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:ملخص 
يتناول هذا العمل تخليق ثلاث كيتونات α،β-غيرمشبعة موسومة بـ AF وBF وFF، وفق طريقة كلاسيكية في درجة حرارة الغرفة، عبر تفاعل تكاثف ألدولي في وسط قاعدي، انطلاقًا من الأسيتون وثلاثة أنواع من الألدهيدات (الفرفيرال، البنزالدهيد، والأسيتالدهيد). تم تأكيد بنى المركبات المتكوّنة باستخدام التحليل الطيفي بالأشعة تحت الحمراء (FT-IR) والأشعة فوق البنفسجية-المرئية (UV-Vis).أُجريت حسابات نظرية باستخدام نظرية الكثافة الوظيفية (DFT) عبر برنامج Gaussian 09، باستخدام أساس الحساب    6-31++G(d,p)سمحت تحسينات البنية الجزيئية بدراسة الخصائص الإلكترونية للمركبات. كما تم إجراء دراسة مقارنة بين المركبات FF AF, وBF على مستوى مدارات HOMO-LUMO، وشحنة ميليكان، والعزم ثنائي القطب، ومؤشرات التفاعل المختلفة. بعد ذلك، أُجريت نمذجة QSAR بهدف التنبؤ بالخصائص الفيزيائية-الكيميائية، والدوائية، والسمّية للمركبات المدروسة. وتم تنفيذ دراسة الالتحام الجزيئي بشكل افتراضي على البروتياز الرئيسي(Mpro) لفيروس SARS-CoV-2 ، من أجل التنبؤ بأنماط التفاعل الممكنة وطاقات الارتباط بين المركبات والموقع الفعّال للهدف الفيروسي. أخيرًا، تم تقييم النشاط المضاد للأكسدة (باستخدام اختبارات DPPH، ABTS، TAC) والنشاط المضاد للميكروبات مخبريًا، وقد أظهرت المركبات المدروسة فعالية بيولوجية واعدة.
الكلمات المفتاحية: كيتونات α،β-غيرمشبعة، تكاثف ألدولي، فرفيرال، DFT، QSAR، الالتحام الجزيئي، مضاد أكسدة ومضاد ميكروبي. 
Résumé :
La présente étude porte sur la synthèse de trois cétones α, β-insaturées notées AF, BF et FF, réalisées selon une méthode classique à température ambiante, via la réaction de condensation aldolique en milieu basique, à partir de l’acétone et de différents aldéhydes (furfural, benzaldéhyde, acétaldéhyde). Les structures des composés obtenus ont été confirmées par spectroscopies UV-Vis et FT-IR. Les calculs de la théorie DFT ont été effectués à l’aide du logiciel Gaussian 09, en utilisant la base 6-31++g(d,p). L’optimisation géométrique des composés a permis d’analyser leurs propriétés électroniques. Une étude comparative a été menée entre les composés FF, AF et BF au niveau des orbitales HOMO-LUMO, des charges de Mulliken, du moment dipolaire et des différents indices de réactivité. Ensuite, une modélisation QSAR a permis de prédire les propriétés physicochimiques, pharmacocinétiques et toxicologiques des composés. L’étude de docking moléculaire a été effectuée in silico sur la protéase principale (Mpro) du SARS-CoV-2, afin de prédire les modes d’interaction possibles et les énergies de liaison des ligands au niveau du site actif de la cible virale. Enfin, les activités antioxydantes (DPPH, ABTS et TAC) et antimicrobiennes ont été évaluées in vitro, montrant un potentiel biologique intéressant pour les molécules étudiées.
Mots clés : Cétones α, β-insaturées, condensation aldolique, furfural, DFT, QSAR, Docking moléculaire, antioxydant et antimicrobien.
Abstract :
This study focuses on the synthesis of three α, β-unsaturated ketones, designated as AF, BF, and FF, carried out using a classical method at room temperature via the aldol condensation reaction in a basic medium, starting from acetone and different aldehydes (furfural, benzaldehyde, and acetaldehyde). The structures of the obtained compounds were confirmed by UV-Vis and FT-IR spectroscopy. DFT calculations were performed using the Gaussian 09 software with the 6-31++G(d,p) basis set. Geometric optimization of the compounds allowed for the analysis of their electronic properties. A comparative study was conducted among the compounds FF, AF, and BF in terms of HOMO-LUMO orbitals, Mulliken charges, dipole moment, and various reactivity indices. Subsequently, a QSAR modeling approach was used to predict the physicochemical, pharmacokinetic, and toxicological properties of the compounds. Molecular docking was carried out in silico on the main protease (Mpro) of SARS-CoV-2 to predict possible interaction modes and binding energies of the ligands within the active site of the viral target. Finally, antioxidant activities (DPPH, ABTS, and TAC) and antimicrobial activities were evaluated in vitro, showing promising biological potential for the studied molecules.
Keywords: α, β-Unsaturated ketones, aldol condensation, furfural, DFT, QSAR, molecular docking, antioxidant and antimicrobial.
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