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 Semi-empiricalتضمممال حث امممد ح مممى طحق حيمممطك اممم ا تقريبقمممب حثلمممي حثى    قممم   ممم   حثى    قممم  

method (parameter model 3 (PM3))   بي ممى طحق ن بمميتGaussian-03   فممح يبمميد تمم   ح
حلاهىزحز حلا ي ق  و طة حتىصيص اقف حلا ع  تات حثاا حء تع بعض حثصفي  حثفيز يو مم  رامم حلة حثىلمم  ل 

حثمممممم ا علممممممط حثاممممممر  حثرلط ممممممح حثىمممممم حزبح ث ا رمممممم   -- ΔEHOMO-LUMO وعممممممزق الممممممي ح حث  مممممم  و
وحثاع ض با يتقع عض    ت ى ف ا تع يبيد ت   ح  اقف حلا ع  تات حثاامم حء   Cefuroximeحثطوح ح

حثىح  C-Oوتا قصري  تليفؤ ي وح لحج حلاهي تلري. تي أيضي  لح   و ت يلب  ايقي  حثىلبي  حثا حلي ثلاص ة 
بمم   . ي  حثااحثااممى وث اقممع (R-O)  حثايت مم  ثمم  تممع حثا ا عمم تمم  م ت ا عمم  حلا ممى  فممح حث ممزء حثممطوح ح 

حثاابمم    ق مم   علممط حثاممر  حثرلط ممح حثىمم حزبحة و بعممط عا قمم  حثىلبممي   ي ث ااممى وتاممت ت يلبمم  حث يقمم  حثل قمم  
وعلط حثايث  حلابى يثق  حثف حغق  حثااىا   ث ىلبي  تع ح ى  حج ايق  حثىلاممقم حثعي ممطة ثرممكح حثىلبممي   فممح حث مم ل 

قع حثاع ضمم  را حتمم  ث  ممزء حثممطوح حا وعممطق حتريبقمم  أظرمم   حثلىممي   حتريبقمم  ح ممى طحق بعممض حثا مميت حثغمميزية.
 . ح ى طحق حث عض حلاخ  تل حثا يتقع حثعض    حثاع ض   را حت  ث  زء حثطوح ح
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  المقدمة
تممل خمملا  حثاراامم   ممق  وحلا يا  مم   حثى    قمم  حئحث مم  ع ممتأ 
بىممممي   راقمممم  و مممم  ع  ق   مممم  تممممل ا [7-1] تل ممممزةحث امممم   ح تممممل حثلثيممم  

حثلىممي   حثى    قمم  خيصمم  فممح يبمميبي  حثةممقي حث ي قمم  ث  ز  ممي  حثا ى فمم  
فح يبمميد و لح مم  أاقممية حلا ممع  ككثب  فح ييثىري حثى حزبق  حثابى  ةا و

  بمم حت  حثبمم   ا وفح  لح مم [8]تات حثاا حء ع ى وفق بظ    حثا ا ع  
فممح تممي ي مما حثاامميولا  لاسمم حء حثابمميبي  فممح ت ممي  و.[9]حثىفيع قمم  

 ,Blaszkowski)حثىلبممممممممي  حثامممممممم حلي وحثاافممممممممزا قمممممممميق حثع امممممممميء 

Nascimento, and Van Santen)  و ي ممى طحق  (1996)فممح عمميق
ا (DFT) ا   مممم  حثابمممميد حثىمممميق وفممممق بظ  مممم   وح  حثلثيفمممم  حلاثلى وبقمممم 

 (C-H)و  (C-C)ثلبمممم  حلاصمممم تيل   (Ea)بابمممميد ايقمممم  حثىلاممممقم
 .[10]ث ز    حلايثين  (acidic zeolite)بظ  يا ن  يا  
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 Mebal, Lin, Yang, and)قمميق حثع امميء  (1997)وفح عمميق  

Lee)    نطلح مم  بظ  مم  ثاقريبقرقمم  تفلممب سز  مم  حث لممز ل بي ممىعاي  ن بمميت
(Gaussian 02) [11].  ككثب قيق حثع ايء(Zyubina, Kim, Lin, 

Mebel and Bandrauk) حق  بظ  ممم   وح  بي ممى ط  (2002)عمميق
نطلح مممم  امممم ا تفلممممب سز  مممم  حث لممممز ل  ح   (DFT)حثلثيفمممم  حلاثلى وبقمممم  

غممم ض فرمممي تقريبقرقممم  حثىفلمممب حلايممم بح ثرمممك   حثامممال  حثثلااقممم  حثا س ممم  
و فممممح عمممميق  .[12]حث ز  مممم  بعممممط حثىعمممم ض ثازتمممم   ممممطيطة تممممل حث يممممزل 

أبا  ج حثابيد حثى    ممح  مم    (H.H. Abed Alla)ح ى طق  (2003)
غ ض حي ي  أفض  ا     ث ىا ي  حثلاح وحثل عح  ا (PM3)   ح  حثى 

ا وت  ق ري (PAH's)ث ا ر ي  حثريطلوريل  بق  تىعط ة حثا  ي  حثع     
ع ممى حث  مم ن حثلف قمم  حثىممح تاىمم ي ع ممى ببمم  ر يمم ة تممل هممك  حثا ر ممي ا 

 Thermal Catalytic)تممع  لح مم  بظ  مم  ث ىلبممي  حثامم حلي وحثاافممز 

Cracking)   ت ممطحل حلا ممى  حل حثامم حلي ثلمم حت  تعيمميلحثا ر ممي ا وثرممك 
ا بغمم ض ت قممين تممطك حتريبقمم  حلا ممىفي ة تممل هممك  حثلىممي   ت    قممي تلبممي هي
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تمممي يبممميد ايقممم  حثىلامممقم حثلازتممم  ثلبممم   (2005)فمممح عممميق  و .[13]
ن  مممميا   (R.M. Kubba)ث ز  ممم  حث لمممز ل تممممل ق ممم   (C-H)حصممم ة 

فممح عمميق  و .[14] (B3LYP)و بي مم  د  (DFT)ا   مم  حثابمميد 
 Hemelsoet, Speybroeck, and)قمممميق حثع امممميء  (2008)

Waroquier)   نطلح مم  حثىغيمم  حثممكي ياصمم  فممح حلابثمميث ح أالمميء عا قمم
ث ا ر ممي  حثريطلوريل  بقمم    (C-H)و   (C-C)حثىلبي  حثا حلي لاص تح  

 Hayden and)قممميق حثعممميثايل  (2009). ويمممطيثي وفمممح عممميق [15]

Houk)  ي   حثىا   فح ايق  حثى حبم وايق  حثىلاقم علط بيعطح   لح   
حثايثممممم  حلابى يثقممممم  ثعمممممط  وح مممممع تمممممل حثا ر مممممي  حثريطلوريل  بقممممم  تىعمممممط ة 

. وفممممح عمممميق [16]حثا  مممي  حثع   مممم  حثاى يببممم  تلرممممي وغيمممم  حثاى يببممم  
بابمميد ايقممي  حثىلاممقم و ايقممي    (M.M.S.Mualla)قمميق  2010

ثمم عض حث ز  ممي  حثع   مم   (C-H)و  (C-C)حثىفيعمم  ثلبمم  حلاصمم تيل 
 .[17]وحثا ةق  ي حل ي 

تممييىع ق نطلح مم  حثىلبممي  حثامم حلي فممح تاممى ي  ح ممى    فممح أتممي          
وحثىممح هممح ت ر ممي  غيمم  فعيثمم    Prodrugsيبمماى  تعمم   حثممى تممي  وح قمم 

 وح قي تىا   حثى ت ر ي  فعيث  فممح  حخمم  خ قمم  حثلممي ل حثاممح تممل خمملا  
 Carrier-linkedر ي  حثا ص  ة هلي تل بمم ن ا  حث  و  احبز اي  حلايض

ثرممي يارممل  Priomoietyي  ممق ع يرممي  وه   وحء ي ت م ب ز    ييت   ثمم 
 غيمم  ترامم  فممح فعيثقمم  حثممطوحءح  حخمم  حثابمميا وهمم  وحءطأن تلفصمم  عممل حثمم 

 اللري تضقف بعض حث  حص وحثا حصفي  حثا غ  مم  تثمم  ز ممي ة حثممكو ينث
أو  اأو ز ممممي ة حلاتىصيصممممق  احءأو حث صمممم   حثا ي مممم  ثا قممممع عامممم  حثممممطو 

أو ت  يمم   اأو حزحثمم  حث عممي حثل  مم  ث ممطوحء ا فقممف حلاثممي علممط ت قممع حثا مملت 
أو ت صممممي  تممممطة فعيثقمممم  أو حايثمممم   اي ة حثث ممممي  حثلقاقمممميوي  مممم أو ز  احثبمممماق 
أن  Priomoiety ض بمممميث زء حثايتمممم  ث مممممطوحء ىممممم و فحثمممم . ----حثممممطوحء

 حلابىرممميء تمممل عا ممم ة يتممم  بعمممطت صممم لة ب يرممم ن غيممم   ممميق وتبمممر  حزحثىممم  

وقممط تاممت  لح مم  حثىلبممي  حثامم حلي بظ  ممي لاتثممي  هممك  حثا ر ممي   .[18]
فممح تاممى ي  حلات قبممي يل حثطوح قمم    (R.M. Kubba)ولاو  تمم ة تممل ق مم 

بغمم ض تاطيممط حثا مميتقع حثعضمم    حلاصمم   ح ممى طحتي تممل نمميل عممط  تممل 
ثلممي هممكح باوفممح    .[19]  حثا يتقع حثاع ض  را حتمم  ثممطوحء حلات قبممي يل  

تأكيمممطح  ا(PM3)تمممي ح مممى طحق ا   ممم  حثابممميد حثى    قممم   ممم   حثى    قممم  
ثلىمممي   حث امممد حثبمممينق فمممح حتريبقممم  ح مممى طحق حثابممميبي  حثلظ  ممم  ث ى مممطي  
حلاوثممممح ث ا مممميتقع حثىممممح يارممممل ح ممممى طحتري را حتمممم  ث ا ر ممممي  حثطوح قمممم  

تممع  Cefuroxime Axetil  بيخىقمميل ت رمم   وح ممح حخمم  همم حثا ى فمم  
يبممميد ايقمممي  حثىلامممقم و ايقمممي  حثىفيعممم  قع عضممم    ت ى فممم  و ت ممميت

  مممزءحثىممح تممم  م ت ا عممم  حلا مممى  فمممح حث C-O (R-O)ثلبمم  حلاصممم ة 
ح ممى  حل   بمم حت   ا قعمم  و تممع  لح مم  اثمم  حثممطوح ح تممع حثا ا عمم  حثايت مم 

 .حثىلبي  حثا حلي 

 طريقة الحساب:
حثرلط ممح تضالت ا     حثابيد حثاراامم ا ل ممي حثصمم لة حلاوثقمم  ث اممر  

  Cefuroximeحلا ممى    حثعي ممطة ث ا رمم  حثممطوح ح ح ثااممىق حثف حغممح 
 (Internal coordinates إ خممي  حديممطحاقي  حثطحخ قمم   (1)  ممر  

ا وتممممل اممممي يبمممميد حثاممممر  حثرلط ممممح )حثاىاث مممم  بممممأا ح  وزوحيممممي حثى صمممم 
 وحبثمميث ح حثىلمم  ل اح ثااممىق  (Equilibrium geometry)حثاىمم حزن 

(Heat of formation)  ا بيدضمميف  إثممى يممطو  اي قمم  و ممقي فيز ي قمم
ا  ΔEHOMO-LUMOكامم حلة حثىلمم  ل وعممزق الممي ح حث  مم  وحخمم ك 

ضمممممال  (PM3) حثى    مممممح  ممممم   حثل    مممممح بي مممممى طحق أباممممم  ج حثابممممميد
وقمممممط تامممممت  قممممم  يبممممميبي  ةا 1سمممممطو   ا Gausian-03 [20]ن بممممميت  

 UHF (Unrestricted Hartreeهمميلت ي فمم م ث ا ممي  غيمم  حثااممط  

Fock)  أي.Open shell 
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-  andGlycosyl  -3- OCOO)3CH(CH- ,   2)3OCOOCH(CH3CHCH- , 3CH2OCOOCH)3CH(CH-  ,

          2)3OCOCH(CH2)3C(CH 
 .Cefuroximic acid (R=H)مع الحامض الدوائي   Cefuroximeالدوائي  للمركب مشتقات الاستر عدد منل: الصيغة الفراغية (1)شكل 

 

 النتائج والمناقشة:
 Cefuroximic (R=H)ث ايتض حثطوح ح أا ح  حلاوحص   ح ى  حج تي

acid   سممط و ييممد  اعلممط حثاممر  حثرلط ممح حثىمم حزبح   حلا ممى    يت ثااممى و
أقصمم  أن تلمم ن رمم بعضممريا تممع  ثااممى ي ح  ت مميلد أامم ح  حلاوحصمم  ثرممك

قمممط تممممي ا و ثرمممميا حنمممت حث ممم ك  ت مممميلدح ممميلة حثمممى ب  يممم  أو أاممم   ب  يمممم  ا
حثىممح تمم  م ت ا عمم  حلا ممى   C-O (R-O)امم   حلاصمم ة حثى ريممز ع ممى 

و ىمم حو  ا ي حثااممى   هممك فممح فح حث زء حثطوح ح تممع حثا ا عمم  حثايت مم  ثمم 
 (O-H)وهممح ساقعممي أامم   تممل حلاصمم ة  .(1.397Å-1.434)ا ثرممي 

ا بيثىمميثح يفىمم ض نممطون ييتمم  ث امميتض حثممطوح ح  (0.9523Å)حثابمميو  
رمممكحثب تمممي ح مممى  حج وت يلتممم  ايقممم  أع مممى تمممطحل  مممر  ربممم ح. أن تلممم ن أ

 اممممغ  وايقمممم  أواممممأ تممممطحل غيمممم  ت EHOMOبيثلاثلى وبممممي   تاممممغ  
-ΔEHOMOحثفممممممممم ا حث ممممممممميقح نيلرامممممممممي و ELUMOبيلاثلى وبمممممممممي  

LUMO  ي وسممط ت حويمم  نمميل كحثمم ا(8.962-8.727 eV).  أتممي عممزق
             .ة1 سممطو   ا(debye 7.949-2.926)الممي ح حث   مميل ف ممط تمم حو  نمميل 

 (10)2 تاممممىق حلا ممممى و  (10)1 حلا ممممى  حلاوثممممح علممممط ت يلبمممم  تاممممىقو 
يلايمم   أن ةا 2سممطو    CH2حثممكي يز ممط حثثمميبح فيراممي حلاو  با ا عمم  

ا   O-Rأ ك حثمممى ز مممي ة فمممح اممم   حلاصممم ة CH2حضممميف  حثا ا عممم  
حثعي ممطة ثا  مم  حث يىيلاكىمميقا راممي ثمم ي  أن حثز ممي ة  C=Oورممكثب حلاصمم ة 

 ΔHfلحف رمممي ب صممممين فمممح يمممم حلة حثىلمممم  ل ا   O-Rامممم   حلاصممم ةفمممح 
سممطو   ا وز ممي ة فممح عممزق الممي ح حث   مميلEHOMOوحب فيض فممح ايقمم  

ا أي أ   حثى ز ي ة فح ح ممى  حل حثااممىق. وبفممح حثالايظمم  تلايمم ا ة2 
و  ΔHfو   O-R حثعلاقمم  حثعربممق  نمميل امم   حلاصمم ة حثاعلقمم  بيثلبمم 

EHOMO(20)5و  (10)4و  (20)3  علمممممممط ت يلبممممممم  حثاامممممممى يو  ة ا 
ي  مممممم   طح ممممممق . وح ح تاممممممت ت يلبمممممم  حثااممممممى يل  Rحثىممممممح تاممممممى م برمممممم ن 

 [C22H26N4O13S] (20)5حثثممميب ي و  (10)4حلاوثمممح حلايزوتممم  ل 
حكثمم  ح ممى  حلح رمم ن يمم حلة تل  لمم  أقمم   (20)5يبممىلى  أن حلا ممى  حثثمميب ي 

أع ممممى  ELUMOأواممممأا وتبممممى ك ايقمممم   EHOMOوتبممممى ك ايقمممم  
أك ممممم ا ورمممممكثب عمممممزق الممممممي ح  ΔEHOMO–LUMOث ممممميقح وحثفممممم ا ح

علمم    Glycosyl Cefuroximate-3حث   يل همم  أك مم  فممح حلايزوتمم  
حثالايظمم   بفممحا و  Fructosyl Cefuroximate-1فممح حلايزوتمم  

حث كيل ياى رين بر براممي  (10)7و   (10)6حلاوثييل  تلاي  فح حثااى يل  
حث مممممممكيل يامممممممى رين  (20)9و  (20)8 ا و حثاامممممممى يل(10) وثمممممممحح مممممممى  ح

ا وتل  ممق هممك  حثالايظمم  أيضممي علممط ت يلبمم  (20) امميب ي بر براممي ح ممى  
و  (10)حث مممممممممكيل يامممممممممى رين بر برامممممممممي  (10)12و  (10)11 حثاامممممممممى يل

 .OCOOنىضالراي ت ا ع  ح ى  الي ح  

 

 (R=H)مع الحامض الدوائي   Cefuroxime لدوائياركب مل قيم أطوال الاواصر المحسوبة عند الشكل الهندسي التوازني للمشتقات الاسترية ل (1):جدول 

Cefuroximic acid . 

Bond length (A°) -H 

 

-CH3 

 

-CH2CH3 
 

O
OH

C
H2

OH

OH

OH

 

O

H

HO

H

H

OH
OHH

H

OH

 
-CHOCOCH3

CH3

 
-CHOCOCHCH3

CH3CH3

 

=C-H (Furan ring ) 1.0868 1.0858 1.0859 1.0858 1.08579 1.08593 1.08588 1.08593 

HC=CH (Furan ring) 1.3714 1.3714 1.3714 1.3714 1.37144 1.37165 1.37152 1.37147 

C-O (Furan ring ) 1.3802 1.3803 1.3802 1.3804 1.38050 1.38025 1.38057 1.38027 

C=N 1.2976 1.2975 1.2978 1.2984 1.29844 1.29660 1.29725 1.29787 

N-O 1.4056 1.4056 1.4052 1.4044 1.40471 1.40506 1.40553 1.40476 

C=O amide 1.2161 1.2162 1.2158 1.2152 1.21530 1.21758 1.21846 1.21591 

N-H amide 1.0011 1.0010 1.0009 0.9971 0.99715 0.99726 1.00074 1.00099 

N-H (NH2) amine 0.9953 0.9951 0.9951 0.9950 0.99479 0.99519 0.99536 0.99644 

C-H (- Lactam ring) 1.1165 1.1165 1.1168 1.1160 1.19407 1.11591 1.11655 1.11673 

C=O(- Lactam ring) 1.1959 1.1958 1.1963 1.1945 1.19407 1.19649 1.19610 1.19628 

C-N (- Lactam ring) 1.5127 1.5129 1.5116 1.5109 1.50991 1.51403 1.51277 1.51160 

C-C (- Lactam ring) 1.5693 1.5688 1.5687 1.5720 1.57210 1.57082 1.56899 1.56793 

C=C (ring 6 ) 1.3506 1.3507 1.3518 1.3518 1.35201 1.35164 1.35111 1.35221 

H C-S ((ring 6 ) 1.8227 1.8227 1.8236 1.8180 1.81895 1.81671 1.82266 1.82210 

H2C-S (ring 6 ) 1.8198 1.8201 1.8194 1.8226 1.82234 1.82166 1.81979 1.81885 

C-H (CH3) 1.0961 1.0961 1.0942 1.0942 1.09614 1.09423 1.09613 1.09426 

O-C (O- CH3) 1.4111 1.4110 1.4111 1.4114 1.41135 1.41128 1.41104 1.41128 

H2C- OCO 1.4308 1.4313 1.4317 1.4326 1.43196 1.42056 1.43124 1.42938 
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 تابع.  (1):جدول 

 

 عند الشكل الهندسي التوازني. Cefuroxime ية للمشتقات الاسترية للمركب الدوائي  ئبعض الصفات الفيزيا قيم  (2):جدول 

C=O ester 1.2145 1.2122 1.2112 1.2092 1.21037 1.21097 1.20961 1.20977 

C-O ester 1.3524 1.3644 1.3580 1.3722 1.36620 1.36583 1.36777 1.36319 

O-R 0.9523 1.4129 1.4259 1.3978 1.41508 1.43476 1.41501 1.41553 

Bond length (A°) 
-CCH3OCOCH3

CH3

 
-CCH3OCOCHCH3

CH3 CH3

 -CHOCOOCH3

CH3

 
-CHOCOOCHCH3

CH3CH3

 -CHOCOOCHCH3

CH3CH3

 
-CHCH3OCOO

O

H

HO

H

H

OH

OHH
H

OH

 -CHOCOCH2CH3

CH3 O

 

=C-H (Furan ring ) 1.0858 1.0858 1.0859 1.0858 1.0858 1.0858 1.0860 

HC=CH (Furan ring) 1.3714 1.3714 1.3714 1.3714 1.3714 1.3714 1.3704 

C-O (Furan ring ) 1.3803 1.3803 1.3802 1.3803 1.3802 1.3804 1.3808 

C=N 1.2974 1.2974 1.2978 1.2975 1.2975 1.2984 1.2993 

N-O 1.4061 1.4051 1.4045 1.4056 1.4054 1.4043 1.4042 

C=O amide 1.2162 1.2163 1.2159 1.2163 1.2163 1.2156 1.2173 

N-H amide 1.0008 1.0012 1.0011 1.0010 1.0010 0.9971 0.9991 

N-H (NH2) amine 0.9949 0.9960 0.9960 0.9954 0.9954 0.9956 0.9951 

C-H (- Lactam ring) 1.1164 1.1165 1.1168 1.1164 1.1165 1.1161 1.1164 

C=O (- Lactam ring) 1.1949 1.1969 1.1965 1.1946 1.1953 1.1945 1.1957 

C-N (- Lactam ring) 1.5127 1.5130 1.5119 1.5126 1.5122 1.5110 1.5150 

C-C (- Lactam ring) 1.5684 1.5692 1.5683 1.5685 1.5690 1.5723 1.5628 

C=C (ring 6 ) 1.3513 1.3500 1.3519 1.3514 1.3511 1.3513 1.3526 

H C-S ((ring 6 ) 1.8228 1.8220 1.8222 1.8230 1.8229 1.8188 1.8180 

H2C-S (ring 6 ) 1.8204 1.8193 1.8180 1.8196 1.8200 1.8227 1.8178 

C-H (CH3) 1.0961 1.0961 1.0928 1.0942 1.0961 1.0942 1.0961 

O- CH3 1.4109 1.4112 1.4113 1.4110 1.4110 1.4114 1.4121 

H2C- O2C 1.4311 1.4291 1.4207 1.4302 1.4301 1.4315 1.4299 

C=O ester 1.2115 1.2103 1.2091 1.2084 1.2109 1.2107 1.2104 

C-O ester 1.3596 1.3641 1.3653 1.3720 1.3665 1.3669 1.3691 

O-R 1.4305 1.4316 1.4102 1.4066 1.4171 1.4148 1.4150 

Dipole 

moment 

(debye) 

ΔE (eV) 

LUMO -HOMO 

LUMOE 

(eV) 
HOMOE 

(eV) 

fH∆ 

(kcal/mol) 

(kJ/mol) 

(R-O) 

Bond Length 
(Å) 

-R 

Cefuro. 
Pro.  
no. 

5.176 8.873 -0.718 -9.591 
-175.609 
-734.748 

0.9523 -H  (Acid)  

5.706 8.911 -0.672 -9.583 
-167.918 
-702.572 

1.41294 3CH- )01 (1 

7.949 8.808 -0.829 -9.638 
-170.647 
-713.987 

1.42591 3CH2CH- )02 (1 

5.778 8.727 -0.676 -9.403 
-127.527 
-533.574 

1.39782 
 

3 (20) 

3.152 8.799 -0.600 -9.399 
-379.686 

-1588.607 
1.41806 

O
OH

C
H2

OH

OH

OH

 

)04 (1 

4.308 8.948 -0.537 -9.485 
-380.680 

-1592.768 
1.43467 

O

H

HO

H

H

OH
OHH

H

OH

 
)05 (2 

3.947 8.920 -0.664 -9.584 
-259.194 

-1084.469 
1.41501 

-CHOCOCH3

CH3

 
)0(1 6 

6.079 8.775 -0.846 -9.621 
-267.387 

-1118.747 
1.41553 

-CHOCOCHCH3

CH3CH3

 

)0(1 7 

4.340 8.896 -0.612 -9.518 
-261.805 

-1095.395 
1.43052 

-C(CH3)OCOCH3

CH3

 

)0(2 8 

 



P- ISSN  1991-8941 ,  E-ISSN 2706-6703                 (JUAPS)                                                       Open Access        مجلة جامعة الانبار للعلوم الصرفة                    

2012 ,( 6), ( 3 ) :90-101 

 

94 

 حسابات طيف الاشعة تحت الحمراء:
تممي يبمميد تمم   ح  حلاهىممزحز و ممطة حتىصمميص اقممف حلا ممع  تاممت        

حثاعممم وة  وح قمممي   Cefuroxime Axetil ححثااممم حء ث اامممىق حثمممطوح  
ع ممى وفممق ا   مم  حثابمميد حث طيطةا   حلاخ ك   ثااى ي حثااب د ضال حو 

PM3 و بي ممى طحق ن بمميت  حثابمميدGaussian-03   قف راممي تممي تصممل
حثممكي ياثمم   ة3سممطو   وح لحج حلاهممي تلرممي عي طي  رمم  باممم تلرممي تليفؤ مميا 

ا ريبممت حثلىممي   سيممطة ت يلبمم  بمميثةقي حثى    قمم  أبامم  ج ث ىمم   ح  حثاابمم   
وقممط تممي حثى ريممز ع ممى تمم     [22 ,21].ت يل مم     وح قمم  ي ثااممى  حثا ي مم 
-1711)حثممكي وسممط ت حويمم  نمميلا ضممال ت ا عمم  حلا ممى  C=Oحلاصمم ة 

1723 cm-1)   حلاصمم ة ت    وركثب اC-O  حثىممح ت ويممت  ممقي ت   حترممي
حثةقي حلاك   اي  و ص لة عيت  ت   ة.5سطو     (1315cm-1-1398)نيل  

حثمممى تعممم    وحلاقممم ا  ا حنمممت حث ممم ك حلاك ممم  ثرمممك  حلاوحصممم حثمممى ث ىممم   ح  
 .= (1/2)(K/)1/2)لاوحص  وفق حثعلاق   ثرك  ححلاق   ا حنت حث  ك 
 حلاوحصمممم  حلاقمممم ك حصممممع  ربمممم حة   ا  يممممي تممممع صممممع    وحثممممكي يىلي مممم 

ثااممى ي  فممح حعف أ ممر  ربمم حة ضمم  حلاوحصمم  حلاأو ممر ث  ربمم  حلاصمم ة 
 لب  حلاص ةثحثايتض حثطوح ح بىق   أو لاتعم ىح تعم حث
 تات ز ي ة ا   حلاص ة O-.C الحسابات المكممة لطاقات كسرالاصرة 

(R-O) C-O لممط حثاممر  حثرلط ممح حثاعلقمم  بيثلبمم  بعممط تعيمميل ا ثرممي ع
تمممطل  قي تمممع يبممميد حث يقممم  حثل قممم  حثصمممغ ك   0.1Åحثىممم حزبح با مممطحل 

علط ر  ز ي ة فح ا   حلاص ة ثايل حثاص   optimization ث  ز    
تلبمم  فممح تعظممي   C-O (R-O)ع ممى بمم حت  حثلبمم . ثمم ي  أن حلاصمم ة

. أع ممممى ربممممم  0.2Åحثااممممى ي  حثاابمممم    بعمممممط ز ممممي ة ا ثرممممي با مممممطحل 
    الي ق  حث كل حثامم  علممط حث  مم ة حلوثممى ث ىلبممي  و قبممات حلاص ة سز 

ساقع حثااى ي  إثى قبممايل و أع ممت سممكل ل فممح حثا حيمم  حث  مم ق  تممل 
 عا ق  حثلب . 

أتممممي بيثلبمممم   ث يقمممم  بمممم حت  حثىلبممممي  حثامممم حلي ث ااممممى ي  وايقمممم  حثايثمممم  
حلابى يثقمممم  وايقمممم  حثىلاممممقم وا قعمممم  حثلمممم حت ا  ف ممممط حخى فممممت ت عممممي ث  قعمممم  

الحسااابات نتااائج   C-O (R-O).ثا ا عمم  حثايت مم  ث  ممزء حثممطوح ح. ح
 (10)1ثممي يعممم حثااممى يل حلا ممى  يل       C-O. الاصاارة لطاقااات كساار

حثامميتض  (R= -CH3, -benzyl)حثاىضممالييل حثا امم عىيل  (20)3و
ييممممد رممممين حثىفيعمممم   C-O.حثممممطوح ح رلمممميت  ث ىلبممممي  حثامممم حلي ثلاصمممم ة 

و قا   ثاىفيع   تع حثليت   فح ييث  ت حزناوحثاي ة ح reversibleعر س 
ر يمم ة و  قامم  حبثمميث ح  C–Oحثلازتمم  ثلبمم  حلاصمم ة  *Eaايقمم  حثىلاممقم 

ة. و تى ممينق هممك  حثلىممي   تممع 5ق ي مم  سممطح سممطو    ∆Hcrakingحثلبمم  
تممممي ي ين رممممي فممممح حلا نقممممي  ت    قممممي وحثاىع  مممم  بيثا مممميتقع حثىممممح ثممممي يارممممل 

. و ارمممل تاثيممم  حثلممميت  حثلرمممي ح ثلممم حت  ح مممى طحتري را حتممم  ثرمممكح حثمممطوحءا
 ة.2فح هكيل حثااى يل بيثار    C–Oكب  حلاص ة 

أيضممي حثامميتض حثممطوح ح رأيممط بمم حت  (10)4 وثممي يعممم حثااممىق         
احبامممي أع مممى Frectosyl-1حثىلبممي  ثرمممكح حثاامممىق حثاىضممال حثا ا عممم  

 حيممم ن ت سممم  تىاثممم  با  ممم   ممم يمق  وحيممم ن  ممميث  تىاثممم  بي مممى  المممي ح
 . (3) ر    (kcal/mol 81.576)  و  يق  تلاقم عيثق 

-3ة حثاىضمممال حثا ا عممم  5 سمممطو   (20)5و يثلبمم   ث اامممىق حلا مممى ي 

Glycosyl ا أع مممممى حثاممممميتض حثمممممطوح ح رلممممميت  ثىفيعممممم  غيممممم  عرممممم س
irreversible ا غيمممممم  أن حبثمممممميث ح حثلبمممممم  ثلاصمممممم ةHc∆  ق ي مممممم  سممممممطح

 1.394 kcal/mol-صممم ة ر يممم ة ببمممم قي ةا وايقمممم  حثىلامممقم ثلبممم  حلا
(68.495 kcal/mol)  ا ثممكح هليثممب  ممب فممح حتريبقمم  ح ممى طحت  رايتمم

 ث  زء حثطوح ح.

3.206 8.962 -0.619 -9.581 
-270.245 

-1130.707 
1.43161 

-C(CH3)OCOCHCH3

CH3 CH3

 
)0(29 

6.092 8.764 -0.848 -9.612 
-297.933 

-1246.550 
1.41024 

-CH(CH3)OCOOCH3

 
)0(101 

3.404 8.871 -0.674 -9.545 
-302.054 

-1263.793 
1.40660 

-CHOCOOCH2CH3

CH3

 
)0(111 

2.926 8.853 -0.707 -9.560 
-310.035 

-1297.188 
1.41719 

-CHOCOOCHCH3

CH3CH3

 

)0(121 

5.396 8.774 -0.678 -9.452 
-510.121 

-2134.346 
1.41484 

-CHOCO

O

H

HO

H

H

OH

OHH
H

OH

CH3 O

 

)0(213 

5.662 8.863 -0.712 -9.575 
-311.7349 
-1304.299 

1.41502 
-C(CH3)OCOOCHCH3

CH3 CH3

 

)0(241 
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أيضممي حثامميتض حثممطوح ح رأيممط بمم حت  (10)10 وثي يعممم حثااممىق          
ا حباممي (R= -CH(CH3)OCOOCH3)حثىلبممي  ثرممكح حثااممىقا ييممد 

ا irreversibleأع ممى حثايثمميب   وح ممى  الممي ح فممح تفيعمم  غيمم  عرمم س 
ا ثممكح  (kcal/mol 63.041)كاممي أن ايقمم  حثىلاممقم ثمم  ر يمم ة ت عممي تممي

تعى   حتريبق  ح ى طحق هك  حثا ا ع  رايت   ث  زء حثطوح ح غي  تؤت  . 
فممح هممكح حثااممىق  C–Oو ارل تاثي  حثليت  حثلري ح ثلمم حت  ربمم  حلاصمم ة 

 ة.4بيثار   
 حتممممم  ث اممممميتض أتمممممي بةقممممم  حثاامممممى ي  فلىمممممي   ح مممممى طحتراي را         

قممممح رمممم  تلراممممي أع ممممى  C-Oحثممممطوح ح تؤت مممم ا  ثممممب أن ربمممم  حلاصمممم ة 
ا (3)ا  ر  irreversibleحثايتض حثطوح ح رليت  ثىفيع  غي  عر س 

حثممكي يىايممز بامم حلة  (20)8حثااممىق  (10)6وأفض ري ت قعي عطك حثااىق 
ةا وايقمممم  تلاممممقم تع  ثمممم  Hc∆  36.301 kcal/molكبمممم  عيثقمممم  

.(47.277 kcal/mol)         تممل  او يارممل ت ضممق  حثلىممي   حثلري قمم
حثاابمم د وحثاىاثمم   حلا ممى  فممح تاممىق C-Oثلبمم  حلاصمم ة خمملا  تثممي  

ا وحثاىضممال حثا ا عمم  حثىممح أترممل ح ممى طحتري رايتمم  (10)6بيثا رمم  
ة  يلايمم  5ا بيثاممر   (CH(CH3)OCOCH3-)ثرممكح حثممطوحء ت    قممي 

 ح ث ىلبممي  حثامم حليا تممع  ق  حثاص   ع ى حثايتض حثممطوح ح رلمميت  برممي
تل  ل حص ة تز وس  فح حثا ا ع  حثايت   ث  وحثىح يارممل ح مم يعري علممط 

 irreversibleحثى حسمممط فممممح و مممم ييتضممممحا فمممح تفيعمممم  غيممم  عرمممم س 
وتبى   ت يب ي ث ى    . وهك  حثلىق   تى ينق تع ساقع حثااممى ي  حثىممح 

. و C-Oصمم ة تع ح حثايتض حثطوح ح رليت  بري ح ث ىلبي  حثا حلي ثلا
فمممح  C–Oة تلالمممى حث يقممم  ثلبممم  حلاصممم ة 6ة و مممر   3ي ممميل سمممطو   

حثااضمم  ت    قممي وحثابممى طق  Cefuroxime Axetilحثا رمم  حثممطوح ح 
ا وحثممكي أع ممى حثامميتض حثممطوح ح رأيممط بمم حت  حثىلبممي  ثرممكح  [23] وح قممي 

حثاابممممم    ثرمممممكح حثاامممممىقا يبمممممىط  أن  ∆Hcةا وتمممممل 7حثااممممىق  مممممر   
ا وأن endothermicتمممميص ث امممم حلة أي  C-Oلاصمممم ة تفيعمممم  تلبممممي  أ

 Cefuroxime Axetil قامممم  حبثمممميث ح حثلبمممم  ثلاصمممم ة فممممح حلا ممممى  
(13.125 kcal/ mol)   45.989)وايقمم  حثىلاممقم kcal/mol  وأن

 حثىفيع  غي  لس عح. 
 

 

 

- =Cefuroxime Axetil ) R ي المشتق الدوائي(: ترددات الاهتزاز وشدة امتصاص الاشعة تحت الحمراء المحسوبة لأهم الانماط ف3جدول )
3)OCOCH3CH(CH .) 

Exp. [21, 22] 

 Frequency 1-cm 

Intensity 

km/mol 

Calculated 

Frequency 1-cm 
Discription No. 

3520 11.362 3532 sym. str.   2NH 1 

3450 7.476 3425 asym. str. 2   NH    2 

3290 25.162 3323  N-H  str. amide 3 

------vh 29.477-86.751 3165-3109 =C-H  str. (furan ring) 4 

------- 8.457-0.126 3091-3052 H) asym.  str. -(C3OCOCH 5 

2950-2980 1.952 2973 sym.  str. aliphatic   2OCH 6 

------- 1.075 2921 asym.  str. aliphatic   2OCH 7 

2851 27.910-10.228 2920-2885 NC-H  str. ( - lactam  ring)    8 

1775 483.631 1771* C=O str.  (- lactame)   9 

1718 497.170 1716* C=O str.  (ester) 10 

1700 155.921 1713* OC=O str.  (ester)3CH 11 

------- 404.249 1678 C=O  str.2NH 12 

1660 356.032 1669* NHC=O  str. (amide) 13 

------- 52.607 1627* C=N  str.  14 

------ 92.664 1611* (C=C)  str.  (ring 6)  15 

1570-1500 16.345 1505* (C=C)  str.  (furan ring)  16 

1326-1388 307.327 1457 =C-N  str. (ring 6) 17 

------ 11.640 1432* ( scissoring )     2NH 18 

------- 192.911 1341 O=C-O-R str. ***** 19 

------ 156.805 1245* NH amide  (scissoring)    20 

------ 51.799 1226* (scissoring ) 2 CH 21 

------ 11.173-16.661 1220-1161* 3 CH 22 

------ 50.985 998* lactam  ring)     -(  CH 23 

------ 157.471 917* NH (- lactam  ring)     24 
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------- 240.501 853* (wagging) (furan ring)   2NH 25 

600-580 38.016 671* C-S  str. 26 

*: 0.866 scalling factor for C=O, C=N , C=C, C-S  str.stretching vibrations and N-H bending vibrations.  

: out of plane bending vibration. ,    :in-plane bending vibration.  
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reversible

 

الحامض   ياعطيلم   لذانال Cefuroximeء لدوا  =3CH-(R  ,-(benzyl ينالاستري يينفي المشتق R)-O-O) C(: نواتج التكسير الحراري للاصرة 2شكل ) 
 .الدوائي كناتج للتكسير الحراري 

N

S

C
H2

OCONH2

O

O

N

O

N
H

O

H3CO

O

+

O

H2C

CH2

OH

OH

OH

OH

+

-
 

والذي لم يعط الحامض    ( R= 1-Frectosyl)حيث    Cefuroximeفي المشتق الاستري لدواء    C-O (O-R)(: نواتج التكسير الحراري للاصرة 3شكل ) 
 .الدوائي كناتج للتكسير الحراري 

N

S

C
H2

OCONH2

O

O

N

O

N
H

O

H3CO

O

+ CH3OH

O

CH3

 

والذي أعطى ميثانول  و استر ثنائي كناتج للتكسير الحراري    Cefuroxime  اءدو الاستري ل مشتق في ال  C-O (R-O)(: نواتج التكسير الحراري للاصرة 4شكل ) 
.(R= -CH(CH3)OCOOCH3)  
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+
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2H
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الذي أعطى  و  -(R= CH(CH3)OCOCH3)حيث  Cefuroxime Axetil  الاستري لدواءفي المشتق  C-O (R-O)(: نواتج التكسير الحراري للاصرة 5شكل ) 

تفاعل التكسير  تفاعل التكسير هذا شابه وي. وألكين ، وهذا بدوره يتحول بوجود وسط حامضي الى مجموعة الالكان الاصلية   الحامض الدوائي كناتج للتكسير الحراري 
 . (10)11 و(10)4 و  (20)3و  (10)1 المشتقاتجميع المشتقات الاخرى عدى ل

 

 C-O.طول الاصرة  مع تغير  Cefuroxime Axetilالدوائي   لمشتقل تغير الطاقة الكلية 4): -جدول)

Bond length 

(Å) 
Etot.(kcal/mol) 

1.4  -262.028 R. 

1.6 -265.331 

1.8 -250.132 

2.0 -235.546 

2.1 -229.437 

2.2  -216.0385 t.s. 

2.4 -228.946 

2.6 -227.939 

2.8 -248.9028 P. 

3.0 -226.192 

3.2 -225.444 

3.4 -224.456 

3.6  -241.537  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

kcal/mol = 45.989 reactantE  – transition stateE *   = Ea 

kcal/mol = 13.125 reactantE  – productE   = crackingH 

 

 

 

 

 

 

 

-Cلتكسير الاصرة                                                                                                                              المحسوبة الكلية الطاقةلتغير : منحنى (6)شكل 

O الدوائي المشتق في   

Ea* 

t.s. 
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Cefuroxime Axetil . 

 
 

 

 

 

 

 

 

الهندسي   : (a-7)شكل   الشكل  عند  الدوائي  للمشتق  الفراغية  الصيغة 

   .المعنية بالكسر C-Oصرة ، ويشار فيه الى الاالتوازني

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
الصيغة الفراغية المؤملة عند الحالة الانتقالية لتكسير الاصرة   :(c-7)شكل   

C-O  2.2عند البعد  و Ǻ.    ويلاحظ فيه انفصال ذرةH   من المجموعة الحاملة

 للدواء. 

 

 

-C للاصررة Ǻ 1.6لمشتق عند البعد لالصيغة الفراغية المؤملة  :(b-7)شكل 

O ة، ويلاحظ فيه كسر الاصر.    

 

 

 

 
     

 

 

 

 

 

 

 
 

 

، و  C-O للاصرة  Ǻ 2.8الصيغة الفراغية المؤملة عند البعد  :  (d-7)شكل  

ال على  الحصول  فيها  للتكسير الكاربوكسيلي    الدوائي  حامضيلاحظ  كناتج 

 . الحراري 

 Cefuroxime Axetilفي مشتق الاستر  C-O (R-O)(: مراحل كسر الاصرة 7شكل )

كاربون،  الرصاصي:  كبريت.  اللون  الاصفر:  اوكسجين،  الاحمر:  نايتروجين،  الازرق:  هيدروجين،  الابيض: 

-C (R-O)ةا حثلىي   حثلري ق  ث يقي  تلبي  حلاصمم ة 5و  ض  سطو   

O     فممح حثااممى ي  حلا ممى    ث ا رمم  حثممطوح ح حثاابممCefuroxime   
حلا    حثاظ    تع   ث ااممى ي  حلا ممى    حثىممح أع ممت حثامميتض حثممطوح ح 

ا و تعمم   حلا مم   غيمم  حثاظ  مم  حثممى  R-Oيت  ثعا قمم  ربمم  حلاصمم ة كلمم 
حثااممى ي  حلا ممى    حثىممح ثممي تعممم حثامميتض حثممطوح ح رلمميت  ثعا قمم  ربمم  

ث اقممممع  ∆Hc. و لايمممم  فممممح حث ممممطو  أن يمممم حلة حثىلبممممي  R-Oحلاصمممم ة 
 5تيعطك ث ا ر    Endothermicحثااى ي  ت س   أي تيص  ث ا حلة  

أن يممممم حلة  قممممم  يلايممممم   Glycosyl-3ت ممممم  حثمممممكي ت ا عىممممم  حثاي (20)
ا  Exothermicتامم لة ث امم حلة   مميث   أي علط   C-O تلبي  حلاص ة 

 (10)1تعممممممم   ث اامممممممىق  *Eaكامممممممي و لايممممممم  أن أك ممممممم  ايقممممممم  تلامممممممقم 

حثممكي ثممي يعممم حثامميتض حثممطوح ح رلمميت  ثعا قمم  ربمم   (R=CH3)ييممد
 ييد  (20) 14تع   ث ااىق  *Eaوأن أق  ايق  تلاقم ا  R-Oحلاص ة  

(R=-C(CH3)2OCOCH(CH3)2)  حثامميتض حثممطوح ح  ىع مم أ حثممكي
بيثىمميثح همم  أفضمم  حثااممى ي  حخلقمميلح  R-Oكلمميت  ثعا قمم  ربمم  حلاصمم ة 

حثاع وة  وح قي   (10)6ي ق  حثااىق    اى  حلافض  حخلقيلح رايت عوت ا  
ى يل حثا حزب  نمميل صممغ  ايقمم  عحخكيل نلظ  حلاا (20) 9 اي (20) 8اي 

 (10) 13ا فيثااممىق وح ممى  حل   حثلمم حت  ي حلة حثىلبممي  حثىلاقم وحب فيض
وثلممل ايقمم  تلاممقم ربمم    (kcal/mol 498.119-)بمم حت   ث  أواأ ايق

فح ض ق  لافا ثكح ثقح ث  أ  (kcal/mol 59.407)ت تفع    R-Oحص ة  
 .حلاخلقيل
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. Cefuroxime   الدوائي لمركبل في المشتقات الاسترية المحسوبة  C-O (R-O)(: طاقات تكسير الاصرة  5جدول ) 

Ea* 

(kcal/mol) 

Hc ∆ 

(kcal/mol) 

 

Etot. 

(kcal/mol) 

product 

Etot. 

(kcal/mol) 

reactant 

C-O & C=O 
1-cm stret. 

 

-R 
Cefuro. 

Prodrug 
no. 

77.616 3.364 -167.505 -170.869 
1345 
1711 

3CH- )01 (1 

72.139 15.508 -158.148 -173.656 
1398 
1714 

3CH2CH- )02 (1 

70.018 2.011 -128.188 -130.199 
1353 
1723  

)03 (2 

81.576   57.566 -354.722 -382.288 
1339 
1715 

O
OH

C
H2

OH

OH

OH

 
)04 (1 

68.495 1.394- 384.591- -383.197 
1328 
1716 

O

H

HO

H

H

OH
OHH

H

OH

 
)05 (2 

45.989 13.125 -248.903 -262.028 
1341 
1716 -CHOCOCH3

CH3

 
)06(1 

66.665 
 

12.427  
-168.181 -180.609 

1357 
1719 -CHOCOCHCH3

CH3CH3

 
)07 (1 

47.277 35.370 -244.268 279.639- 
1362 
1719 -C(CH3)OCOCH3

CH3

 

)08 (2 

48.338 5.842 -267.684 -273.527 
1323 
1715 -C(CH3)OCOCHCH3

CH3 CH3

 
)09 (2 

63.041 11.911 -288.815 -300.737 1334 -1722 -CH(CH3)OCOOCH3
 

)010 (1 

53.739 14.874 -290.233 -305.108 
1315 
1721 -CHOCOOCH2CH3

CH3

 
)011 (1 

51.880 14.945 298.157- -313.102 
1340 
1719 -CHOCOOCHCH3

CH3CH3

 

)012 (1 

59.407    14.799 -498.119 -512.918 1719 
-CHOCO

O

H

HO

H

H

OH

OHH
H

OH

CH3 O

 

)013 (1 

43.515 9.624 -304.346 -314.370 
1351 
1719 -C(CH3)OCOOCHCH3

CH3 CH3

 
)014 (2 

  ستنتاجاتالا

لا ى طحق          تاىيزة  حتريبق   هليثب  أن  حثابيبي   بىي    أا ىت 
فح  تع  ضري  حثاارل  حثا يتقع  تاطيط  نرطة  حثلي  تقريبقب  يبيبي  

حثطوح ح ث  زء  ييت    ت يتقع  حثاىضال   حثطوح ق    Prodrugs  حثااى ي  
ء حع يرأ و   و    ى طحتري تل حثلييق  حثعلاسق لا  Carrier-linkedب ن  

لاتريبق  تا ل حث زء حثطوح ح حثا   د رأيط ب حت  حثىلبي    ت طي  أوثح
تلب هي  ي حثااى    ثرك حث بي  بعط  تل   ا حخ   حلا ي ق   حثغيي   هح  و 

حثىلبي  هكح  أتيبي  حثا يتقعىاطيط  ثحتريبق   تع    ا لح    حثاارل   حلاكث  
حثىلبي   تل  وحلاق   اق  ح ى طحتري   ب حت     بغض ثري    حثا حلي   تع ف  

حثلظ  عل حثصفي  حثفيز يو   حثىح يارل ث ا ا ع  حثايت   حن تضقفري 
حثطوح حة حث زء  حثو   .حثى  ي حلة  ت يلب  حثااب       ∆Hcلب   تل    يارل 

حلاتيتح   حثىفيع   حثىح   ر ث   حثااب     حلا ى      تع حث ااى ي  
-Cحن تفيع  تلبي  ألاص ة    . وث ي حثايتض حثطوح ح رليت  ث ىلبي 

O  ث ا حلة    تيص   بص لة عيتEndothermicغي  لس عح حب حثى  و   ا  
حثىفيع .   ثل حت   حلاق   حث ي ق   حثةقي  حثىلاقم و اى ب  ث يق   بيثلب    أتي 

Ea*  نيل  ف حثةقي و   (kcal/mol 81.576-43.515)ى حويت  قاري 
عا تي   رليت  ث  تع  ألاك    حثطوح ح  حثايتض  تعم  ثي  حثىح   ااى ي  

ث ةث ىلبي  بيثلب    وحثعرح  ثةقا      و  قي حلاق .  ا   EHOMOبيثلب   
حثثح ثي تعم حثايتض حثطوح ح رأيط   ث ا يتقعتع      ك  حلاحثةقي  وسط أن  

حثىا   حثى و ب حت  حثىلبي ا وقط تل ن حثب    ر ث  حثىرق  حلاثلى وبح  
حي بي  أو  ي ة  حلا ى ي   .سكول  حثااىق  ر ن  نيل  علاق   تلاي   وثي 
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QUANTUM MECHANICAL CALCULATIONS OF IR SPECTRA; 

REACTION ENERGIES OF C-O (R-O) THERMAL BOND RUPTURE 

FOR CEFUROXIME PRODRUGS 
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ABSTRACT 

              PM3 calculations were carried out for the estimation vibration frequencies, IR absorption intensities, normal 

coordinates and some physical properties as heat of formation, dipole moment, and ΔEHOMO-LUMO ---etc. for 

Cefuroxime prodrugs at its calculated equilibrium geometries. Assignment of the vibrations was done depending on 

the picture of their modes obtained from Gaussian-03 program. Also reaction path for the breakage of the (R-O) C-O 

bond for all of the derivatives were calculated (in the gas phase). Comparisons were done between the total energies 

of their reactants, products, activation energies and transition states. The results show impossible use for some 

substituted organic groups as prodrugs for acidic Cefuroxime drug, whereas others show possible use as prodrugs on 

breakage the (R-O) C-O bond.  
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