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 دراسة الية الاكسدة الاولية والثانوية للعطريات المسرطنة

 مقداد ارحيم كاظم                            و                            مثنى عبد الجبار شنشل           

 جامعة القادسية-جامعة بغداد                                                     كلية العلوم -كلية العلوم        

 الخلاصة

فضزً  نزن اسزر   DBA ثنزري  بنزو أ(ـ(زا  ااسراسزين  BPتم دراسة آلية السرطنة للمركبين العطريين بنزو  أ(  بزريرين 

الشزز ا الدنيسزز  النززوالا   الطززيم الطرريززة  اززرارع الن ززوين  بعززي الطززيم الريويرييززة المدمززة اتززرا  ج(ميززة تلزز  المركبززر   اوات دززر 

  اربعة ايوار  موجبة ايزث  (closed shell)وارتدر ايث تم اسر  سبعة نشر مركب ثًثة نشر مندر مغلطة الغًف الوسطية  اي

فزنم اسزربم مزر اربعزة مركبزر  فز   DBA سبعة مركبر  ف  مرالة اجكسيع اج لية  مركبين ف  اجكسزيع السراويزة امزر  BPاسب 

 اوية.مرالة اجكسيع اج لية  مركبين ف  اجكسيع السر

تم اسنخيام اربعة اسرليب اسربية ايث  اجسلو  اج ل أالطرق النطريبيزة    المنمسزا بنتريزة تشزويم المزيارا  ال وي يزة 

PMO  تم اسر  كا مركبر  اجكسيع اج لية  السراوية   جي برن اكسر (ذه المركبر  اسنطرارا  ف  اجكسيع اج لية للا BP  و نني)

مززر الحززرمي النززو و  adduct  الززذو  جززي ت ريبيززر  براززم ي ززون مركززب ا ززرفة 5ـ4برلنحييززي مورززر أ  K-regionمنططززة كززريب  

-M  ثززم منططززة النززريي BPفزز   22ـ 21أمورززر  fjord-regionثززم تليدززر منططززة ال ززرف  DNAالرايبزز  منطززوو اج كسزز ين 

region  صا فيدر نملية اجكسيع السراوية فيمر بعي ثم يليدر    (  تمسا ا ل منططة مسنطرع لحلطة البنو  الطرفية  الن  تح8ـ7أمورر

 . .1ـ،2أمورر  Bay- regionمنططة الخليج 

 اججزر ج يحنزوو منططزة جلزيج فعرلزة  BPBAYف  مرالة اجكسيع السراوية تم اسر  مركبين اازي(مر يحنزوو منططزة جلزيج فعرلزة 

BPNONBAY ارا   الززذو  جززي ت ريبيززر  براززم مززن اجطززر الوسززطير  ايززث تززم النولززا  لززر ان المركززب اج ل (ززو اجكسززر اسززنطر

 العطرية منعيدع الحلطر  نلر اجطًق .

 K-regionفلطي تم النولا  لر ار  الننريج ايث  جي بزرن اكسر(زر اسزنطرارا  (زو ننزي منططزة كزريب   DBAامر المركب 

   .4ـ5أمنططة  M-region   تليدرمنططة النريي DBAف   4ـ5أمنططة 

 المنمسلزة بمرالزة اجكسزيع الندرييزة ايزث تزم اسزر  مزركبين اازي(مر يحنزوو منططزة جلزيج  DBAلة اججيرع للا امر المرا

   جي برن اج ل (و اجكسر اسنطرارا  . DBABAYفعرلة 

الذو ارنصر  اسربرتنر فيم نلر ريم اجدجزرل للرزريً  الخرلزة  MMIIامر اجسلو  السرا  فدو اسلو  المي راي  ال وي  

 -MINDO/3.  اجسززلو  السرلززث (ززو الطززرق رززبم الن ريبيززة ايززث تززم اسززنخيام براززرمج  MINDO/3- FORCESراززرمج بب

FORCES  فلطززي تززم اسززنخيام (ززذا البراززرمج فزز  اسززر  كززا مركبززر  الززاDBA    مركبززر BP  فزز  مرالززة اجكسززيع الندرييززة  تززم

  ذل  من جًل تطييم ارارع الن وين. PMOالحصول نلر ار  انر يج

 GTO  4-21 المنمسا برسلو  الحسربر  الشرملة فرسنخيام د ال ريرسية (  أ QMامر اجسلو  الرابر فدو المي راي  ال م  

 بوايا  الدررترو لمطيرس اجسنطرارية. لم تطنصر اسربرتنر نلر تطييم اجسنطرارية  اامر تم اسر  الش ا الدنيس  المنمسا 

 .الططب  غير(ر من الطيم ذا  اج(مية ف  دراسة (ذه المسرطنر  برجبعرد  اج الر  ريم نوم ثنري 
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 مقدمة :

 ايوارتدر د را  مدمر   بررلا  ف  كوادر سزمومر  بي يزة  PAH’s للمركبر  الديير كرربواية العطرية منعيدع الحلطر  
[1]
كمزر  

لرييسزة لدزر تعزي مزن مسزببر  السزرطرنان العييي من النواتج الوسطية لنررنً  تل  المركبر   ازواتج النرزرنً  ا
[5-1 ]

ايزث تزرتب  

  الزيليا (زو الننزريج الن ريبيزة    Neoplasia سطير  (ذه المركبر  مر جوي ر  الخًير المي ر ية جانرج مرالزة الننشزا الزورم  

الن  اجريت نلر الحيواار  ايث تن ون ااواع مخنلرة من السرطرن مندر سرطرن الطصبة الدوايية
[5] 
 trachea . فضزً  نزن رربليندزر

او اادززر تعمززا نلززر الززيار تعليمززر  جرط ززة مززن  الحززرمي النززو و الرايززاب   mutagenicityنلززر السززرطنة فدزز  مولززيع للنطريززر 

اني ة جرتبرطدر برججير من جًل الطواني النرينر جينية   الن  تحنوو نلر مراكو ايوكليوفيليزة   DNAمنطوو اج كس ين 
[10-7]
 

  اجاويمزر  الماكسزيع فز   P-450 جي ت ريبير  ان (ذا النررنا المسرطاان ينم برعا السزرينوكر مر   برلنحييزي سزرينوكر م  .ايث 

 . mammalian systemداجا النترم الحيرت  للحبلير  

 D.Schenk رين   M.Knorrفلطي بر(ن كا من العرلمين كنور  أ المركبر  العطرية المنعيدع الحلطر  امر منش
[6a]

بزأن   

بعي السً  من الب نرير المر ية تطوم برانرج المركبر  العطرية مسا بنو أ(  بريرين  غير(زر ايزث ان انلزر (زذه النسزب تزنم فز  

 chlorella vulgarisبرن بعي الطحرلزب  مندزر  F.Selenka كذل  اثبت سيلين   Mycobacterium Smegmatisب نرير 

تطوم ايضر  برلعما ارسم
[7]
 . 

وجي المركبر  العطرية  المسرطنة بنسب مخنلرة ف  اجغذية   ت
[ 8 ]
  ايث توجي ف  الخضزر ا    الحبزو    2أجي ل  

اجسمرك  ليت جول الدني   لطي اثير  ف  اج اة اججيرع   ة انًمية بسبب الويزت اجسزبرا   الزذو يحنزوو نلزر مزردع بنزو  أ(  

 بريرين الشيييع الخطورع .

مزن نشزرع مًيزين طزن النر  كمصير للطررة فأن العرلم يسندل  كمير  (ريلة منم  اني ة لذل  فرن اوال     برلنتر ج(مية

. سبعة مًيين طناليرريق سوف تنحرر الر ال و  الن  تش ا المركبر  العطرية النسبة اجكابر مندر   (  
[7]
. 

 لاززر  مززن  2الززنر  الخززرم الززذو يحنززوو نلززر   مززن Kg 140  للنطززيير كمعززيل فززرن البرميززا الوااززي الززذو يحنززوو نلززرأ

مردع بنو  أ(  بزريرين الشزيييع الخطزورع ايزث يزنم سزنوير  تحزرر مزر ج يطزا نزن  1ppmالمركبر  العطرية منعيدع الحلطر   برلنحييي 

 طن منرو من مردع بنو  أ(  بريرين  اي(ر ف  العرلم ،75مليون طن منرو من المركبر  العطرية  75
[7]
. 

 .(g/Kg)في المنتجات الغذائية  PAH'sتركيز  (1)جدول 

Food Benzo(a)pyrene Chrysene Benz(a)anthracene 

 0.2-4.1 0.8-14.0 0.4-6.8 (Cereal)الحبو  

 2.8-13.0 5.7-26.0 6.1-15.4 (Lettuce)الخ  

 7.4 28.0 16.1 (Spinach)السبراخ 

 0.2 0.5 0.3 (Tomatoes)الطمرطم 

 لحم الشواء

 (Broiled meat) 
0.2-0.6 0.5-25.0 0.2-1.1 

 3.7-50.0 -------- 3.2-31 (Sausages)المطراق 

 0.2-0.9 0.4-4.3 0.6-2.9 (Fish)السم  

 -------- -------- 0.5-30.0 (Fruits)الرواكم 

 3.9-21.0 4.6-63.0 2.9-36.0 (Tea)الشرو 

 0.3-16.0 0.04-0.06 0.5-42.0 (Coffee)الطدوع 
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ر ل البراسون تعليا الرعرلية المسرطنة للمركبر  العطرية  ذل  من جًل تعيين اجر رل الوسطية اجكسر اسزنطرارا  د ن يح

غير(زر  زمن المركزب العطزرو فز  تررنلزم مزر الطوانزي النو يزة  .ا ل (زذه المحزر ج  كرازت نلزر يزي البرتزر  بيرازررد بولمزرن 
[13]
 

A+B.Pullman  لو  ( ا للميارا   ال وي يزة    جزيا ان المركزب العطزرو يحنزوو نلزر منزرطق مخنلرزة ايث ررمر برسنخيام اس

    (زز  تمسززا المورززر الرعززرل فزز   Krebs  اسززبة العززرلم أ REGION- Kفزز  الرعرليززة  ررمززر بو ززر تسززمية لدززر فمززسً  منططززة أ

فعرليززززة فزززز  اجاسراسززززين  فنمسززززا المورززززر اجكسززززر( (L-REGIONامززززر منططززززة meso phenanthrenic siteالرينززززراسرين 

mesoanthrenic   كززذل  منططززة اجززر  (زز M  اسززبة الززر نمليززةMetaboliate  نرلزز  منططززة اجززر  تواجززي(ر ارززا مززن بطيززة)  

   ثزم جزرء د ر كزا مزن  2-2أراجزر الشز ا أ  P-Regionالمنزرطق تعزرف بمنططزة
[14]  

Mainster and Memory  الزذان  لزرر

مً  ارت ة نزن تطيزيم فطزيان طررزة الزراين ننزي نمليزة النركسزي . اجيزرا جزرء جيراز  بنتريزة منططزة فعرلية المركبر  المسرطنة بمعر

الخليج 
[15]
  ان كا (ذه اجسرليب الم ممة نلزر الزرغم مزن انري ازادر ال ييزيع    رزيرتدر نلزر ترسزير      Bay Region theoryأ

  ة تعط  ريمر  طررية اسبية فبولمرن (سنخيم اترية ( زا للمزيارا  ال وييزة تعليا الننريج الن ريبية    اج (ادر اسنخيمت (سرليب رييم

HMO   مرمورو  مينسنر اسنخيموا  النترية (جارة الذكر ارسدر (مر جيراز  Jering  D.M.   فرسزنخيم اتريزة تشزويم المزيارا

ال ويية   
[16]

 PMO بصيغة ديوار  بموارر محيدعBENZ[a]ANTHRACENE ة (زذع الموارزر بمزر موجزود .ايث ررمو بنشبي

  .b2أر ا  الم رمير المعولع للون   الرعرلةمن اجلبرغ من الم رمير 

 (يبين توزيع المناطق المهمة المتسببة في احداث عملية السرطنة 1شكل)
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 طريقة الحساب -3

 Coat  جمسة برامج رييسة (        برارمج   (PMO )(جريت الحسربر  برجننمرد نلر اترية تشويم الميارا  ال وي ية 

 Ab-initio (Gaussian 98) برازرمج    MINDO/3-FORCES    برازرمج   MINDO/3 برازرمج    Alchemy-II  برازرمج 

 - فيمر يأت  نرض موجو لمر تن وه تل  البرامج : 

 

 (Coat)برنامج         3-1
Coordinate of Atom  

بطيزام (بعزرد اا الزر   ل ايزر   (Dewar et al)الم نو  بلغة فورتران من ربا ديوار   م موننم    Coatتم تو يي برارمج  

مزن النرلر   اجسنيارع لل ري ة المسنميع من (دبير  ال يميرء   (  اافضا (  برننمرد ريم ريرسية ( ليزة لنلز  اابعزرد   الو ايزر مسزنميع 

    (CC)كطزيم اطزوال ا الزر   (˚1.083 A)     (˚A 1.397)م النطريبيزة اا ليزة الطيرسزية مصزردر كيميرييزة .   رزي تزم (ننمزرد الطزي

(CH)  .  نلر النوال 

Sp  ذلز  فز  ارلزة تد زين  ˚120مسزر ية  لزر   (CCC)كذال  تزم اننبزرر الطزيم النطريبيزة اا ليزة للوا يزة 
2
ذا    C-C-C(مزر ( الزر  

Spتد ين 
3  

  بعي تنريذ البرارمج ينم الحصول نلر الطيم اا لية للإاياثير  اليي ررتية لذرا  ال وي ر  .  ˚109.5فطي تم اننمرد الوا ية  

 

II-Alchemyبرنامج          3-2
]54[ 

 
 

 لزي  المي رايز  ال مز   تسزنخيم (زذه    (molecular mechanics  ) (زو برازرمج مبنز  نلزر طزرق المي رايز  ال وي ز  

تمسزا احازياثير  الياجليزة مسزا مز  اولزرع  ااحنزرء الوا يزة   طررزة الرنزا   الطررزر  الًتألزرية  النز   الطرق د ال تحليلية بسيطزاة

 الطو  اجل نر سنرتي ية . تنضمن تشننر   جذبر   تبردج   تنرفرا   (جيرا 

ررتية من جزًل بنزرء ايث ينم الحصول نلر احاياثير  اليي   Tripos من رركة   MM2 (Alchemy-II)لطي (سنخيم برارمج  

. بعزي ذلز  يزنم  دجزرل احازياثير   Gradient Optimization (جزراء نمليزة تطليزا الطررزة للحزي اامسزا   model building اموذج 

 ابي( بحسربدر من جييااي   بدذا ااسلو  ري رمنر بعملية الند زين بزين (سزلوب   MINDO/3-FORCES اليي ررتية النرت ة الر برارمج 

  راي  ال وي     الميا راي  ال م  .  المي

 

   

 MINDO /3برنامج  3-3
 

تم (دجرل الطيم الر (ذا البرارمج بنسبيت اطزوال اج الزر   الوا يزر بزين الزذرا    كزذل  الو ايزر ثنرييزة السزطس . لطزي اسزدم فز  

بزر ل -فلنشزر-مج يسزنخيم طريطزة ديرييسزون  (زذا البرازر  P .Bishof  ر (ذا البرارمج م مونة مزن المبزرم يين مزندم بينزر بيشزوف 

DFP    فزز  نمليززة تطليززا الطررززة    يززنم الحصززول نلززر المشززنطر  مززن جززًل طريطززة رير ززية (زز  الرززر ق المحززيدع( Finite 

]
difference)

54 [
 . 
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    FORCES   -MINDO/3برنامج 3-4 

أ  مزن اجازيثير  اليي ررتيزة ايزث  3N  نزيد(ر  Coat    )Alchemy-IIيطوم (ذا البرارمج بطراءع الطيم النرت ة من برارمج  

N المطزور مزن ربزا رنشزا   م موننزم 88-الم نزو  بلغزة أفزورتران نزيد ذرا  ال وي زة    (زو    (  Shanshal et.al)   فيزم يزنم 

  رززيع  (Vibration Frequencies) اسززر  الشزز ا الدنيسزز  النززوالا    المحنززو  الطززرف  ال لزز  لل وي ززة  تززرددا  اج(نززوال 

-atom)للأرعة تحت الحمراء نني تل  النرددا    اسر  المسرفر  بزين الزذرا    (Integrated Intensities)اجمنصرو الن رملية  

atom distance)   اسر  الطيم الذاتية الطررية للميارا  ال وي ة   (molecular orbital eigen values)     ًاسر  رزيم معزرم 

 )  الشزحنة الندرييزة ل زا ذرع  (bonds order ) للميارا  الذرياة   اسر  رتبزة اا الزر   (eigen vector coefficient )ال مر 

net atomic charge)    الطو  الن  ترب  الذرا  ف  ال ري ة    ال سرفة احل نر اية  ( electron density)   ل ا ذرع .   نزوم ذو

  ال ل  ل ا (ازياث  دي زررت  فز  ال ري زة كزذل  يزنم اسزر    (hybridization )  الند ين          (Point charge)الططبين الشحن 

 total bonding)  الطررة النألزرية  ال ليزة   (total valance shell electronic energy )الطررة  ال لية للإل نر ار  الن رف وية 

energy)  ارارع الن وين الطيرسية  (heat of formation)    . نني الش ا الدنيس  النوالا  لل وي ة 

 

 

   Gaussian 98برنامج   3-5

 مندزر  RH(زا -(نرلز  نزيع بزرامج تعبزر نزن ازا معردلزة ر تدزرن
[60,61,62,63,64]

 وHONDO و,Polyatom IBMOLأ 

Gaussian 76و Gaussian 80 ل زم فبرازرمج الحسزربر      سبب (ذا اججنًف (و طبيعة الي ال المسنخيمااة من ايزاث النزوع   ا

 ظداززار  (ززذه الززي ال ج ل مززرع فزز  بززرامج   GTOالشززرملة يم ززن النعبيززر ننززم برسززنخيام د ال ذريززة تحنززوو نلززر د ال كر سززية  

Gaussian    ابنياء باGaussian 70   ااندرء بزا  Gaussian 98 الزذو   زعم بوبزا   م موننزم
] 47[

.   (زذا البرازرمج يعنمزي نلزر  

  GTO.  (  تشير  لر (ن كا دالة موجية اننيردية تأجزذ ثزًد د ال كر سزية   21- 3ل المسنخيمة فر  اسربرتنر اسنخيمنر  اونية الي ا

 كلمر (جذ  الي ال الموجية نيدا اكبر مزن الزي ال فزأن الطزيم النرت زة ت زون  Van Duijneveldtفنشير  لر معردج    عدر    12(مر 

 بحسر  مركبر  كا العنرلر ف  ال ذ ل الي رو.  (كسر درة . يطوم (ذا البرارمج

  The Perturbation Molecular Orbital (PMO)            نظرية تشويش المدرات الجزيئية 3-6

 فطر  الر مري ا ديوار 
16

من جًل  ي رد معرمً  ال مر للأ ربينرج   (delocalization energy)ينم تعيين طررة الًتمركو  

 - برجننمرد نلر الطراون : (Nonbonding Molecular Orbital Coefficent)  (NBMO)لغير مرتبطة ال وي ية ا

 

 

  فطزر   r   sيمسا الن رما اولرو بزين ذرتزين  rsتمسا معرمً  ال مر    aor    bosايث 

 لر رواني لوت ت (ي نو 
[17] 

 النرلية : 

   نلر النوال . oثم  *نبردل (م غير منبردل   ذل  من جًل  نطرء الذرا  ترتيب أينم تعيين اونية المركب أم  2

  ت ون م موع مسر(مر  معرمً  ال مر للذرا  المرتبطة معدر مسر ية للصزرر نلزر الزذرع النز  تأجزذ oالذرع الن  تأجذ أالنرتيب   1

  .oأالنرتيب 

 

 

 

rsosboraE   
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 مسر ية للوااي. NBMOبعر  معرمً   اسب روااين ال سرفة احل نر اية ت ون ريم م موع مر  4

  تعويضم ف  الطراون (نًه  كمر مبين ف  المسرل النرل : (aor)من جًل النططة ااجيرع ينم تعيين معرما ال مر   5

    

 

  

 

 

 

 (نززر ي ززب تحويززا المركززب  ت وينززم مززن اجززواء فرديززة  (even)ت ززون ل جيززة العززيد  PAH’s بمززر (ن المركبززر  منعززيدع الحلطززر  

(odd)   كمر ف  اسرBPـDBA  اجيبوكسييا  النرت ة نندمر  ينم تطيم طررة المركب مزن جزًل المنبطز  مزن اج الزر المنعرربزة 

 -كمر ف  اجر رل النرلية:

 

 

 

 

 

 

 

 مو حة برلنرصيا  ف  الملحق  PMOر  اترية تشويم   بطية الحسرب

 

(a) (b) (c) (d) 

(e) (f) (g) 

  -naphthyl methylفي  NBMO( إيجاد معاملات 1-3شكل )

 
CH2

*
   

*
  

 
*
   

*
  

 
*
  

 
*
  

o  
o  

o  
o  o  

a  ?  a  a-  

?  

a  a-  

a  ?  

a  a-  

a  -2a 

?  a  a-  

a  -2a 

2a 
?  

a  a-  

a  -2a 

2a 

-3a 
 a

2
 = 1 

20a
2
 = 1 

20

1
a  

 
 

o 
 

o 
 

o 
 

o 
 

o 
 o 

 o 
 

o 
 * 

 

* 
 

* 
 

* 
 

* 
 

* 
 

* 
 

* 
 

* 
 

(a) 
 

(b) 
 

 PMOوب باسل NBMOباستخدام معاملات الجمع  BP( حساب 3-3شكل )
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 PMOباسلوب  NBMOباستخدام معاملات الجمع  DBA( حساب 2-3شكل )
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                     Utilized Computersالأجهزة الحاسبية المستخدمة
 

  Hannson (IBM Compatible) (880486 DX-33)هانسن  ارسبة اوع  -2

     -III (  Pentium   (بنتيوم       ارسبة اوع   -1

  IBM   [Mainframe (IBM-RS 6000)]ارسبة اوع  -4

 

  (يوارتدزر د را  مدزامر   بزررلا  فز   PAHs كمر ذكر سزربطرـ تلعزب المركبزر  الديير كربوايزة العطريزة منعزيدع الحلطزار  

كوادر سزمومر  بي يزة كمزر (ن العييزي مزن النزواتج الوسزطية لنرزرنً   تلز  المركبزر   ازواتج النرزرنً  الرييسزة لدزر تعزي مزن مسزببر  

اا رام السرطراية 
[11]
 . 

 اتززرا للأ(ميززة ال بززر  لنلزز  المركبززر    اكرسززيي(ر النرت ززة نززن ااكسززيع الحيرتيززة فطززي ((ززنم العلمززرء بيراسززة (ززذه المركبززر  

ت ريبيززر    اتريززر  
[17-12] 
ـ  لززذل  تززم فزز  (ززذه الرسززرلة اسززنخيام اربعززة (سززرليب (انسززربية    (زز  الطززرق النطريبيززة منمسززا برسززلو   

-MINDO/3, MINDO/3 ممسلزة ببرازرم     (Semi-empirical method) بم ت ريبيزة  الطزرق الشز  PMOالنشزويم 

FORCES     طرق المي راي  ال وي   MM  (molecular mechanics)  ممسلزة ببرازارمج Alchemy-II   طزرق المي رايز  

 Ab-initio  الشزرملة    الذو يمسا (سزلو  الحسزربر Gaussian 98 ممسلة ببرااارمج   QM (Quantum Mechanics)ال م  

method   ايث ينم اسر  الش ا الدنيس  النوالا    ريم فيوير ية (جر  مدمة ف  تعليا الية السرطنة لغرض تعميمدر نلر جمير

 المركبر  العطرية المسرطنة .

 

 heory (PMO)Perturbation Molecular Orbital Tحسابات نظرية تشويش المدارات الجزيئية  -2

بززريرين  ثنززري  بنززو أ(ـ(ززا  ااسراسززين  (P)تززم اجسززنعراة بدززذا اجسززلو  اجانسززرب   اجززراءه نلززر المززركبين العطززريين بنززو  

(ز  النز  تمسزا اسزنطرارية المركزب العطزرو  الديزرد ريمندزر يزيلا نلزر اسزنطرارية  .Edeloc ل مير اواتج اجكسيع نلر اننبرر ان 

  .1-2أر ا  DNAاجي الرعل   من الخلية  جررجدر  برلنرل  سدولة مدرجمندر من ربا الحرمي النو و المركب  برلنرل  النو

(ي نو -  فلطي طبطت رواني لوت ت5-4 اسب الرطرع أ 
[28 ]

نلر المركبين  اوات دمر فبرلنسزبة للمركزب بنزو  أ(  بزريرين تزم 

Energy  )اسربم  كرات ريمة الطررة 
-1

اواتج اجكسيع اج لية فرنً(ر اسنطرارا  كرن ننزي منططزة كزريب   امر ،2172مسر ية   (

K-region  ف   5ـ4أالموررBP  

 

 

 

 

 

 

 BP  فز  7ـ8أمورزر  M-regionثزم منططزة الننتزيم  BP  فز  21ـ22أمورزر  (fjord-region) يل  ذل  منططة ال رف 

  رربلزة لًكسزيع السراويزة  ذلز  بعزي تحزول ،2ـ1نلزر آلزرع أ  المنططة اججيرع تنميزو نزن المنططزة اج لزر  السرايزة ب وادزر تحنزوو

  ثزم 4ـ1  ثزم أ1ـ2  من م مونة اجيبوكسريي  لر م مونة ثنزري  الديير كسزيا برعزا اجاويمزر .  يلز  ذلز  المورزر أ7ـ8المورر أ

    (و مر بين ف  ال ي ل اداره:1ـ7أ

 

 

 

 

1 
2 

3 

4 
5 6 7 

8 

9 

10 

11 
12 

8 
9 

10 

11 

12 

13 14 

1 

2 

3 

4 

5 

6 7 

 
 



 8 

Compound PMO calculation 

Edeloc.(Energy
-1

) 

Arrange 

BP 1.810  

BP-4,5-epoxide 1.670 1 

BP-11,12-epoxide 1.620 2 

BP-7,8-epoxide 1.550 3 

BP-9,10-epoxide 1.512 4 

BP-1,2-epoxide 1.230 5 

BP-2,3-epoxide 0.834 6 

BP-8,9-epoxide 0.756 7 

 (ذا مر ينرق مر الننريج الن ريبية لًدبير  المنمسلة بزرلماتمرا 
[ 8ـ،1] 

 النز  تاكزي نلزر ا(ميزة  PAH’s  ااعطزي  ازول النز

 (ذه المنططة د ن غير(ر.

Edeloc.امر مرالة اجكسيع السراوية فلطي تم اجذ مزركبين كزرتيوايين  تزم ريزرس 
-1

 Bay)ايزث كزرن لمنططزة الخلزيج  ) (

Region)  الززي ر اجكبززر مززن ارايززة اجسززنطرار   جززي بززرن ال ززرتيونI ن اكسززر اسززنطرارا  مززن ال ززرتيوII  ززذا مززر ينرززق مززر الننززريج) 

الن ريبية
[1،]

 من الخلية. IIIالن  نول فيدر المركب  
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  5ـ4امر المركب العطرو ثنري  بنو أ(ـ(ا  ااسراسين ايث  جي بأن اكسر اواتج اجكسيع اج لية اسزنطرارا  كزرن ننزي المورزر أ

 . 1ـ2   (ذه المنططة (  الن  تحرو اجكسيع السراوية نني المورزر أ5ـ4أ تليدر منططة الننتيم K-region الذو يمسا منططة كريب  

    (ذا مر مبين ف  ال ي ل اداره:4ـ1  منططة أ1ـ2يل  منططة أ

Compound Energy (
-1

) Arrange 

DBA 2.1550  

DBA- 5,6 -epoxide 2.0141 1 

DBA- 3,4 –epoxide 1.822 2 

DBA- 1,2 –epoxide 1.673 3 

DBA- 2,3–epoxide 0.900 4 

 

كمنططزة نرليزة اجسزنطرار  كمزر مبزين فز  ال زي ل  Bay-Regionامر مرالة اجكسيع السراوية فرادر تاكي نلر منططة الخلزيج 

 -اداره:

 

Compound Energy (
-1

) Arrange 

DBABAY 1.955 1 

DBANONBAY 1.696 2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 حسابات البرامج الكمية-2

   Benzo [a] pyrene (C20H12)لمركب بنزو )أ(  بايرين ا 1-4 

 

   MINDO/3-FORCES    براززرمج MINDO/3تززم (جززراء الحسززربر  الدنيسززية   الطرريززة  ذلزز  برجسززنعراة ببراززرمج 

ر   اسزبت ايث تم تعيين اجبعرد بين الذرا  المنألرع   تزم كزذل  تعيزين رتبزة اجلزرع بزين ارز  الزذرا  النز  تزم تعيزين اجبعزرد لدز

امزر طزول   (˚A  1.090184-1092567) ينزرا   بزين   C-Hال سرفزة اجل نر ايزة نلزر كزا ذرع ايزث  جزي بزأن طزول اجلزرع 

-0.368649)فدزز  بززين   C-H(مززر رتبززة اجلززرع  فبرلنسززبة لًلززرع   (1.359253-1.463306)ينززرا   بززين   C-Cاجلززرع  

امزر ال سرفزة اجل نر ايزة فبرلنسزابة لزذرا  الديير جازاين فدز     (0.50950-0.377603)فد  بزين   C-C لًلرع    (0.367989

 172.5479)(مر ارارع الن وين   (D 0.0387)امر بطية الطيم كعوم ثنري  الططب فطي بلغت ريمنم    (0.601654-0.590404)بين 
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Kcalmal
-1

 2709.2478-) ليزة لًل نر ازر  الن رفاييزة   ريمزة الطررزة ال   (ev 169.7878-)(مر رزيم الطررزة النألزرية ال ليزة  (

ev)   ريمززة كززا مززن طررززة (نلززر مززيار جوي زز  مح ززول HOMO  (-7.344 ev)   طررززة ا طززأ مززيار جوي زز  غيززر مح ززول  

 .LUMO  (-0.29 ev)بًل نر ار   

  

  (C20H12)ايبوكسايد   -1،2–المركب بنزو )أ(  بايرين 1-1-4 

 Gaussianخرلة بحرلة اجكسيع اج لية للبنو أ(  بريرين   ذل  برجسنعراة ببرارمج  (جريت اسربر  جمير المركبر  ال

ايث تم   Ab-initio Molecular Orbital method HF/3-21  من  مندر (ذا المركب ايث تم اجسنعراة برسلو     98

اجلرع   ال سرفة اجل نراية نلر كا ذرع    تعيين الحسربر  الديسية   الطررية   من  مندر تعيين اجبعرد بين الذرا    رتبة

  كذل  تم تعيين الطررر  الخرلة برجسنطرارية   من ا(مدر (  جموع الطررر   ( 2  )الو اير   (  جميعر مبااينة ف  جي ل 

نوم ثنري  الطيم    ريم فيوا ية اجر  من  مندر  (Hartree 834.203567-)اجل نر اية   الخرلة برجاسرلب   راي بلغاات ريمندر 

( 1.5 D)   . كذل  تم ذكر الطيم النصحيحية الخرلة برلطررة   

 

  (C20H12O)ايبوكسابد  -2،3–مركب بنزو )أ( بايرين  4-1-2

Benzo [a] pyrene-2,3-expoxide 

 )  C18-o33تم تعيين اجبعرد بين الذرا    كرات نني منططة تألر اجكس ين مر ذرت  ال رربون كأجت  طول اجلرع  

1.475592   A˚)   الوا ية   (0.157851 )  رتبندر  c18-o33-c20  (60.6409 ˚)   امر بطية الطيم كعوم ثنري  الططب ف رات

  كرات ريمة   (˚A 1.494872 )الن  اصا فيدر النألر مر اج كس ين ف رات  C-Cامر طول اجلرع   (D 2.7578 )ريمنم 

  لذل  فرن ترتيبم من ايث اجسنطرار لبطية   (Hartree 834.189120- )اجاسرلين مسر ية الر م موع الطررة اجل نر اية   

 مركبر  اجيبوكسريي (و السردس. 

  (C20H12O)ايبوكسابد  -4،5–مركب بنزو )أ( بايرين  4-1-3

Benzo [a] pyrene-4,5-expoxide 

 ) O33 C-13س ين مر ذرت  ال رربون كزرجت  طزول اجلزرع تم تعين اجبعرد بين الذرا    كرات نني منططة تألر اج ك

1.477351A˚)الوا ياة   (0.151135   رتبندر  C13-o33-c14  (74.9182  ˚)   امر بطية الطيم كعوم ثنري  الططب ف رات ريمنزم( 

2.7 D)   امر طول اجلرع C-C  الن  اصا فيدر النألر مر اج كس ين ف رات( 1.493210 A˚)  ريمة م موع الطررزة    كرات

  لذل  فزرن ترتيبزم بينزم  بزين اجيبوكسزييا  (زو اج ل  للويزي مزن   (Hartree 834.23067- )اجل نر اية   اجاسرلين مسر ية الر 

 النررليا. 

  (C20H12O)ايبوكسايد  -7،8–مركب بنزو )أ( بايرين  4-1-4

Benzo [a] pyrene-7,8-expoxide 

تم تعين ال سرفر  اجلي نر اية فعني منططة النألر كرات ال سرفر  الخرلزة بزذرا  اج كسز ين   ذرتز  ال زرربون كزرجت  : 

ف راازات    C7-O33امزر رتبزة اجلزرع   C7 (5.495374)ال زرربون  C5    (5.446289) ال زرربون  (8.341477)اج كسز ين 

امزر م مازاوع الطررزر  اجل نر ايزة   اجاازاسرلب     (˚A 1.783383)النأكسزي بعزي نمليزة   C-C  طزول اجلزرع    (0.156259)

 لذا ي ون ترتيبم  من اجسنطرارية (و السرلث. (834.2173296-)ف اارات               

  

 



 11 

 (C20H12O)ايبوكسابد  -9،8–مركب بنزو )أ( بايرين  4-1-5

 expoxide-8,9-Benzo [a] pyrene  

 C3-C5  لًلززرع     (˚A 1.068976-1.27457)تنززرا   بززين   C-Hالززذرا    كراززت لززا   اسززبت المسززرفر  بززين

(1.512966 A˚)   لًلزرع    C5- O33  (1.478188 A˚)  امررتبزة اجلزرع الخرلزة برجلزرع  C-C  ننزي منططزة النألزر

. امزر   (61.5377 )ف رازت  C3-O33-C5 امزر الوا يزة   (2.8)امزر بطيزة الطزيم كعزوم ثنزري  الططزب فدز     (0.010308)فألزبحت 

لذا ي ون ترتيبم  من سزلم اجسزنطرارية (زو السزربر    (Hartree 834.174398-) م موع الطررر  اجل نر اية   اجاسرلب  ف رات 

 اججير . 

 

  (C20H12O)ايبوكسايد  -8،19–مركب بنزو )أ( بايرين  4-1-6

expoxide-9,10-Benzo [a] pyrene  

امزر ال سرفزر  اجلي نر ايزة   .C2-O33-C3   )(60.1853˚)      (1.27457-1اير بين الذرا    كرات للوا ية اسبت الو 

امربطية الطزيم كعزوم   (0.011130 )نني منططة النألر   C-C رتبة اجلرع الخرلة بًلرع   (8.338776 )ف رات لً كس ين  

-)ة الطررززة الخرلززة بم مززوع الطررززة اجلي نر ايززة   اجاسززرلين (زز    كراززت ريمزز  (D 2.8127)ثنززري  الططززب ف راززت ريمنززم  

834.213575 Harree0  . لذا فرن ترتيبم بين بطية اج كسييا  (و الرابر من اراية اجسنطرارية 

 

 

  (C20H12O)ايبوكسابيــد  -11،12–مركب بنزو )أ( بايرين   7-1-4

11,12expoxide-Benzo [a] pyrene 

 (8.33810)ذا المركب نلر مر ري تم اسربم لبطيزة المركبزر    (ز  ال سرفزر  اجل نر ايزة  فلً كسز ين تشنما اسربر  (

  كرازت ريمزة الطررزة اجل نر ايزة     (D 2.6)  ريمزة نزوم ثنزري  الططاازاب  (˚60.1222)ف رات ريمندر  C25-O33-C27امر الوا ية 

 م بين بطية اج كسييا  (و السرا  من اراية اجسنطرارية.لذا فأن ترتيب (Hartree 834.222161-)اجاسرلب  (  

 

 الايون  بنزو )أ( بايرين ثلاثي الهيدروكسيل ذو منطقة الخليج و هو  4-1-8

7ß, 8α, 9α- Trihydroxy –7,8,9- Trihydro  Benzo [a] pyrene Carbonium ion 

  كراززت اززرارع الن ززوين   MINDO/3-FORCESج تززم تعيززين الحسززربر  الدنيسززية   الطرريززة  ذلزز  برجسززنعراة ببراززرم

(239.8 Kcalmol
-1

 (  تيلا نلزر كوازم اجكسزر اسزنطرارا مزن ررينزم الزذو جيحنزوو نلزر منططزة الخلزيج . امزر بطيزة الحسزربر   (

-)  HOMO ريمزة كزا طررزة مزن طررزة انلزر مزيار جوي ز  مح زول برجل نر ازر     (D 18.939)ف رازت : نزوم ثنزري  الططزب 

12.2586 ev)     طررة ا طأ ميار جوي   غير مح ول برجل نر ار  LOMO  (-8.8839 ev)   . 

 

 الايون  بنزو )أ( بايرين ثلاثي الهيدروكسيل الذي لا يحتوي منطقة خليج فعالة و هو  4-1-9

7ß, 8α, 10α- Trihydroxy –7,8,10- Trihydro  Benzo [a] pyrene Carbonium ion 

  كراززت اززرارع الن ززوين   MINDO/3-FORCESلدنيسززية   الطرريززة  ذلزز  برجسززنعراة ببراززرمج (جريززت الحسززربر  ا 

(253.12  Kcal mol
-1

 (  تيلا نلر كوام اجرا اسنطرارا فيمر لو كزرن محنويزر نلنمنزاططة جلزيج . امزر بطيزة الحسزربر  ف رازت :  (

  HOMOطررة انلر ميار جوي   مح زول برجل نر ازر     ريمة كا طررة من  (D  17.882)نوم ثنري  الططب ف رن مسر ير الر 

(-12.2473  ev)     طررة ا طأ ميار جوي   غير مح ول برجل نر ار  LOMO  (-9.2468 ev)   
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 ]أ،هـ[ انثراسين المركب ثنائي بنز 4-2

 DBA [C22H14  ]  Dibenz [a,h] anthracene 

  ل ميزززر مركبزززر  اجكسزززيع اج ليزززة  مركبزززر  ثًثززز   MINDO/3-FORCESتمزززت الطيرسزززر  برجسزززنعراة ببرازززرمج 

  كمزر  2992.0859ev-ايث تم تعيين ال سرفر  اجل نر اية   ريمة الطررة ال لية جل نر ار  الن رفا أ DBA(يير كسيا الخرلة با

Kcal   mol 192.838تززم تعيززين ريمززة اززرارع الن ززوين الطيرسززية 
-1

 188.6758-أ TBE ريمززة الطررززة النألززرية ال ليززة   (

Kcalmol
-1

-)   ريمززززة كززززا مززززن طررززززة انلززززر المززززيار جوي زززز  مح ززززول  D 0.017  امززززر ريمززززة نززززوم ثنززززري  الططززززب أ 

7.64696ev)HOMO   طررة ا طأ ميار جوي   غير مح ول برجل نر ار (-0.005903ev)LUMO . 

 

 

 ايبوكسايد  -1،2–المركب ثنائي بنز ]أ،هـ[ انثراسين  4-2-1

) epoxide -1,2-thracene (Dibenz [a,h] an 

 C2,C1تم تعيين اجبعزرد بزين الزذرا    ال سرفزر  اجل نر ايزة ف رازت ننزي منططزة تألزر اج كسز ين معزم ذرا  ال زرربون 

1.3922A)كزرجت  طزول اجلزرع 
o
) c1-o15   1.3916)امزر اجلزرعA

o
) C2-O15   امزر ريمزة  ال سرفزر  اجل نر ايزة فلً كسز ين

(6.383)O (3.747)بون  لل زرر C1`    ل ززرربون  C2 (3.740)  امزر ريمززة نزوم ثنززري  الططزب(20132D)  ريمززة كزا مززن طررززة  

-) طررزززززة ا طزززززأ مزززززيار جوي ززززز  غيزززززر مح زززززول برجل نر ازززززر   HOMO(7.6688ev-)انلزززززر مزززززيار جوي ززززز  مح زززززول 

0.2504ev)HOMO   امر ريمة ارارع الن وين الطيرسيةfH  (156.473 Kcalmol
-1

 بزذل  ي زون ترتيبزم السرلزث مزن ايزث  (

  .اجسنطرارية 

 

 14H22[C  -2,3-Dibenz[a,h] anthracene[Oايبوكسببايد  – 2،3–المركببب ثنببائي بنبببزو ]أ،هببـ[ انثراسبببين  4-2-2

epoxide  

اج كسزز ين ف راززت امززر ال سرفززة اجل نر ايززة لززذرع   (3.737-4.008)لطززي ترا اززت ال سرفززة اجل نر ايززة لززذرا  ال ززرربون  

 طررزة ا طزأ  8184،7ev) HOMO- ريمزة طررزة انلزر مزيار جوي ز  مح زولأ  (11151D ريمة نوم ثنري  الططزبأ  (6.379)

Kcalmol 167.413)  امر ريمة ارارع الن وين الطيرسزية  ev -،11287ميار جوي   غير مح ول برجل نر ار أ
-1

 بزذل  ي زون  (

 .ترتيبم الرابر 

 

 

 14H22[C  -3,4-Dibenz[a,h] anthracene[Oايبوكسببايد  – 3،4–ثنببائي بنبببزو ]أ،هببـ[ انثراسبببين  المركببب 4-2-3

epoxide 

Aأ C-C كرات الحسااربر  ربم الن ريبية لدذا المركااب كرجتااا  ايث ترا اات اطوال اا الر
o

 214،24-214454 

(   (1.1218-1.1052A
o
)C-H  1.3923)امر اجلرعA

o
)C3-O15  1.3913)  اجلرعA

o
)C4-O15  امر ريمزة ازرارع الن زوين

Kcalmol 155.025)الطيرسزية 
-1

 بزذل  ي زون ترتيبزم السزرا  مزن ايزث اجسزنطرارية امزر ريمزة طررزة انلزر مزيار جوي ز  مح زول  (

 .  -) (0.277743ev ريمة  طررة ا طأ ميار جوي   غير مح ول برجل نر ار  ف   (7.635224ev-)برجل نر ار  

 

 14H22[C epoxide -5,6-Dibenz[a,h] anthracene[Oايبوكسايد  – 5,6–لمركب ثنائي بنزو ]أ،هـ[ انثراسين ا 4-2-4
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 142.755)يعي (ذا المركب اجكسر اسنطرارا  من بين مركبر  اجكسيع اج لية ايث بلغت ريمة ارارع الن وياااان الطيرسية 

Kcalmol
-1

-)ريمززة طررززة انلززر مززيار جوي زز  مح ززول برجل نر اززر      (2.146D)امززر بطيززة الطززيم كعززوم ثنززري  الططززب ف ززرن  (

7.8981ev)    ريمة  طررة ا طأ ميار جوي   غير مح ول برجل نر ار (-0.0075ev)  اماار ريمة الطررة النألرية ال لية ف رازت  

(-3303.3154ev)  . 

 المركب 4-2-5                     

trihydro dibenz [a,h] anthracene carbonium ion -2,3,4 –Trihydroxy -α,4 α,3β2 

Kcalmol 253.9)كرات الطيمة المحسوبة لحرارع الن وين الطيرسية لدزذا المركزب 
-1

  بزذل  ي زون اجكسزر اسزنطرارا   امزر  (

Kcalmol 4732.33137)  ريمة الطررة النألرية ال لية   9.574D)نوم ثنري  الططب ف رات   أ 
-1

طررة انلزر مزيار ريمة  امر   (

   (8.887342ev-) ريمة  طررة ا طأ مزيار جوي ز  غيزر مح زول برجل نر ازر   (11.701364ev-)جوي   مح ول برجل نر ار  

. 

 

 المركب 4-2-6

1β,3α,4α-Trihydroxy–1,3,4-trihydrobenz [a,h] anthracene carbonium ion 

Kcalmol 271.3)كرات ريمة ارارع الن وياااان الطيرسية تيلا الننريج ان (ذا المركب (و ارا اسنطرارا  ايث 
-1

ريمزة   امزر (

Kcalmol 4739.4405-)    ريمة الطررة النألرية ال لية ف رات  8.727D)نوم ثنري  الططب ف رات   أ 
-1

ريمزة طررزة انلزر     (

 .   (8.7499ev-)ول برجل نر ار   ريمة  طررة ا طأ ميار جوي   غير مح  (11.6099ev-)ميار جوي   مح ول برجل نر ار  
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 النتائج و المناقشة 

برلنسبة للمركب العطرو المسرطن بنو أ(  بريرين فلطزي اسزب اججيزر مزر جميزر مركبزر  اجكسزيع اج ليزة ايزث  جزي بزأن  -2

امزر فز    K  (K-region)وكسزريي  يمسزا منططزة ايب -4, 5-(كسر المركبر  اسنطرارا ف  اجكسيع اج لية (و مركب بنو  أ(  بريرين 

  -1ـ،2-ايبوكسزريي ثزم بنزو أ(  بزريرين  -8ـ7–ايبوكسريي ثم بنو أ(  بزريرين  -21ـ22-النرتيب السرا  فيأت  المركب بنو أ(  بريرين 

ايبوكسزريي ايزث تزم  -7ـ1-رين ايبوكسزريي ثزم بنزو أ(  بزري -1ـ4-ايبوكسريي ثزم بنزو أ(  بزريرين  - 2ـ1-ايبوكسريي  ثم بنو أ(  بريرين 

امززر المركززب اجلززل  فلطززي تززم اسززربم ببراززرم     Gaussian 98 اسززار  كززا مركبززر  اجكسززيع اج ليززة برسززنخيام براززارمج 

MINDO/3   MINDO/3FORCES  امزر مركبززر  المرالزة الندرييززة فلطزي تززم تعيزين اكسر(ززر اسزنطرارا اج  (ززو المركزب الززذو

 ايث تم اسر  مركبين كرتيواين كمر ف  الش ا اداره : (Bay-Region)يحنوو منططة الخليج  

 

             

             

             

             

             

             

             

       

 

ي تم (جراء الحسزربر  . فضً نن الحسربر  الطررية اجسنطرارية ـ فلط ( II )(و اكسر اسنطرارا من ر ا  ( I )  جي برن الش ا 

 اججر  المدمة لي  ال يمير يين . الدنيسية   الطيم الريوير ية 

ايث تم اسر  المركزب   MINDO/3-FORCESلطي تمت اجراء اسربر  ممرثلة  ل ن ببرارمج مخنلف (و برارمج  -1 

 -4ـ5–نززري  بنززو أ(ـ(ززا  ااسززر اسززين اجلززل  مززر اربعززة مركبززر  جرلززة برجكسززيع اج ليززة ايززث  جززي بززرن اكسر(ززر اسززنطرارا  (ززو ث

ايبوكسريي  ثزم ثنزري  بنزو  -4ـ5–امر ف  النرتيب السرا  فيأت  ثنري  بنو أ(ـ(ا  ااسر اسين   K  (K-region)ايبوكسريي   يمسا منططة 

درييزة فلطزي تزم تعزين ايبوكسزريي امزر مركبزر  المرالزة الن -1ـ4–ايبوكسزريي ثزم ثنزري  بنزو أ(ـ(زا  ااسزر اسزين  -2ـ1–أ(ـ(ا  ااسزر اسزين 

 اكسر(ر اسنطرارا ايث تم اسر  مركبين كمر ف  الش ا اداره :
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اامزر تزم   لم تطنصر (ذه الحسربر  نلزر الحسزربر  الطرريزة     ( II )(و اكسر اسنطرارا من الش ا   ( I )ايث  جي برن الش ا 

 اجراء اسربر  (نيسية   فيوير ية مدمة . 

  

ف  اسر  جمير مركبر  اجكسيع اج ليزة  السراويزة  تزم الحصزول نلزر  PMO(سنخيمت اترية تشويم الميارا  ال ويية-4

كرات منططة كزريب   ار  الننريج الن  اصلنر نليدر من البرامج من اراية النرتيب الطرر   ل ً المركبين .فر  ارلة اجكسيع اج لية

K-region زز  اجكسززر اسززنطرارا  ل ززً المززركبين امززر منططززة الخلززيج)Bay-region   ف راززت اجكسززر ا(ميززة ارايززة اجسززنطرار لدززذه

        اايوار .

References  

1- R.G. Harvey, ‘Polycylic Aromatic Hydrocarbons’ Wiley-VCH ,1997. 

2- R.G. Harvey, J.Org. Chem., 63, 23, 127, (1998).  

3- R.G. Harvey, J.Org. Chem., 60, 6123-6128, (1995). 

4- R.G. Harvey, Encyclopedia of Environmental Analysis and Remediation. 

3837-3861, (1998).  

5-  D.C. Topping, B.C.Pal, and Nettesheim, Proc. Assoc. Cancer. Res., 19, 43, 

(1978). 

6-  a)  D.Schenk and M.Knorr , Arch.Hyg.Bakt ,152,282 (1968). 

     b)F.Selenka, Arch.Hyg.Bakt, 152,279 (1968). 

7- H.V. Gelboin, and P.O.Ts’o , “Polycyclic hydrocarbons and Cancer”, 3-35, 

(1978). 

8-  C.E. Searle, “Chemical Carcinogens”, Washington, (1976). 

9-  A.H.Conny, Cancer. Res. 42, 4875-4917, (1982). 

10- B.N. Ames , Proc.Nat. Acad. Sci. USA: 73, 950-954, (1973). 

11- E. Clar “Polycyclic Hydrocarbons” , Academic press, (1964). 

12- J.P. Lowe. Inter. J.Quant. Chem. XX11, (1221-1247), (1982). 

13- A. pullman, B.pullman, Adv. Cancer. Res., 3,117 (1955). 

14- M.A. Mainster, and J.D.Memory. , Biochim. Biophys. Acta 148, 605, (1967). 

15- D.M. Jerina, and R.E.Lehr, in “Microsomes and Drug Oxidation” 709-720, 

(1977). 

16- M.J.S. Dewar, “The PMO Theory of Organic Chemistry”,plenum press (1975). 



 16 

17- a)M.J.S. Dewar, “The Molecular orbital theory of Organic chemistry”, 

(1969), Mc Graw-Hill.     b)H.Preuss. “Integraltafeln Zur uantenchemie” 

,4Vols.,Springer-verlag OHG , Berlin, 1956-1961.  

18- R. Lavery, A.pullman, and B.pullman, Inter. J. Quan. Chem. Sym., 5,21-34, 

(1978). 

19- B.N. Ames, Proc. Nat.Acad. Sci, 70, 782-786, (1973). 

20- P.W. Jones, P. Leber “Polynuclear Aromatic hydrocarbons” 3
 
rd International 

Symposium on chemistry and biology Carcinogensis and Mutagensis. (1979). 

21- A. Dennis “Polynuclear Aromatic hydrocarbons” chemistry & biological 

effects., (1980). 

22- E. Schrödinger, Ann. Physik, 79, 361, 489, 734, (1926). 

23- E. Schrödinger,Phys.Rev. , 28,1049-1070, (1926). 

24- P. Dirac, “Proc. Camb. Phil. Soc, 26,111 , 376, (1930). 

25- P. Dirac, “Principles of Quantum Mechanics”, 4thed, Oxford (1967). 

26- D.R. Hartree, Proc. Camb. Phil. Soc. 24,89, 111 (1928). 

27- V. Fock, Z.physik, 61, 126, (1930). 

28- J.C. Slater, Phys. Rev., 35, 210, (1930). 

29- J.C. Slater, Phys. Rev., 36, 57, (1930). 

30- S.F. Boys, Proc. Roy.Soc.(London), A200, 542, (1950). 

31- E. Hückel, Z.physik, 76, 628, (1932). 

32- M. Goeppert-Mayer, and S.L.Sklar, J.Chem. phys, 6, 645, (1938). 

33- C.C. J.Roothaan, “New developments in molecular Orbital theory”, Rev.Mod.phys.,  

23,69, (1951). 

34- G.G. Hall, Proc.Roy.Soc., (London), A205, 541, (1951). 

35- H.B. Schegel, J.Comput. Chem., 3, 214, (1982). 

36- J.A. Pople and D.L.Beveridge, “Approximate Molecular Orbital theory” Mc 

Graw-Hill, New York, (1970). 

37- J.A. Pople, W.J.Hehre, L.Radom, and P.Schleyer, “Abintio molecular Orbital 

theory”, John Wiley (1986). 

38- J.A. pople  et all , Gaussian 98 Rev.A5, (1998). 



 17 

39- R.S. Mulliken, 


J . Phys. Chem., 56, 295, (1952). 

40-  J.A. pople,D.R.Santry,G.A.Segal,J.Chem.phys,43,S129,(1965) 

41-  J.A. pople, D.I. Beveridge, and P.A. Dobash, J. Chem. Phys; 47, 2026, (1967). 

42- T.A. Halgren and W.N. Lipscomb , J. Chem. Phys. , 58, 1569, (1973). 

43- I.N. Levine, “Quantum chemistry” , three edition, (1983) Allyn and Bacon, 

Boston. 

44- F.O. Ellison, J. Am. Chem. Soc., 85, 3540, (1963). 

45- D.N. Nanda and K.Jug, Theor. Chem.   Acta, 57, 95, (1980). 

46- D.N. Nanda and K. Jug, Theor. Chem.  Acta, 57, 107, 131, (1980). 

47 M.J.S. Dewar and W. Thiel, J. Am. Chem. Soc: 99, 4899, 4907, (1977). 

48 M.J.S. Dewar and N.C. Barid, J. Chem. Phys; 50, 1262, (1969) 

49 M.J.S. Dewar and M. Shanshal ; “Inversion barrier by the MINDO method” , 

J.Am. Chem. Soc. 91, 3654, (1969). 

50- M.J.S. Dewar and E. Haselbach, J. Am. Chem. Soc. 92, 590, (1970). 

51-  a- M.J.S. Dewar, A. Harget, E. Haselbach, and N. Bodor J.Am. Chem. Soc. ,92, 

3854, (1970). 

       b- R. Fletcher and M.J. D.Powell, Compute. J, 6, 163, (1963). 

52- M.J.S. Dewar, R.C. Bingham, and D. H.Lo, J. Am. Chem. Soc., 97, 1285, 1294, 

1302, 1307, (1975). 

53- S. Khalil, M. Shanshal, , Theor. Chem. Acta, 46, 23, (1977). 

54- D.H. Abed, Ph.D thesis, College of Science, Sadam University (1994). 

55- J.H. Ali, Ph.D thesis, College of Science, Sadam University (1995). 

56- D.H. Abed, M.B. Mammo, S.F.AI-Saidi, and M. Shanshal Iraqi J. Soci., 31, 339, 

(1990). 

57- P.Pulay, Mol. Phys; 17, 197, (1969). 

58- P.Pulay, Mol. Phys; 18, 473, (1970). 

59. B.A. Murtagh and R.W. H.Sargent, Compute. J.13, 185, (1970). 

60- POLATOM2, D.B. Newman, H. Basch, R.L. Korregay, L.C. Snyder J. 

Moskowitz, program no.199, Quantum chemistry program exchange (QCPE), 

Indiana University, Bloomington, Ind. 



 18 

61- HONDO 76, M. Dupuis, J. Rys, andH.F.King, program no. 336, (QCPE), Indiana 

Universty, Bloomington, Ind. 

62- Gaussian 70, W.J.Hehve, W.A.Lathan, M.D.Newton, R.Ditchfield, and 

J.A.pople, program no. 236, (QCPE). 

63- Gaussian 85, R.F.Hout, M.M.Francl, S.D.Kahn, K.D.Dobbs, E.S. Bluroch, 

W.J.pietro, D.J.Dfrees, S.K. pollack, B.A.Levi  R.Steckler, W.Hehre, (QCPE), 

Indiana University, Bloomington. 

64- Gaussian 94W, http://mcaca.com/g94w.htm-size 12k-17 Jun 96 (Internet, 1996). 

65- M.J.S.Dewar, H. Metiu, P.J. Student, A. Brown, R.C. Bingham, D. H.Lo, C.A. 

Ramsden, H. Kollmar, P. Weiner, P.K. Bishof and W.J. E.parr. (QCPE) p. 308,  

(1976). 

66-  a) R.M. Kubba, Ph.D. thesis, (1997). 

      b) R.M. Kubba and M. Shanshal ,Iraqi ,J.Sci.41,1(2000). 

c) R.M. Kubba and M. Shanshal ,Naturforsch.56a,493 (2001)  

67- D. H.Hussein, M.Sc. thesis, (1984). 

68- R.E.ALANI, M.SC. thesis, (2001). 

69-B.R.Muhyeddeen, Ph.D. thesis, (1998). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

http://mcaca.com/g94w.htm-size


 19 

Study for a primary and secondary oxidation mechanisms of 
carcinogenic aromatics 

 
Muthana shanshal , Chem.Dept , Coll. Of sci. , Uni.of Baghdad 

Muqdad Irhaeem Kadhim , Chem.Dept , Coll. Of sci. , Uni.of al-Qadisya 

Abstract 

The carcinogenic activity of two polyaromatic hydrocarbons, Benzo[a] pyrene (BP) and 

dibenz [a, h] anthracene (DBA) were studied by means of quantum mechanical methods.  

For this purpose four different approaches were considered, there are; the Dewar’s 

perturbation molecular orbital (PMO) method, the semiempirical MINDO/3 and MINDO/3-

FORCES methods and the Abinitio approach.  

The calculation was done for the two hydrocarbons (BP) and (DBA) as well as for some of 

their primary and secondary oxidation products.  

The study dealt with seventeen different compounds (hydrocarbon as well as oxidation 

products). 

By the choice of the oxidation products, primary and secondary, the following product types 

were considered; (a) those in the krebs region; (b) those of the bay-region; (c) those of the fjord 

region and (d) those of the metabolite region. As for the primary, epoxide oxidation products the 

following PMO relatives energies and Abinitio electronic energies were obtained.  

The order of stability of BP primary oxidation products, as calculated by the PMO and 

abinitio methods is as follows:- 

BP – 4,5 – epoxide > BP – 11,12 – epoxide > BP – 7,8 – epoxide              > BP – 9,10 – epoxide > 

BP – 1,2 – epoxide > BP – 2,3 – epoxide            > BP – 8,9 – epoxide  

Two products were calculated for oxidation stage, the first compound contains active bay-

region (BPBAY) and the other did  not contain a bay-region (BP NON BAY) 

More stable was the bay-region form as found in previous experiments. The order of 

stability of BP secondary oxidation products is as follows:- 

  

        

 

 

 

 

 

For DBA the most stable oxidation product was of DBA and followed by that of the 

metabolite region (3, 4) in DBA. 

For the final oxidation products of DBA oxidation were calculated, the first contain a bay-

region and the other did not contain a bay-region. We found the bay-region product was more stable 

than non bay-region our. MINDO/3 and MINDO/3-FORCES calculations were carried out too.  
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