد (.

نئند نأادا نةسيننااكطنائ خرلنلدذصذلنإلىنااكطنا رل نابحة سرلا ن دم نصلمذا نأدةنااكطنا نطرق ن ة ف .

نالتر  اننن نةسرل ن  ع ن ر نغرلنر نالهةد ي نال تسين نخيل ن ا نالس س م نالةسا  ن ذ ع نأدة ناللممذا نالمد نابحا كاا    .D ]و

Natelson et al (2000)].ن

Gaussianن:11ن

 س  د ناحانالبرةر ،نهمنةسرلنالارق ن  اا  نالنُنىنالجك نا ن التر  نابحا كااينللأةظا نالجك نا ن  درن اا  نال فرأيونالس س منننن

ن الغ ن س س من غ ار.

DFTةسربهرنأدةنناينإةدىن  رلابنالكااار نالكاذ ا ن اعنايننالةظ   نالفاك ريا ن ال   ا نئلم ادنهمةظ   نالكمرم نالذظافا نن

ن.[E. G. Lewars (2010)] لمر ل ن    ا دئ ادبنطرق ن قطن ان  رلابن

نةسرل نةسرل DFT  داف نهم ناياسا  ن  ةد  نلكط نإ رما  نئكر طن .Hartree-Fockخاذم نأا نأنرام ناياذم احه

نةسرارو نهم ناللمد ي نايا  ن ةر ا نإلى نارئ رم  ن ارل ر  نلدذظاف (. نمخ دف  ن لي سرو ن    نلدذظاف  -Hartreeأد ي

Fockالدق نال كر د دنئسرالSCFدنئسرالCPHF) دنئلم ادن ق نةسرارو) DFT دكرنأدةنأد نالةسر نالس  د  نهمن  

 .ال كر طناللمد ي
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ن نار   دا  ن أ   ر نانةري ر نالد اياين نةذ ناركنلكدة ناللماط نط  س  نةساة رنGaussView software درةل نتم  التراداب

ناللماط نط  س  نار   دا  نCOMPUTE Geometry Optimizationنةذ نارك نا ةر ، نهم  Hyperال رة 

Chem Professional. 

 النتائج والمناقشة:

 ان(SSreside) سراد نلداجرونا  اامن ن سراة نقاا ننlnK ةلم ضنالة ري،نائةةريا نلألا نابحائنرطنيننقاعنهمناحانالجك نن

ناللمر بحو ن ا ن ابسذا  نالفنرو ن نجد ل نا د د نةتراو ن ع ن السدفر ا ر اد نالسدفرةاي اد نالد اياين ن ةتراونIIIلكدة )

  نددنلةرن ينالد ايايننالأمدطن انةرةا نالارق نال كذ ةا ن(دن انتمن ةلم ضنة ري،نا ذ ن نالكاذ ا نللأ    ن ال نIIIالكذارلل 

ن ابح  س اا  ن الأدم ن نرئرك.

 
 ( عند درجات حرارية مختلفة.IIIلفانيلاميد مع نترات الكوبلت )( منحنى التكوين لمعقد الس3شكل )

ن نال كذ ا ن ال  ناين نالنارةا  ناللميق  نالترداك (n) ا ن p[A]  ال  نارلليكط ن ذ ح ناذ ندار نقاع3(د نةسرل نتم )lnkنط  ان أا

ن  ةره:ن(2دارناذن نيننهمنالجد لن nL = K pLال نئلمبرنأاننlriving- rossoffi[Lewars, E.G (2016) ]قرةذ 
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 للمعقدات الثنائية للسلفانيلاميد عند درجات حرارية مختلفة.In K  (: قيم 2جدول)

 log K (K)درجة الحرارة  المعقد الثنائي

 (+ السلفانيلاميدIIIنترات الكوبلت )

 

283 

288 

293 

301 

306 

310 

2.451 

2.459 

2.466 

2.478 

2.485 

2.491 

 283 ( + السلفانيلاميدIIIنترات الحديد )

288 

293 

301 

306 

310 

2.451 

2.459 

2.466 

2.478 

2.485 

2.491 

 

 
 ( عند درجات حرارية مختلفة.III(منحنى التكوين لمعقد السلفاسيتاميد مع نترات الحديد )4الشكل )

نlriving-rossoffiأانط  انقرةذ ننlnk(نتمنةسرلنقاع4دارناذن ذ حنارلليكطن  p[A] نn اناللميق نالنارةا ناينن

ن(ن  ةره:0داراذن نيننهمنالجد لن nL =K pLال نئلمبرنأان ن
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 للمعقدات الثنائية للسلفاسيتاميد عند درجات حرارية مختلفة.In K  (: قيم 3جدول)

 ln K (K)درجة الحرارة  المعقد الثنائي

 (+ السلفاسيتاميدIIIنترات الكوبلت )

 

283 

288 

293 

301 

306 

310 

1.00 

1.47 

1.52 

1.62 

1.65 

1.73 

 283 (+ السلفاسيتاميدIIIنترات الحديد)

288 

293 

301 

306 

310 

1.00 

1.38 

1.49 

1.50 

1.65 

1.73 

 

 :حساب أهمية الارتباط

أادا نةسرلن لا نابحائنر ن  نددنلةرن ينالد ايايننالأمدطن انةرةا نائ  س اا  نلدالمسداونالداج نأاداركدندارناذنإ ننن

ن.ن7-9 ذ حنهمنالجدا لن ان

 ( مع دواء السلفانيلاميد.III(: قيم النتائج الإحصائية لمركب نترات الكوبالت )4) جدول

 

296.8x 2.50y  
2

558.84x x  
2

0.1044y y 
   7.222sp x x y y    

 
2

558.84xSS x x   

 
2

0.1044ySS y y   

0 1y b b x 
 

1

xy

x

sp
b

ss


 

   7.2xysp x x y y    
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1

7.22
0.0129

558.84

xy

x

sp
b

ss
  

 

  0 1 2.50 0.0129 296.8 1.33b y b x     
 

1.33 0.0129y x   

 resid
SS

 

 

   
2 2

7.22
0.1044 0.011

558.84

xy

yresid

x

sp
SS SS

SS
    

 

غ ن  ذامس نإلىنةدن رن عنئددنابسذا ناذا ا ناللمر بحودنةالنن9ال نسا ن انالجد لن SS(resid) اناليةظن  نقاا ننن

ن نالجد ل ن  ل ن-61.1011ن سر ي9 كذ  ن= ناللمر بحو نخيل ن ا ن يحسب نممرنن1.166د نالساعد نهم نئنرأد نأدة ن دل  احا

  س نلمدناة ارلا ن ييا ناحاناللمسران  دفرةاي اد(ن عنةتراونالكذارللنإةةريار.

 ( مع دواء السلفانيلاميد.III(: قيم النتائج الإحصائية لمركب نترات الحديد )5جدول )

 

296.8X 2.51Y  
2

558.84x x  
2

0.1221y y  

    8.2129xySP x x y y    

 
2

558.834xSS x x   

 
2

0.1221ySS y y   

0 1Y b b x 
 

1

xy

x

sp
b

ss


 

    8.2129xySP x x y y    

1

8.2129
0.0146

558.834

xy

x

sp
b

ss
   

0 1 2.5133 (0.0146)(296.833) 1.8204b y b x      
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ˆ 1.8204 0.0146y x   

 resid
SS

 

 

   
2 2

8.2129
0.1221 0.001399

558.834

xy

yresid

x

sp
SS SS

ss
     

غ ن  ذامس نإلىنةدن رن عنئددنابسذا ناذا ا ناللمر بحودنةالن كذ ن  لنن5همنالجد لنSS(resid) اناليةظن  نقاا نننن

 احان دلنأدةنال سرالن لكانلاسنالساا نالدقاس دنن1.116011 يحسبناذا ا ناللمر بحون=نن-1.1511 سر ين5الجد لن

ناحاناللمسران  دفرةاي اد(ن عناةنلمر نا د دنإةةريارك.ممرن س نلمدنإ كرةا ن ييا ن

 ( مع دواء السلفاسيتاميد.III( : قيم النتائج الإحصائية لمركب نترات الكوبالت )6جدول )

 
296.833X 1.46Y  

2
558.84x x  

2
0.3295y y 

    12.4185xySP x x y y    

 
2

558.833xSS x x   

 
2

0.3294ySS y y   

0 1
ˆY b b x 

 

1

xy

x

sp
b

ss


 

    12.4185xySP x x y y    

1

12.4185
0.0222

558.833

xy

x

sp
b

ss
   

0 1 1.4583 0.022(296.833) 5.072b y b x      

ˆ 5.0720 0.0222y x   

 ressid
SS

 

 

   
2 2

12.4185
0.3294 0.0534

558.833

xy

yressid

x

sp
SS SS

ss
     
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ناذان1همنالجد لنSS(resid)  اناليةظن  نقاا ننن ن عنئددنابسذا  ناللمر بحودنةالن كذ ن  لنئ ذامانإلىنةدن ر  ا 

 احان دلنأدةنئسرالنجادنهمنالساعنابسذا ندنن1.1509   عنةسرا،ن انخيلناللمر بحون=نن-1.0512 سر ين1الجد لن

ن امرن  ةر بناحان عناحانالد ا ن  دفر ا ر اد(ن عنالكذارللنال ةبنإةةرياكر.

 اء السلفاسيتاميد.(: قيم نتائج إحصائية مركب نترات الحديد مع دو7جدول )

 
296.833x 1.5766y  

2
558.834x x  

2
0.0567y y 

    4.7065xysp x x y y    

 
2

558.834xSS x x   

 
2

0.0567ySS y y   

0 1y b b x 
 

1

xy

x

sp
b

ss


 

    4.7065xySP x x y y    

3

1

4.706
8.42*10

558.84

xy

x

sp
b

ss

  

 
3

0 1 1.58 8.42*10 *(296.833) 0.9227b y b x       

3ˆ 0.9227 8.42*10y x   

 ressid
SS

 

 

   
2 2

4.7065
0.0567 0.017

558.834

xy

yressid

x

sp
SS ss

ss
     

ننن نقاا  ن   ناليةظ نSS (resid) ا نالجد ل ن انن7 ا نالأ لى نةال نارللمر بحود نابسذا  نئدد ن ع ن ر نةد نإ  ن  ذامس  غ 

عنابسذا ناينن نلكان ذ حن مدطنئسرالنهمنالسان 0.017 نابسذا ن انخيلناللمر بحون=نن1.11160 سر ين7الجد لن

نئددنهمنالجدا لنالأخ ىدن نبهحانةلماين مدطناة ارلنئةر بنادانالد ا ن السدفر ا ر اد(ن عنةتراونا د دنإةةريارك.ن
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أدةنالأ    نالس لماد نهمناحهنالداا  ن نة ري،نال اناانائةةريينأاداركنا  ن  ا ن قدن ددونالة ري،نا ذ نا نال ن ج  لنننن

دطن نرئرن ا  س ااان سراة ناد ا نالسدفرةاي اددنةالنااةلنالدنابحخ يين انطرق نالتراا نال كذ ةا نلدد ايايننالسدفر ا ر ادن م

نا ذ نا ن نالارق  نة ا   ن   نإلى نلدد اياين نالأ لا  نالة ري، ن  راو ن  نالكذارلل. ن ةتراو نا د د نةتراو ن جذ  ن  ع ن ةف  م اةذام

رلنالارق نالداخدا دنمرن لمةن دم نا  س اانهمنالأ  ر نالةرقد ن ان  ا نالسدفرةاي اد.نلدسدفر ا ر ادن قطنهمنا رل يننأةدنةس

  ئنيننابح كرلنال رلا نالةاغنالنةريا نا ذ نا .

 3(FeNO3)ةترا نا د دن

 DFT = -2104.3276548 hartree الة ا  نالأ لا نلدارق نالف    نلسرل

 
 طاقة النهائية لنترات الحديد.: الصيغة البنائية الحوسبية لل1الشكل 

ن  ( CoNO3 )ةترا نالكذارللن

 DFT = -2222.8086142 hartree الة ا  نالأ لا نلدارق نالف    نلسرل

 
 : الصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لنترات الكوبالت.2الشكل 

نلةتراونا د د.ن6س ااان ة،نهمنالليكطنلةتراونالكذارللناقطن  دم نا  ن2دارنةيةظنالارق نا ذ نا نهمنالليكطن

نDFT = -890.9852723 hartree دنالة ا  نالأ لا نلدارق نالف    نلسرل( C6H8N2O2S)  ا نالسدفرةاي اد
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 : الصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لدواء السلفانيلاميد.3الشكل 

نالسدفر ا ر اد نلد( C8H10N2O3S)  ا  نالأ لا  نالة ا   نلسرلد نالف       DFT = -1043.8573662 ارق 

hartreeن

 
 : الصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لدواء السلفاسيتاميد.4الشكل 

- = DFT الة ا  نالة ريا نلدارق نالداخدا نلسرل3(FeNO3) عنةتراونا د دنن  (C6H8N2O2S)  ا نالسدفرةاي اد

2995.6077078  hartreeن

 
 الحديد. تالصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لدواء السلفانيلاميد مع نترا: 5الشكل 

- = DFT الة ا  نالة ريا نلدارق نالداخدا نلسرل3(FeNO3) عنةتراونا د دن(C8H10N2O3S)  ا نالسدفر ا ر اد

3148.5113006  hartree 
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 اء السلفاسيتاميد مع نترات الحديد.: الصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لدو6الشكل 

 DFT الة ا  نالة ريا نلدارق نالداخدا نلسرل3(CoNO3)دن عنةترا نالكذارللن( C6H8N2O2S)  ا نالسدفرةاي اد

= -3113.6741181   hartreeن

 
 : الصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لدواء السلفانيلاميد مع نترات الكوبالت.7الشكل 

 الة ا  نالة ريا نلدارق نالداخدا نلسرل3(CoNO3)دن عنةترا نالكذارللن( C8H10N2O3S)السدفر ا ر ادن  ا 

DFT = -3266.474334  hartreeن
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 : الصيغة البنائية الحوسبية للطاقة النهائية لدواء السلفاسيتاميد مع نترات الكوبالت.8الشكل 

لد ا نالسدفرةاي اددن أدا،نن0 نالسدفر ا ر ادناقطن  دم نا  س ااان ة،نهمنالليكطنلد ان9دارنةيةظنالارق نا ذ نا نهمنالليكطنننن

ن انةرل نالليكطنن1أةدنمحردرمن  ا نالسدفر ا ر ادن عنةتراونا د دندارنهمنالليكطن ن قطن  دم نا  س ااا ن ة،ن  در ن5بحةظةر

بحةظةرنن0لسدفر ا ر ادن عنةتراونالكذارللندارنهمنالليكطنبردرمن  ا نالسدفرةاي ادن عنةتراونا د ددن  دركنأةدنمحردرمن  ا نا

ن نالليكط نةرل  ن ا نا  س ااا ن  دم  ن قط ن  در نا  نن7 ة، نالسذل نةس ااع ن اةر نالكذارللد نةتراو ن ع نالسدفرةاي اد ن  ا  بردرم

 لداجرونا  اام.ن X, Yرونةسرارونالارق نا ذ نا ن  اراس نعر ركن عنئددنائةةريا نالس  د  نلداا  نقذمنابحائنر نايننمن

ننن نال ر  الجد ل نالارق ن0 الجد ل نهم نالذا ح نال ةرقم نل ؤ   ن الد ن مج الم  ن ةف  م نلدا دنرو نا ذ نا  نالارق  نةذائ، ( ذ ح

ندين ناين نالداخدا  نالتراا  نقذم نإ  ن لمكي ن احا نالكذارللد نةتراو ن  دب ن ع نالسدفر ا ر اد ن  ا  نأةد نا  س ااا ن الأدم  الداخدا 

نترادنيننةتراونالكذارللن ن  ا نالسادفر ا ر اد.ال

 .DFT: الطاقة الكلية للمركبات منفردة و مجتمعة مع الأدوية بطريقة حساب الكثافة الوظيفية 8الجدول 

Compound/Complex Energy by DFT calculation, hartree 

Fe(NO3)3 2104.3276548- نتراتالحديد 

Co(NO3)3 2222.8086142- نترات  الكوبالت 

Sulphanilamideدواء السلفانيلاميد) S2O2N8H6C( -890.9852723 

3)3Fe(NO Sulphanilamide +  -2995.6077078 

3)3Co(NO Sulphanilamide +  -3113.6741181 

Sulfacetamideدواء السلفاسيتاميد) S3O2N10H8C( -1043.8573662 

3)3Fe(NO Sulfacetamide +  -3148.5113006 

3)3Co(NO Sulfacetamide +  -3266.474334 
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ن

 : منحنى الطاقة الكلية لكل مركب لحسابات الكثافة الوظيفية.9الشكل 

 الخلاصة:

نا ذ نا  نالة ري، نةرةا نن ظ  و ن ا نالأمدط ناذ نالسدفر ا ر اد ن  ا  ن   نالداا   ناحه نهم نالسدفر ا ر اد ن  لدسدفرةاي اد

تمنئ دادنالدن  در نأةدن سراة نالدن ن  دم نا  س اا  ن  نرون سراة كناد ا نالسدفرةاي اد.نئ اا ننالأ  س اا  دنةالناة،ناقطنطرق 

ن+ن نالكذارلل ن ةتراو نا د د ن ةتراو نالداج  نلدالمسداو ن دبر ناة ارلا  ن أال نالة ري، ناحه ناللمادا . نلدة ري، ائةةريي

 .SS(ressid)(ن عنةرئ،نResultالسدفر ا ر اد(ن ن نددنالدنال ذامانايننمجاذ نالة ري،ن 

 

Characterization study for Sulfacetamide (C8H10N2O3S) and Sulfanilamide (C6H8N2O2S) 

drugs with Fe(NO3)3and Co(NO3)3by DFT and Statistical analysis calculation. 

Mohammed Zidan,      Boubaker.M.Hosouna
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A B S T R A C T :The idea from this research was the ability to use Sulfacetamide and 

Sulfanilamide drugs as highly active antibiotics against germs.After practical comparison of 

lnk values and statistical study in analyzing the importance of linking the results to statistical 

groups to each other, we concluded that, Sulfacetamidedrug has more association from 

Sulfanilamide drug. This has strengthened our confidence for applying computing simulation 

for both drugs using Gaussian 06 and Hyperchem 08 software. The first as a computer of 

energies with different measurements while the second as an engineering enhancer for angles 

and computing vacuum between integrated vehicles. Sulfanilamide has been shown to be the 

best in terms of stability so that it has the least bonding energy and more stable in any 

environmental around compared to Sulfanilamide. Computational results of magnetic and 

vibratory nuclear resonance, also showed that the hydrogen atom at level -16- of the drugs 

was closer to the oxygen atom at level -1- in the water part, giving the greatest chance of a 

complex composition listed for this drug with any other formulations at this particular level. 

Keywords: Sulphanilamide, Sulfacetamide, Iron Nitrate, Cobalt Nitrate, DFT, Statistical 

analysis. 
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