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دراسبد ٍْكهٍخ نًخهجٍبد قٕاػذ شٍف انًؼذٍَخ اندذٌذح يٍ فٍٍُم أسٍزٍْٕذراسٌذ ثلاثً انًُح: حٍٕد الأشؼخ 

الانزحبو دراسبد يضبداد انجكزٍزٌب  DFTانسٍٍُخ، رحهٍلاد سطح ٍْزشفٍهذ ، حسبثبد 

   (Docking)اندشٌئً

 انًؤنفٌٕ: 

 ) ثبنهغخ الأَدهٍشٌخ( 

Fatma M. Elantabli, Rania G. Mohamed, Samir M. El-Medani, Matti Haukka, 

Ramadan M. Ramadan, Manal A. Afifi 

 ٔاحذػذد انًؤنفٍٍ يٍ خبرج رخظض انًزقذو:  نثبًَا رزرٍت انًزقذو ػهً انجحث: 6ػذد انًؤنفٍٍ:   

 رخظض: كًٍٍبء فٍشٌبئٍخ

 1211انؼذد:    Journal of Molecular Structure   انًدهخ انؼهًٍخ:

 أرقبو انظفحبد:    

 137230-137244 

 2023سُخ انُشز: 

 ELSEVIER Q2  انُبشز: 4(:   IFيؼبيم انزأثٍز )

  : ملخص موجز للبحث

فٍٍُم -2-ٍْذرٔكسً ثُشٌهٍذٌٍ-2نٍدبَذ يٍ يشزقبد فٍٍُم اسٍزٕ ٍْذراسٌذ ) انجحث رى رحضٍزفى ْذا 

( ٔيٍ ثى يززاكجبد خذٌذح يغ إٌَٔبد انؼُبطز الاَزقبنٍخ: حذٌذ, ٔسَك , ٔثلادٌٕو , ٔفضخ , HLاسٍزٍْٕذراسٌذ،

ؼخ رحذ انحًزاء ٔانزٍٍَ انُٕٔي ٔكبديٍٕو. رى اثجبد انجٍُخ انٍٓكهٍخ نهًزكجبد ثبسزخذاو انزحهٍم انطٍفً نلأش

انًغُبطٍسً نهجزٔرٌٕ 
1
HNMRٔرحهٍم انؼُبطز ،CHN ٔقٍبص انؼشو انًغُبطٍسً، ٔانزٕطٍهٍخ انكٓزثٍخ، ٔقٍبص ،

 .(Thermogravimetric analysis)انطٍف انكزهً، ٔ انزحهٍم انحزاري 

ٔأٌضبً  x-ray single crystalرى اثجبد انشكم انفزاغً نًززاكت انفضخ ثبسزخذاو الأشؼخ انسٍٍُخ أحبدٌخ انجهٕرح 

دراسخ ٍْزشفٍهذ انسطحٍخ. كشفذ رحبنٍم كم يٍ الأشؼخ انسٍٍُخ ٔسطح ٍْزشفٍهذ ػٍ ثٍُخ يثٍزح نلاْزًبو ٔخظبئض 

خم اندشئ ٔثٍٍ اندشٌئبد ٔأثجزب ثٍُخ ثًبًَ الأٔخّ نًززاكت ُْذسٍخ فزٌذح. ٔأثجزب اٌضبً ٔخٕد رٔاثظ ٍْذرٔخٍٍُخ دا

انفضخ. اثجزذ انزحبنٍم انطٍفٍخ أٌ انهٍدبَذ ٌزرجظ ثإٌَٔبد انًؼبدٌ يٍ خلال ثلاثخ يٕاقغ. رزرجظ خًٍغ إٌَٔبد انًؼبدٌ، 

ٌٕ انجلادٌٕو ثدشئ نٍدبَذ ثبسزثُبء انجلادٌٕو، ثدشٌئٍٍ يٍ انهٍدبَذ نٍؼطً انشكم انفزاغً ثًبًَ الأٔخّ, ثًٍُب ٌزرجظ أٌ

ً يسزٌٕبً. رى اسزخذاو ػًهٍخ انًحبكبح انحسبثٍخ ثبسزخذاو  ٔاحذ ثبلإضبفخ انى خشئ يبء نٍؼطً شكلاً يزثؼب

LANL2DZ ًنذراسخ ثؼض خٕاص انًٕاد انًحضزح. رى إخزاء دراسبد الانزحبو اندشٌئ(Docking)   ٔيضبداد

رثجٍطًب اػهى يضبداً  Ag(I)بد ككٕاشف ػلاخٍخ. أظٓز يززاكت انجكزٍزٌب نفحض انزطجٍقبد انًحزًهخ نهًززاكج

، ثقطز E. coliٔ ،K. pneumoniaٔ ،S. aureusٔ ،S. mutansنهجكزٍزٌب ردبِ انجكزٍزٌب انزً رى اخزجبرْب، يثم 

 MOEيهى، ػهى انزٕانً. رى ػًم يحبكبح حبسٕثٍخ ثبسزخذاو ثزَبيح  15.7، 11.3ٔ، 21.0، 21.7يُطقخ انزثجٍظ = 

. أشبرد ( PDB: 1BNA, 1BQB and 5AEP)نذراسخ قذرح اررجبط انًزكجبد يغ انؼذٌذ يٍ انجزٔرٍُبد  

ػًهٍبد يحبكبح الانزحبو اندشٌئً إنى أٌ انًززاكجبد نٓب اررجبطبد يزرفؼخ يغ انحًض انُٕٔي. أظٓزد يشزقبد 

-=S = -5.10  ٔSيزسبٌٔخ رقزٌجًب )انحذٌذ ٔانفضخ أػهى اررجبط ردبِ انًسزقجلاد انزً رى فحظٓب يغ درخبد رثظ 

سؼز حزاري / يٕل، ػهى انزٕانً(. أشبرد انُزبئح انؼًهٍخ ٔانُظزٌخ انُشبطٍخ انًهحٕظخ نهًززاكجبد ضذ إَاع  5.01

انجكززٌب انًخزهفخ. اثجذ يززاكت انفضخ فبػهٍزّ انًهحٕظخ كؼبيم يضبد نهًٍكزٔثبد يًب ٌقزة يٍ انًضبد انحٍٕي 

 ثبسزخذايّ كذٔاء خذٌذ ثؼذ اخزاء يشٌذ يٍ انجحث ٔانزطٌٕز انسزٌزي. انًسزخذو يًب ٌأيم
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