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 داءــــــالإه

 بسم الله الرحمن الرحيم

ُ عَمَلَكُمْ  {       وَرَسُولهُُ وَالْمُؤْمِنُونَ{ وَقُلِ اعْمَلُوا فَسَيَرَى اللَّه

 501سورة التوبة  اية                                  العظيم العلي صدق الله                                                                     
 

الٔ هصثاح الِدٓ ّسفٌ٘ح الٌجاج ّجدٍ ّاتَ٘ ّاهَ ّاخَ٘ ّالرسعح 

 الوعصْه٘ي هي ذزٗرَ ّتٌَ٘ حث٘ثٖ ّحث٘ة زب العالو٘ي

  عثد الله الحس٘ي علَ٘ السلام اتٖ 

 

إلٔ هلاكٖ فٖ الح٘اج .. إلٔ هعٌٔ الحة ّإلٔ هعٌٔ الحٌاى ّالرفاًٖ .. إلٔ 

 تسوح الح٘اج ّسس الْجْد 

 إلٔ هي كاى دعائِا سس ًجاحٖ ّحٌاًِا تلسن جساحٖ إلٔ أغلٔ الحثاٗة 

 أهٖ الحث٘ثح 

 

 .. أعرود .. إلٔ شوعح هرقدج ذٌ٘س ظلوح ح٘اذٖ اإلٔ هي تِا أكثس ّعلِ٘

 .. إلٔ هي تْجْدُا أكرسة قْج ّهحثح لا حدّد لِا

 إلٔ هي عسفد هعِا هعٌٔ الح٘اج 

 شّجرٖ

 

ّٖ هي زّحٖ  إلٔ هي ُن اقسب أل

 إلٔ هي شازكٌٖ حضي ألام ّتِن اسرود عصذٖ ّإصسازٕ

 اخْذٖ

 

 إلٔ هي ذرّقد هعِن أجول اللحظاخ

 دزاسرٖ ّشازكٌٖ ُوْهٖإلٔ هي آًسٌٖ فٖ 

 ذركازاً ّذقدٗساً إلٔ هي جعلِن الله أخْذٖ تالله ...... ّ هي أحثثرِن تالله

 اصدقائٖ



 

 

 شكر وتقدير

 بسم الله الرحمن الرحيم

لْتُ وَإلَِيْهِ أنُِيبُ  {  ِ ۚ عَليَْهِ تَوَكا      {وَمَا تَوْفيِقِي إلَِّا باِللَّا

 88سورة هود اية                                                                    صدق الله العلي العظيم                                                                                                   

, صاحب كم َعًت ٔيُتٓى كم شكس , انري ْٕ يعً في كم حين ٌٔتٕلى ايسي قبم سؤلي ٌٔهبً  أتٕجّ الى الله انعهً انقدٌس بالحًد ٔانشكس الجصٌم     
 ٔصهى الله عهى حبٍبّ المصطفى ٔآل بٍتّ انطٍبين انطاْسٌٍ اجمعين ., فهّ الحًد ٔنّ انشكس حتى ٌسضى  حاجتً قبم َطقً ,

ْرِ اٌ اتقدو بٕافس الايتُاٌ ٔالاحتراو ٔانعسفاٌ بحسٍ الجًٍم الى الاستاذ انعصٌص ٔالمسشد انغالي الاستاذ اندكتٕز  زسانتًٌشسفًُ ٔاَا اكًم      
ٔنطف ٔاحتراو طٍهت فترة اشسافّ عهى ْرِ انسسانت فجصاِ جعفس حسين عهً لما قديّ لي يٍ دعى عهًً ٔيعُٕي ٔابٕي ٔيساَدة صادقت ٔيعسفت غٍُت 

 ٔفقّ لما يحب ٌٔسضى اَّ سمٍع مجٍب .الله خير الجصاء ٔ

كًا ٔاتقدو بخانص انشكس ٔانتقدٌس الى اندكتٕز شٌد حسٍ الاعسجً لما قديّ نًٍٍ انُصح ٔالازشاد ٔاندعى طٍهت ْرِ انفترة , فهّ انثُاء      
 ٔانعسفاٌ بانفضم .

انكًٍٍاء لما قديِٕ لي يٍ انتسٍٓلاث ٔالمساعداث خلال فترة  جايعت كسبلاء ٔزئاست قسى /ٔاتقدو بشكسي ٔتقدٌسي الى عًادة كهٍت انعهٕو      
 اندزاست ٔانبحث .

ٔالاستاذ زشٕاٌ فاضم ٔالاستاذ  يٓدي ٔالاستاذ احساٌ ٔبكم اعتصاش ٔتقدٌس اتقدو بانشكس الى اصدقائً ٔشيلائً الاستاذ ْشاو فاضم     
 ٔالاستاذ عًاز عبد الحسين ٔالاستاذ يٕسى جعفس ٔجمٍع شيلاء اندزاست  لما نقٍتّ يُٓى يٍ تشجٍع ٔيساعدة طٕل يدة انبحث . انسعدي يستضى

ٔجمٍع شيلائً يٍ يدٌس انتعهٍى اندًٌُ في يدٌسٌت انٕقف انشٍعً  جهٍم انعكهت ٔلا ٌفٕتًُ الا اٌ اتقدو بشكسي ٔايتُاًَ الى الاستاذ يستضى     
 ٌكفً المجال نركسْى نكثستٓى لما ابدِٔ لي يٍ يساَدة ٔتعاطف ٔدعى فهٓى انشكس الجصٌم . ٌَٕت سدزة المُتٓى ٔلايُتسبً ثا

 . ٔأد اٌ اعترز نكم يٍ تفضم عهً أ اعاًَُ ٔنٕ بكهًت في اتماو بحثً ْرا , ٔفاتًُ اٌ اذكسِ                                 

 ٌدٌّ لي باندعاء. ٔأخيراً اقدو شكسي الى كم يٍ زفع

 لؤي جابر الطائي



 إقرار الوشرف

ِ قسـ  اليْيْـا/ ك يةْـح المةـٌ  ك ــــي إشـسايِسٍ ذحـد ـــــره السسالح جــى إعداداقس تان 

 .الياجسرْس يِ عةٌ  اليْيْا/  دزجحجاممح يستلا/ ًىِ جص/ من مرطةثاخ نْل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  :التوقيع                                                     

 د. جمفس حسْن عةِ:  الوشرف                                                     

                      أسراذ   الورتبت العلويت :                                                      

 4102ك   ك   :  التاريخ                                                     

 

 

 

 

 



 إقرار رئيش القضن / رئيش لجنت الدراصاث العليا

 .ىره السسالح لةيناقشح أزشحعةَ الرٌصْاخ اليقدمح من قثل اليشسف  ً/ تنا

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 رئيش  قضن الكيوياء                                             

 

        التوقيع                                                  

 د. باقر عبد الزهرة جودة:  الاس                                                  

       هدرس : المةيْح اليسذثح                                                 

 2012:  /  /  الرازّخ                                                 

 

 



 الوقوم اللغوي إقرار

 

))حساتاخ مْيانْك الي  لثمض مسيثاخ  زسالح الياجسرْس اليٌسٌمح تأنِ زاجمدقس أ

( من الناحْح الةغٌّح ًالرمثْسّح ًترلك أصثحد السسالح مؤىةح لةيناقشح (اليْدزاشًن

 قدز ذمةق الامس تسلامح الأسةٌب ًصحح الرمثْس .

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : الرٌقْع                             

 حضي حبيب الكريطي : د. الاس  

 اصتاذ هضاعد:  المةيْح اليسذثح 

 2012/    /   : الرازّخ  

                                           

 

                                                                              



 العلويالوقوم  إقرار

 

))حساتاخ مْيانْك الي  لثمض مسيثاخ  اليٌسٌمحزسالح الياجسرْس  تأنِ زاجمدقس أ 

من الناحْح المةيْح ًالرمثْسّح ًترلك أصثحد السسالح مؤىةح لةيناقشح  ((اليْدزاشًن

 قدز ذمةق الامس تسلامح اليادج المةيْح .

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : الرٌقْع                                                      

  صهيل د. فلاح شريف عبد : الاس                                                        

 اصتاذ هضاعد : المةيْح اليسذثح                                                        

 2012/   /    : الرازّخ                                                         

 

 

 

 

 

 



 إقرار لجنت الوناقشت

لؤُ جاتس ) ةةمنا عةَ ىره السسالح ، ًقد ناقشنا الطالننا اطّ قسّ تأنحن أعضا/ لجنح اليناقشح ، ن

ًنسٍ تأنيا جدّسج تالقثٌل لنْل  2012/   /    ( يِ محرٌّاذيا ، ًيْيا لو علاقح تيا ترازّخعثد عةِ

 . ًترقدّس امرْاش دزجح الياجسرْس يِ عةٌ  اليْيْا/

 

 الرٌقْع :               الرٌقْع :                                              

 د. حويدة عيداى صلواى :الاس                                      فلاح حضي حضيي د. : الاس  

  أصتاذاليسذثح المةيْح :                                              أصتاذاليسذثح المةيْح : 

 كليت التربيت للعلوم الصرفت /جاهعت كربلاء : المنٌان                              كليت العلوم /: جاهعت بابل المنٌان 

الرأزّخ2012/   /  :الرأزّخ                                                   /   /2012  :                                                

﴾   عضٌ الةجنح  ﴿﴾                                                      زئْس الةجنح ﴿              

 

 الرٌقْع :                                                  الرٌقْع :         

 د. جعفر حضيي علي :الاس                                     د. حضي عباس حبيب :الاس  

 أصتاذ: اليسذثح المةيْح                                             أصتاذ :اليسذثح المةيْح 

 كليت العلوم /جاهعت كربلاء  :المنٌان     كليت التربيت للعلوم الصرفت /: جاهعت القادصيت المنٌان 

2012/   /   الرأزّخ    2012/   /   الرأزّخ :                                           :                                               

﴾   ًمشسياً  عضٌاً  ﴿﴾                                                         الةجنح عضٌ ﴿       

 هصادقت عوادة كليت العلوم / جاهعت كربلاء

 الرٌقْع :                                

  د. أحود هحوود عبد اللطيف  :الاس                                   

 أصتاذاليسذثح المةيْح :                                   

 جاهعت كربلاء/ كليت العلومالمنٌان :                                   

2012/   /   الرأزّخ                                     :                                               

﴾   الميْد  ﴿                                                  



 أ‌
 

 الخــلاصــة

فىسعيض  -3/انًُذو شجه ردشيجيخ وهى ًَىرجاحذي انطشق انرؼًُذ انذساعخ رطجيك 

MINDO/3-FORCES  ُظشيخ ن ربيخ وفمب   , كًب واخشيذ حغبثبدفي حغبثبد ييكبَيك انكى

ثؤعزخذاو  CEP-121Gو  311G-6وعُبطش انمبعذح  B3LYPنلأعبط  DFTدوال انكثبفخ 

وَظشا نلأهًيخ انكجيشح والاعزخذايبد  , نغشع انًمبسَخ Gaussian 09ثشَبيح كبوعيٍ 

يشزمخ يٍ  بد هيذساصوَ خًظانىاععخ الاَزشبس نمىاعذ شف يُهب انظُبعيخ وانطجيخ , فمذ دٌسعذ 

 حبيغ انجُضويك هيذساصيذ .

انشحُبد وانكثبفبد  و رى حغبة  انشكم انهُذعي انًزىاصٌ )أؽىال الأواطش وانضوايب (     

 ؽبلخ أعهً يذاس خضيئي يشغىل و عضو ثُبئي انمطت وحشاسح انزكىيٍ  والانكزشوَيخ 

(HOMO)  ؽبلخ أوؽؤ يذاس خضيئي غيش يشغىل و (LUMO) خهذ انزؤيٍ ,  و فدىح انطبلخ و

 يكيخانثشيىديُبيانذوال  والانكزشوفيهيخ  وطلاثخ اندضيئخ  و انكهشوعهجيخ والانفخ الانكزشوَيخ 

U ) انميبعيخ
0

H و 
0

Sو 
0 

Gو 
0
A )و  

0
رشدداد الاهزضاص لأشعخ رحذ يٍ   3N-6حغبة و 

 نكم انُبردخ الاهزضاص الاعبعيخ  رشخيض رشدداد كًب رى , وشذد الايزظبص انًمبثهخ نهب انحًشاء

 . يئبد انغزخ انًذسوعخدضان

رى يمبسَخ انُزبئح يع انميى انًمبعخ ردشيجيب         
 
يٍ َبحيخ اؽىال الاواطش ثبعزخذاو يطيبفيخ  

 .ويٍ َبحيخ اخشي نلأؽيبف الاهزضاصيخ لاشعه رحذ انحًشاء , X-Ray حيىد الاشعخ انغيُيخ 

خبءد ليى انُزبئح انًحغىثخ خيذح ولشيجخ وثبنخظىص انًحغىثخ وفك َظشيخ دوال انكثبفخ حيث 

 -3/انًُذو, يًب عهيه في ًَىرج  اعطذ َزبئح افؼم واكثش دلخ والشة يٍ انُزبئح انعًهيخ

د انُزبئح نطشق فمذ اظهش  جيعخ انحغبة انزمشيجي نهزا انًُىرلأعجبة عبئذح انً ؽج فىسعيض

  -:انحغبة يدزًعخ يب يؤري 

صيبدح في ؽىل الاواطش انىالعخ عهً يىلع انزعىيغ نهًدًىعخ انغبحجخ نلانكزشوَبد ولظش      

نًىلع انزعىيغ , وثبنعكظ يع انًعىػبد ثبنًدبييع انذافعخ اؽىانهب عُذ الاواطش انًدبوسح 

فمذ نىحع َمظبٌ في اؽىال الاواطش انىالعخ عهً يىلع انزعىيغ وصيبدح في  , نلانكزشوَبد

 .اؽىال الاواطش انًدبوسح نًىلع انزعىيغ 

رهك  رؤثشد صوايب انزآطش عهً انحهمخ الاسويبريخ ثبنًعىع انغبحت , فمذ اصدادد ليًهب عٍ     

يع انضوايب انًدبوسح نًىلع انزعىيغ فمذ  وحظم انعكظانًُبظشح نهب وانًعىػخ ثًدبييع دافعخ , 

 نلانكزشوَبد وصادد يع انًعىع انغبحت . انذافعذ ليًهب يع انًعىع له  



 ب‌
 

في انًشكجبد انًعىػخ  نًدًىعخ الاصوييثيٍاسرفعذ انكثبفخ الانكزشوَيخ عهً رسح انُزشوخيٍ      

انًشكجبد انًمبثهخ نهب وانًعىػخ ثًدبييع عبحجخ  في ثيًُب اَخفؼذ , ثًدبييع دافعخ نلانكزشوَبد

 .عهً انحهمخ الاسويبريخ 

  والانكزشوفيهيخ  وخهذ انزؤيٍ والانفخ الانكزشوَيخ وانكهشوعهجيخ ليى عضو ثُبئي انمطت نىحع اٌ     

 بدفي انًشكج اعهً يًبانغبحجخ نلانكزشوَبد  (NO2-)بيزشو في انًشكت انًعىع ثًدىعخ انُ

U ورنك يبخبء يعبكغب  نُزبئح انذوال انثشيىديُبييكيخ انميبعيخ ) خ  ثبنًدبييع انذافعخ انًعىػ
0

 و 

H
0

S و 
0

Aو 
0

Gو 
0

يشرهب ظاعطذ َزبئح كجيشح نهًشكجبد انًعىػخ ثًدبييع دافعخ يمبسَخ يع َ(  

 .عبحجخ خانًعىػخ ثًدًىع

نحبيغ انجُضويك هيذساصيذ اعهً  هبارفمذ ليى انظلاثخ انكيًيبئيخ يع فدىح انطبلخ , في كىَ     

 ,راد انحدى انكجيش انًعىع ثًدًىعخ ثُبئي يثيم اييُىليًخ نهب اعهً اعزمشاسيخ , ثيًُب انًشكت 

 يغزىي الإعزمشاسيخ . ب  فيلم ليًخ نهظلاثخ الم اعزمشاسا وانزي ركغجه اَخفبػلاافهى 
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 داال  الجقائمة 
رقم 

 انجدول
 انصفحة عنوان انجدول

 3 ثؼض اٌثىاثذ اٌفُضَبئُخ ٌٍّشوجبد اٌّذسوسخ 1-1

1-3 

والمحسوبة وفق  المدروسة اطوال الاواصر)بالانكستروم( للمركبات
بالنتائج المستحصلة من  ةوبالاستعانطرائق الحساب المستخدمة 

 مطيافية حيود الاشعة السينية
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   اٌّسزخذِخ 
79 

9-3 
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 ( IX ,IY ,IZ)و ػضَ اٌمصىس اٌزارٍ  (RX ,RY ,RZ)اٌثىاثذ اٌذوسأُخ 

 MINDO/3 81وثطشَمخ  MOPAC 97واٌّسزحصٍخ ِٓ ٔزبئح اٌحسبة ٌجشٔبِح 
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 قائمة الأشكا   
رقم 

 انشكم
 انصفحة انشكمعنوان 
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  ]ٔبَزشوثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ -4[(ٌــ ثؼض الاشىبي اٌىاصفخ ٌلأّٔبط الاهزضاصَخ 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ 
66 
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   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  ] ثٕضوهُذساصَذ
69 

6-3 
ُِثىوسٍ -4-هُذسووسٍ-2)[ٌــــــــــ ثؼض الاشىبي اٌىاصفخ ٌلأّٔبط الاهزضاصَخ 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  ] ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
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 قائمة الملاحق

رقم 

 انجدول
 انصفحة عنوان انجدول

1 
اطىاي الاواصش ثــ)الأىسزشوَ( واٌضواَب ثــ)اٌذسخخ( ٌـ حبِض اٌجٕضوَه 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ طشهُذساصَذ واٌّحسىثخ وفك 
1 

2 
-4حبِض اٌجٕضوَه) [ٌــ واٌضواَب ثـ)اٌذسخخ( الأىسزشوَ(ــ)ث اطىاي الاواصش

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  ]هُذساصَذ-ثٕضٌذَٓ( -ثٕبئٍ ِثًُ إُِى
2 

3 
ٔبَزشوثٕضٌذَٓ(  -4[(ٌـــ واٌضواَب ثـــ)اٌذسخخ( الأىسزشوَ(ـــ)ث اطىاي الاواصش

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  ]ثٕضوهُذساصَذ
4 

4 
ُِثىوسٍ  -4 [(ٌـــ واٌضواَب ثـــ)اٌذسخخ( الأىسزشوَ(ـــ)ث اطىاي الاواصش

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
5 

5 
-4-هُذسووسٍ-2)[ٌــ واٌضواَب ثــ)اٌذسخخ( الأىسزشوَ(ــ)ث اطىاي الاواصش

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ُِثىوسٍ ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
7 

6 
ثٕبئٍ ُِثىوسٍ  -4,2[(واٌضواَب ثــ)اٌذسخخ( ٌــاطىاي الاواصش ثــ)الأىسزشوَ( 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
9 

7 
وفك واٌّحسىثخ  ٌـ حبِض اٌجٕضوَه هُذساصَذ اٌشحٕبد واٌىثبفبد الاٌىزشؤُخ

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ طش
11 

8 
 -ثٕبئٍ ِثًُ إُِى-4اٌجٕضوَه)حبِض  [ٌــ اٌشحٕبد واٌىثبفبد الاٌىزشؤُخ

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  ]هُذساصَذ-ثٕضٌذَٓ(
11 

9 
واٌّحسىثخ  ]ٔبَزشوثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ -4[(ٌـــ اٌشحٕبد واٌىثبفبد الاٌىزشؤُخ

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طش
12 
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 ] ُِثىوسٍ ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ -4 [(ٌـــ اٌشحٕبد واٌىثبفبد الاٌىزشؤُخ
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12 

11 
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   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ثٕضوهُذساصَذ
13 

12 
 ]ُِثىوسٍ ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذثٕبئٍ  -4,2[(ٌــاٌشحٕبد واٌىثبفبد الاٌىزشؤُخ 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ 
14 

13 
رشدداد الاهزضاص وشذد الاِزصبص ؤىع إٌّظ الاهزضاصٌ ٌـ حبِض اٌجٕضوَه 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  هُذساصَذ
15 

14 
حبِض اٌجٕضوَه  [رشدداد الاهزضاص وشذد الاِزصبص ؤىع إٌّظ الاهزضاصٌ ٌــ

ائك اٌحسبة وفك طشواٌّحسىثخ  ]هُذساصَذ-ثٕضٌذَٓ( -ثٕبئٍ ِثًُ إُِى-4)

   اٌّسزخذِخ 
16 

15 
 -4[(رشدداد الاهزضاص وشذد الاِزصبص ؤىع إٌّظ الاهزضاصٌ ٌـــ

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ  ]ٔبَزشوثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
19 

16 
ُِثىوسٍ  -4 [(وشذد الاِزصبص ؤىع إٌّظ الاهزضاصٌ ٌـــرشدداد الاهزضاص 

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
22 

17 
-4-هُذسووسٍ-2)[رشدداد الاهزضاص وشذد الاِزصبص ؤىع إٌّظ الاهزضاصٌ ٌــ

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ُِثىوسٍ ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
25 

18 
ثٕبئٍ  -4,2[(رشدداد الاهزضاص وشذد الاِزصبص ؤىع إٌّظ الاهزضاصٌ ٌــ

   ائك اٌحسبة اٌّسزخذِخ وفك طشواٌّحسىثخ ] ُِثىوسٍ ثٕضٌذَٓ( ثٕضوهُذساصَذ
28 

19 
 Benzoic Acidثؼض لُُ اٌّشبسوخ اٌدضئُخ ٌىً رسح ِٓ رساد اٌدضَئخ )

Hydrazideاٌزشدداد الاهزضاصَخ الأسبسُخ اٌّحسىثخ ثجشٔبِح ـــــــ( ف ٍ

(Mindo/3-Forces) 
32 

21 
-Benzoic acid (4ثؼض لُُ اٌّشبسوخ اٌدضئُخ ٌىً رسح ِٓ رساد اٌدضَئخ )

dimethylamino-benzylidene)-hydrazide فــــــــــــــٍ اٌزشدداد )

 (Mindo/3-Forcesالاهزضاصَخ الأسبسُخ اٌّحسىثخ ثجشٔبِح )
33 

21 
-N'-(4-(Eثؼض لُُ اٌّشبسوخ اٌدضئُخ ٌىً رسح ِٓ رساد اٌدضَئخ )

nitrobenzylidene)benzohydrazide فــــــــــــــٍ اٌزشدداد الاهزضاصَخ )

 ( Mindo/3-Forcesالأسبسُخ اٌّحسىثخ ثجشٔبِح )
35 

22 
-N'-(4-(Eثؼض لُُ اٌّشبسوخ اٌدضئُخ ٌىً رسح ِٓ رساد اٌدضَئخ )

methoxybenzylidene)benzohydrazide فــــــــــــــٍ اٌزشدداد )

 ( Mindo/3-Forcesالاهزضاصَخ الأسبسُخ اٌّحسىثخ ثجشٔبِح )
37 

23 
-N'-(2-hydroxy-(Eثؼض لُُ اٌّشبسوخ اٌدضئُخ ٌىً رسح ِٓ رساد اٌدضَئخ )

4-methoxybenzylidene)benzohydrazide فــــــــــــــٍ اٌزشدداد )

 ( Mindo/3-Forcesالاهزضاصَخ الأسبسُخ اٌّحسىثخ ثجشٔبِح )
39 

24 
-N'-(2,4-(Eثؼض لُُ اٌّشبسوخ اٌدضئُخ ٌىً رسح ِٓ رساد اٌدضَئخ )

dimethoxybenzylidene)benzohydrazide فــــــــــــــٍ اٌزشدداد )

 ( Mindo/3-Forcesالاهزضاصَخ الأسبسُخ اٌّحسىثخ ثجشٔبِح )
41 

 

 

 

 

 

 



VI 

 

    and Symbols                    Glossary                            المختصرات والرموز

 أػًٍ ِذاس خضَئٍ ِشغىي
Highest Occupied Molecular 

Orbital 
HOMO 

 أوطؤ ِذاس خضَئٍ غُش ِشغىي
Lowest Unoccupied Molecular 

Orbital 
LUMO 

 Nuclear Magnetic Resonance NMR سُٔٓ ٔىوٌ ِغٕبطُسٍ

 Infrared Radiation IR الأشؼخ رحذ اٌحّشاء

 Ultraviolet–visible  UV-Vis اٌّشئُخ - الأشؼخ فىق اٌجٕفسدُخ

 .Stretching St اٌّظ الأجسبطٍ

 .Symmetric Sym ِزّبثً

 .Asymmetric Asym غُش ِزّبثً 

الاهزضاص الأحٕبئٍ ػٕذ ِسزىي 

 اٌدضَئخ
In-plane bending vibration δ 

الاهزضاص الأحٕبئٍ خبسج ِسزىي 

 اٌدضَئخ
Out of  plane bending vibration γ 

 Rocking ρ رؤسخحُخ

 .Scissoring sciss ِمصُخ

 Twisting τ اٌزىائُخ

 Wagging ω اسردبخُخ

 IR IR integrated intensity Γiشذح الاِزصبص اٌزىبٍُِخ لأشؼخ 

ٍّ أو الأجسبطٍ  .Stretching vibration frequency νst رشدد الاهزضاص اٌّط

 .Absorbance Abs اٌخطٍ  الاِزصبص

 Atomic Partial Participation APP اٌّسبهّخ اٌدضئُخ اٌزسَخ

Molar absorption coefficient  بص اٌّـىلاسٌـِـؼبًِ الاِزص  

Standard heat of formation ΔH حشاسح اٌزىىَٓ اٌمُبسُخ
0

f 

 Self-Consistent Field SCF اٌّدبي اٌمبئُ ٌزاره

 الارحبد اٌخطٍ ٌٍّذاساد اٌزسَخ
Linear Combination of Atomic 

Orbitals 
LACO 

 Orbital   Molecular MO اٌّذاس اٌدضَئٍ

 Ionization Potential IP خهذ اٌزؤَٓ

 Electron affinity Ea الاٌفخ الاٌىزشؤُخ

 Electronegativity χ اٌىهشوسٍجُخ

 Chemical hardness ƞ اٌصلاثخ اٌىُُّبئُخ

 Electrophilicity Ѡ الاٌىزشوفٍُُخ

 اٌؼلالخ اٌىُّخ ثُٓ اٌزشوُت واٌفؼبٌُخ
Quantitative structure-activity 

relationships 
QSAR 

 اٌؼلالخ ثُٓ اٌزشوُت واٌخبصُخ
Quantitative structure-property 

relationships 
QSPR 

 Density Functional Theory DFT ٔظشَخ دواي اٌىثبفخ

 Molecular Mechanic MM اٌُّىبُٔه اٌدضَئٍ

 Molecular Dynamics MD اٌذإَّه اٌدضَئٍ



VII 

 

 Hartree-Fock HF فىن –هبسرشٌ 

 Poly Aromatic Hydrocarbons PAHs اٌهُذسووشثىٔبد الاسوِبرُخ اٌّزؼذدح

 Close-Shell System CSS الأٔظّخ راد اٌّذاساد اٌّغٍمخ

 Open-Shell System OSS الأٔظّخ راد اٌّذاساد اٌّفزىحخ

 Roothaan-Hall RH هبي –سورهبْ 

 Spin Restricted Hartree-Fock RHF اٌّمُذفىن ٌٍجشَ  -هبسرشٌ

 فىن ٌٍجشَ غُش اٌّمُذ -هبسرشٌ
Spin Un Restricted Hartree- 

Fock 
UHF 

الإهّبي اٌّزىسظ اٌّؼذي ٌٍزذاخً 

 اٌزفبضٍٍ

Modified  intermediate neglect 

of differential overlap 
MINDO 

طبلخ أدزاة الإٌىزشوْ فٍ اٌزسح 

 ٔفسهب

One center electron attraction 

energy 
Uii 

طبلخ رٕبفش إٌىزشؤُٓ َؼىداْ إًٌ 

 اٌزسح ٔفسهب

One center electron repulsion 

energy 
gik 

طبلخ اٌزجبدي اٌزشاثطُخ لإٌىزشؤُٓ 

 َؼىداْ إًٌ اٌزسح ٔفسهب
One center exchange energy hik 

( فٍ ِصفىفخ ثىاثذ i,jاٌؼٕصش )

 (Fاٌمىي )

Element (i,j) in force constant 

matrix (F) 
Fij 

 طبلخ اٌشُٔٓ الارحبدَخ
core exchange resonance 

Integras 
c

ijH 

 Overlap Integral Sij رىبًِ اٌزذاخً

 Inter core repulsion energy Ec طبلخ رٕبفش الاٌجبة

 exchange energy Ex طبلخ اٌزجبدي

 exchange-correlation energy Exc اٌزشاثطُخطبلخ اٌزجبدي 

Local Density رمشَت اٌىثبفخ اٌّىبُٔخ
 
Approximation LDA 

رمشَت اٌىثبفخ اٌّىبُٔخ فٍ الأظّخ 

 ػبٌُخ اٌجشَ

Local Spin Density 

Approximation 
LSDA 

 Homogenous Electron Gas HEG الاٌىزشوْ اٌغبصٌ اٌّزدبٔس

 دواي ِذِدخ هدُٕخ
Beake 3-parameter Lee-Yang-

Parr 
B3LYP 

 

Conversion Coefficients                                         معاملات التحويل 

 

Å = 1×10
-10

 m 

1 Hartree or (1 a.u.) = 627.5095 kcal/mol = 2625.5 KJ/mol = 27.212 ev 

1 Kcal/mol = 4.184 KJ/mol  
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 Schiff 's bases                                                             لىاعد شف 1-1

 azomethineثص٤ٓٝغ٤ٖ  (-C=N-)ثُٔشًذجس ثُقج٣ٝز ػ٠ِ ٓؾٔٞػز      
(1 )

ؼشس ثٍٝ ٝثُض٢ ف  

1864ػجّ Hugo Schiff ٓشر ٖٓ هذَ ثُؼجُْ ًٛٞٞ شق 
(2)

ٝرُي ٖٓ صٌجعق دغ٤ؾ د٤ٖ  ,

ث٫ُذ٣ٜج٣ذثس ثٝ ث٤ٌُضٞٗجس ٓغ ث٤ٓ٫٘جس ث٤ُٝ٫ز ث٤ُ٫لجص٤ز ثٝ ث٫سٝٓجص٤ز
 (3)

, أخزس ص٘جكظ ٓؾٔٞػز  

ف٤ظ هجد٤ِضٜج ػ٠ِ دٞطلٜج ٓؾٔٞػز ػجِٓز ٝك٢ دؼغ ث٫ف٤جٕ صلٞهٜج ٖٓ (C=O) ثٌُجسد٤َٗٞ 

ص٣ٌٖٞ ثُٔؼوذثس
 (4 )

ٝك٢ فجٍ صٌجعق ٤ٛذسثص٣ذثس ثُقٞثٓغ ٓغ ثُذ٣ٜج٣ذثس ك٢ ٓز٣ذجس ٬ٓةٔز  ,

 Hydrazonesذسثصٝٗجس ـكؤٕ ٗٞثصؼ ثُضٌغ٤ق صذػ٠ ث٤ُٜ
(5 )

ٝصٔضجص ث٤ُٜذسثصٝٗجس ثُٔشضوز ٖٓ 

ٓوجسٗز ٓغ صِي ثُٔشضوز ٖٓ   resonance ثُش٤ٖٗ ٗض٤ؾز  دجعضوشثس٣ضٜج ثُؼج٤ُز  ثُذ٣ٜج٣ذثس ثسٝٓجص٤ز

 ثُذ٣ٜج٣ذثس ث٤ُلجص٤ز
(6)

  . 

هٞثػذ شق ُٜج طِز ٝع٤وز ؽذث ك٢ ثُـجُخ دٔشًذجس ثٌُجسد٤َٗٞ أٝ   ثعضوشثس٣ٚإٕ خٞثص ٝ      

صلجػَ ث٤ٓ٧٘جس   ث٤ٓ٧٘جس عٞثء ًجٗش ث٤ُلجص٤ز أٝ ثسٝٓجص٤ز , كوذ ثصظلش هٞثػذ شق ثُٔقؼشر ٖٓ

أٝ ثُقٞثٓغ ث٤٘٤ٓ٫ز ث٤ُ٧لجص٤ز أٝ ث٫سٝٓجص٤ز ٓغ ث٧ُذ٣ٜج٣ذثس أٝ ث٤ٌُضٞٗجس ث٫سٝٓجص٤ز دقجُضٜج 

, ك٢ ف٤ٖ صض٤ٔض ثُوٞثػذ ثُٔقؼشر ٖٓ ٓشضوجس ث٤ُلجص٤ز دقجُضٜج ثُغجةِز ثُظِذز
 (7,3)

 . 

ث٤ٌُضٕٞ ثُٔغضؼَٔ ف٤ظ صؼضٔذ إعضوشثس٣ز هٞثػذ شق ػ٠ِ ٗٞع ث٤ٓ٧ٖ ٝٗٞع ث٫ُذ٣ٜج٣ذ أٝ      

صٌٕٞ هٞثػذ شق ثُٔقؼشر ٖٓ ث٫ُذ٣ٜج٣ذ  أ٫سٝٓجص٢  ٝث٤ٓ٧ٖ ث٫سٝٓجص٢ ث٧ًغش إعضوشثس٣ز د٤ٖ 

هٞثػذ شق ٣ٝؼضٟ عذخ رُي إ٠ُ ص٣جدر ث٩عضوشثس٣ز دجُش٤ٖٗ
 (6,8) 

.  

ٖٓ ؽض٣تز هجػذر شق ثُٔشضوز ٖٓ  ٝهذ أشجسس ثُذسثعجس ثُ٘ظش٣ز ٝثُط٤ل٤ز إ٠ُ إٔ ٬ًا     

ٓشضوجصٚ ٓغ ث٤ِٗ٫ٖ أٝ وجصٚثُذ٘ضثُذ٣ٜج٣ذ أٝ ٓشض
 

ثُٔؼٞػز ػ٠ِ ًَ ٖٓ فِوض٢ ثُذ٘ضثُذ٣ٜج٣ذ أٝ 

ث٤ِٗ٫ٖ أٝ ٬ًٛٔج ٢ٛ ؽض٣تز ؿ٤ش ٓغض٣ٞز ف٤ظ إٔ فِوز ثُذ٘ض٣ٖ ثُٔشصذطز دزسر ثُ٘ضشٝؽ٤ٖ صٌٕٞ 

ُؾض٣تز خجسػ ٓغضٟٞ دو٤ز ث
(9)

ٝصذ٤ٖ إٔ ثُٔؼٞػجس ثُٔٞؽٞدر ػ٠ِ ؽض٣تز ثُذ٘ضثُذ٣ٜج٣ذ ٢ٛ  . 

ًٔج دُش  ,أًغش صؤع٤شثا ػ٠ِ ثُضٞص٣غ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ٖٓ ثُٔؼٞػجس ثُٔٞؽٞدر ػ٠ِ فِوز ث٤ِٗ٫ٖ 

ثُذسثعجس
 (10 )

 Salisaldehyde ثػذ شق ثُٔشضوز ٖٓ ثُغجُغِذ٣ٜج٣ذػ٠ِ ػذّ ثعضٞثء فِوض٢ هٞ

 . ٣Benzyl amineَ أ٤ٖٓ ثٝثُذ٘ض
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   Intramolecularإٕ هجػذر شق ُٜج ثُوذسر ػ٠ِ ص٣ٌٖٞ أٝثطش ٤ٛذسٝؽ٤٘٤ز ػ٤٘ٔز      

Hydrogen Bonds ٖصٌٕٞ صِي ث٧ٝثطش د٤ٖ ثُٔضدٝػ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ُٔؾٔٞػز ث٫ص٤ٓٝغ٤  ٝ

ٓؾٔٞػز ث٤ُٜذسًٝغ٤َ أٝ ثُٔؾج٤ٓغ ثُض٢ ُٜج ثُوجد٤ِز ػ٠ِ ص٣ٌٖٞ ث٥طشر ث٤ُٜذسٝؽ٤٘٤ز ثُؼ٤٘ٔز 

ٞ ػ٠ِ ؽضء فِوز ثُذ٘ض٣ٖ دثخَ ٗلظ ثُؾض٣تز ٝػٖٔ ٤ٛتز فِو٤زك٢ ثُٔٞهغ  ثٝسع
 (11)

, ًٔج إٕ  

د٤ٖ ثُٔضدٝػ  Intermolecular ُوٞثػذ شق ثُوذسر ػ٠ِ ص٣ٌٖٞ أٝثطش ٤ٛذسٝؽ٤٘٤ز د٤٘٤ز

ث٫ٌُضش٢ٗٝ ُٔؾٔٞػز ث٫ص٤ٓٝغ٤ٖ ٝثُٔشًذجس أٝ ثُٔز٣ذجس ث٤ُٜذسًٝغ٤ِ٤ز
 (9 )

.  

د٤٘ش ثُذسثعجسًٔج      
 (12-16)

صؼج٢ٗ ٗٞػج  ٤ٛذسًٝغ٢ د٘ضُذ٣ٜج٣ذ -2 ثٕ هٞثػذ شق ثُٔشضوز ٖٓ  

دغذخ  Keto-enol tautormerismٖٓ ٗٞع  Tautomerism  ث٣٫ضٝٓش١ٍ ٖٓ ثُضقٞ

؛ ٖٝٓ عْ ثٗضوجٍ  Intramolecular hydrogen bondingثُضآطش ث٤ُٜذسٝؽ٢٘٤ ثُؼ٢٘ٔ 

ث٥صٝٓغ٤ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ثُٔؾٔٞػز ثُل٤ُٞ٘٤ز إ٠ُ رسر ٗضشٝؽ٤ٖ ٓؾٔٞػز
 
 proton transfer  

H-NMR ٝ I.R  ٝ UV-Vis ٝC  ٖٓ خ٬ٍ ٓط٤جك٤ز شٝهذ شخظ
13

- NMR  َٝصقج٤ُ

ٛزٙ ث٧ؽ٤جف ٝثؽٞثٍ  صؤعشٝهذ ُٞفع  , ُٜزٙ ثُوٞثػذ ٝٓؼوذثصٜج X–Rays ث٧شؼز ثُغ٤٘٤ز

 ػ٘ذٓجإٕ ث٥طشر ثُؼ٤٘ٔز ث٤ُٜذسٝؽ٤٘٤ز أًغش ثعضوشثسثا  . ث٧ٝثطش ٝثُضٝث٣ج ثُٔقظٞسر د٤ٜ٘ج

 ٓضدٝؽض٤ٖ ًٝزُي ك٢ ٤ٛتز فِو٤ز خٔجع٤ز آطشص٤ٖػ٠ِ  ١صٞؽذ ك٢ ٤ٛتز فِو٤ز عذثع٤ز صقضٞ

ٝدظـٞسر ػجٓز صؼذ ث٥طشر ث٤ُٜذسٝؽ٤٘٤ز ثُؼ٤٘ٔز أهٟٞ  ,صقض١ٞ ػ٠ِ أطشر ٓضدٝؽز ٝثفذر 

ًٔج ك٢ ثُذ٤٘٤زٖٓ ث٥طـشر ث٤ُٜذسٝؽ٤٘٤ز 
  

 .  1-1شٌَ

 

 ث٤ُٜذسٝؽ٢٘٤ ثُؼ٢٘ٔ ٝثُذ٢٘٤ ٤ُِٜذسثصٝٗجس ثُضآطش : 1-1شىً 
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ٝهذ د٤٘ش ثُذسثعجس     
 (17 )

صغِي ًٔؾٔٞػز ٝثٛذز ٌٝٓضغذز  C=Nإٔ ٓؾٔٞػز ث٫ص٤ٓٝغ٤ٖ 

٦ُطشر  π ث٧ٝسد٤ضجٕف٤ظ صؼذ ٓغضوذِز ػٖ ؽش٣ن  Donor – Acceptor ُ٪ٌُضشٝٗجس

ثُ٘ضشٝؽ٤ٖ ُٜزٙ طش٣ز ُزسر ٥ثُٔضدٝؽز , ٝٝثٛذز ػٖ ؽش٣ن ٓضدٝػ ث٫ٌُضشٝٗجس ؿ٤ش ث

 سثص٣ذ ٝذي ٣٤ُٛقجٓغ ثُذ٘ضٝ دؼغ ثُغٞثدش ثُل٤ض٣جة٤ز ٝٗغضؼشع ك٤ٔج ٣ؤص٢ ثُٔؾٔٞػز .

 ث٤ُٜذسثصٝٗجس ثُٔشضوز ٓ٘ٚ
(21,22,19,18,16,12,9)

 .1-1ؽذٍٝ  ٝثُض٢ صٔش دسثعضٜج ك٢ ٛزث ثُذقظ 

 : دؼغ ثُغٞثدش ثُل٤ض٣جة٤ز ُِٔشًذجس 1-1ؽذٍٝ

Ref. Colour M. P. C0 Structure Molecules Molecules No. 

(18) 
Powder 

beige 
112 

 

C7H8N2O 

136 g/mol)) I 

Benzohydrazide 

(19) 
Block 

 red 
150 

 

C16H17N3O 

267 g/mol)) II 

Benzoic acid(4-dimethylamino-benzylidene)-hydrazide 

(16) 
Block 

yellow 
212 

 

C14H11N3O3 

269 g/mol)) 
III 

(E)-N'-(4-nitrobenzylidene)benzohydrazide 

(20) 

Block 

colourle

ss 

220 

 

C15H14N2O2 

(254 g/mol) 
IV 

(E)-N'-(4-methoxybenzylidene)benzohydrazide 

(9) 
Block 

white 
246 

 

C15H14N2O3 

(270 g/mol) 
V 

(E)-N'-(2-hydroxy-4-methoxybenzylidene)benzohydrazide 

(10) 
Block 

yellow 
232 

 

C16H16N2O3 

(284 g/mol) 
VI 

(E)-N'-(2,4-dimethoxybenzylidene)benzohydrazide 
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 Schiff bases  Application of                          شف لىاعد رطجيمبد 2 -1

إٕ صٌجعق ث٤ٓ٧٘جس ٓغ ث٫ُذ٣ٜج٣ذثس أٝ ث٤ٌُضٞٗجس ُضقؼ٤ش هٞثػذ شق ُٜج ثُؼذ٣ذ ٖٓ      

ثُضطذ٤وجس ك٢ ٓؾجٍ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُؼؼ٣ٞز ًطشم ثُضقؼ٤ش , ٝثُضشخ٤ض , ٝثٌُشق ػٖ 

٤ًٌِجٗذثس أفجد٣ز  صرالنتروجين لمجموعة الازوميثين تتآ, ومن ذرة ث٫ُذ٣ٜج٣ذثس ٝ ث٤ٌُضٞٗجس 

ع٤ز ثُغٖ ٜٓٔز ٝصشصذؾ ٓغ ثُلِضثس ث٫ٗضوج٤ُز أٝ ع٘جة٤ز أٝ ع٬
(22)

ٝهذ ثعضخذّ ثُذؼغ ٜٓ٘ج  , 

ًؤطذجؽ ُِٝذؼغ ث٥خش خجط٤ز ثُذِٞسثس ثُغجةِز 
(23) 

, ٝهٞثػذ شق رثس ثُخجط٤ز ثُٔؼجدر 

 Antibacterialٝثُٔؼجدر ُِذٌضش٣ج Antifungalُِلطش٣جس 
(24)

ٝثُٔؼجدر ٨ُٝسثّ ثُخذـ٤غز   

Antitumour  ٤ٔ٘جس رثس كؼج٤ُز ه٣ٞز ٓؼجدر ُِغشؽجٕ ٣, ٝث٧Anticancer  
(25)

 كؼ٬ا ػٖ  . 

ث٫خشٟ ٝثُضطذ٤وجس ثُٔض٘ٞػزثٌُغ٤ش ٖٓ ث٫ٗشطز ثُؼ٬ؽ٤ز 
 (28-26) 

 . 

 Bond lengths and bond angels      اٌزآصس  اطىاي الاواصس وشوايب 3  -1

, ٣ٝغضؼَٔ دشٌَ ثكضشثػ٢ ٧ٗٚ  ٛٞ ثُذؼذ د٤ٖ ٗٞثص٤ٖ ُزسص٤ٖ ٓشصذطض٤ٖ ٓؼجا  طىي الاصسح     

 دؼغ ثُؾض٣تجس ٫صٞؽذ ك٢ ثُقو٤وز ؽض٣تجس عجً٘ز , ٝفض٠ ك٢ دسؽز ثُظلش ثُٔطِن صٔضِي

ػٖٔ ثُٔغضٟٞ ث٫ٛضضثص١   zero point energy ثُظلش  ٗوطز ٖٓ ثُطجهز , ٢ٛٝ ؽجهز ٓوذثسثا 

ث٫سػ٢ , ُزث ًَ ثُزسثس ػٖٔ ثُؾض٣تز صٔضِي دؼغ ثُقشًز 
(29 )

ؽل٤لج ك٢  ٣غذخ صـ٤شثا , ٝٛزث 

  .شث٧ٝثطثؽٞثٍ 

٦ُطشر ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ك٢ ثُلضشر ثُض٢ عذوش ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ , ث١ ثٕ ُْٝ ٣ٌٖ ٛ٘جُي كْٜ فو٤و٢      

ثُٔلّٜٞ ثُقو٤و٢ ٦ُطشر ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ثػضٔذ ػ٠ِ ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ 
(31,32)

, ف٤ظ ثٕ ٝطق ث٫طشر  

ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٣ؾخ ثٕ ٣غض٘ذ ػ٠ِ كْٜ ؽذ٤ؼز فشًز ث٫ٌُضشٝٗجس ك٢ ثُؾض٣تجس 
(32 )

, كٖٔ خ٬ٍ 

ٝثُٔغٔجر "ٓؼجدُز  1926ػجّ  Erwin Schrӧdingerٓؼجدُز ثُؼجُْ ث٫ُٔج٢ٗ ششٝدٌٗش 

 ضجٍ ٤ٝسدْ ثُضٞطَ ُٔج ٣ؼشف ث٤ُّٞ دج٫صششٝدٌٗش" ٝف٤٘ٔج صْ ث٣ؾجد فُِٜٞج ُزسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 

orbital  ٝثفذ  ٩ٌُضشٕٖٝٓ فَ ثُٔؼجدُز ثُٔٞؽ٤ز
(33 )

, ف٤ظ ٝطق ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ث٫ٌُضشٕٝ 

ٝثُض٢ صذٍ ػ٠ِ ثفضٔج٤ُز صٞثؽذ  electron cloudؿ٤ٔز ثٌُضش٤ٗٝز  ػ٠ِ شٌَػ٠ِ ثٗٚ ٣ضٔٞهغ 

ث٫ٌُضشٕٝ , ٤ُٝظ ًٔذثس فٍٞ ثُ٘ٞثر دٔغجس عجدش 
(34)

ٖٝٓ ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز ثُض٢ صظق ثفضٔج٤ُز  , 

ضج٫س ثُزس٣ز ٤فٍٞ ث٣ٞٗز ثُزسثس ٨ُٝسد جسصٞص٣غ ث٫ٌُضشٝٗ
(35)

ٓؼشكز ثُٔغض٣ٞجس ثُطجه٤ز ثٌٖٓ  

(36)
ز ثٕ ثُضلجػ٬س ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٝثُض٢ صضؼٖٔ ًغش ثٝ ص٣ٌٖٞ ثطشر صؼضٔذ ػ٠ِ صٞص٣غ ثٌُغجك.  

طشر ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٝثُض٢ صضٞثكن ٓغ ث٥
(37 )

, ث١ ثٕ ثُؾض٣تجس صضٌٕٞ دلؼَ ثسصذجؽ ثُزسثس 

 ث٩عضوشثس٣زُوٟٞ ثُذثخ٤ِز ُِؾض٣تز ٝٛزٙ ث٫سصذجؽجس صٔضِي ٓوذثسث ًجك٤ج ٖٓ جد
(38-39 )
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ػ٠ِ  ددج٫ػضٔجٝهذ صْ فغجدٜج  ,ػ٠ِ ث٫هَ  ٝآطشص٢ٖٛٝ٤ صوغ د٤ٖ ع٬ط رسثس  شوايب اٌزآصس     

هجٕٗٞ ثُؾ٤خ صٔجّ ثٝ ٓذشٛ٘ز ثٌُجش٢ ٗغذز ث٠ُ ثُؼجُْ ؿ٤جط ثُذ٣ٖ ثٌُجش٢ 
(42 )

, ٝٓذشٛ٘ضٚ صشدؾ 

ٝؽ٤خ صٔجّ ثُضث٣ٝز  ث٫خش٣ٖ ٖدجُؼِؼ٤ "دؼذّ ثشضشثؽ ثٕ ٣ٌٕٞ هجةْ ثُضث٣ٝز "ثُؼِغ ثُغجُظ ُٔغِظ 

ثٌُٔٞٗز ُٜٔج
 
 ( 2-1)ٗؼضذش ثُٔغِظ دجُشٌَ . 

 

c
2 
= a

2 
+ b

2 
– 2ab (cos x)…….……….. 1-1  

X = cos
-1

 ( 
        

   
  ………………….  1-2  

            ثُٔلج٤ْٛ ثُٔغضؼِٔز   : 2-1شىً                                                                      

 صٝث٣ج ثُضآطش ُقغجح

 Charge and Electron densitiesاٌشحٕبد واٌىثبفبد الاٌىزسؤيخ     4  -1 

كش٣ذر  ك٤ض٣جة٤زث١ طلز  ٫َ صوجدصوذ٣شٛج ػ٤ِٔجا ٧ٜٗج  ٫ٖ ٣ٌٔثُشق٘ز ثُزس٣ز      
(41,39)

, ٝثُغذخ  

ٌَ رسر ُػٖٔ ثُؾض٣تز ٝصوذ٣شٛج ٓ٘لشدر ٛٞ ثعضقجُز كظَ ثٌُضشٝٗجس ثُزسثس 
(42)

, ك٢ ف٤ٖ ثٕ  

ٝرُي دٞثعطز ثُطشم ز فو٤و٤ز ٣ٌٖٝٔ فغجدٜج ثٝ ه٤جعٜج ثٌُغجكز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ث٤ٌُِز طلز ك٤ض٣جة٤

  X-rayثُؼ٤ِٔز ٓغَ 
(43 )

 . 

 Mullikan Populationثعضؼِٔ٘ج ك٢ دسثعض٘ج ٛزٙ صٞص٣غ ٤ٌُٞٓجٕ ُِشق٘جس ثُزس٣ز      

Analysis ٝ ٚٓذذةثٝعؼْٜ ثعضخذثٓجا ٝثُز١ ثكضشع ٣٫ضثٍ , ٝٛٞ ٝثفذ ٖٓ ثهذّ صقج٤َُ ثُضٞص٣غ 

ثُؼجُْ ٤ٌُٞٓجٕ 
(41 )

رُي كٜٞ  ٖٓ شؿْػ٠ِ ثُ, ٝ ٖٓج ٣ٌٔس٣جػ٤جا , ٣ـؼذ صـق٤َِ ٤ٌُٞٓجٕ ٖٓ ثدغؾ 

ث٫ٌُضش٤ٗٝز  ثُذشٓؾ٤جسك٢  ثعضؼٔج٫ا ث٫ٝعغ 
(44 )

ثٓج  Aُِشق٘ز ثُزس٣ز ُِزسر  qA, ٣ؼط٠ ثُشٓض 

ثُٞطق ثُش٣جػ٢ ُٚ كٜٞ ًج٫ص٢ 
(45 )

       : 

qA = NA – ZA..................................................................................... 1-3  

ٝثُز١ ٣قغخ ٖٓ  Aثُضٞص٣غ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ػ٠ِ ثُزسر  A  ,NAثُشق٘ز ث٣ُٝٞ٘ز ُِزسر  ZAف٤ظ 

 .  Aصٌجَٓ ثٌُغجكز ث٫ٌُضش٤ٗٝز كٞم ثُزسر 

ٔضذؼز ُضؼش٣ق ثُزسثس ٝث٫ٝسد٤ضج٫س ثُٔغضؼِٔز ثٕ ه٤ٔز ثُشق٘ز ثُزس٣ز صؼضٔذ ػ٠ِ ثُطش٣وز ثُ     

ك٢ ثُقغجح 
(46 )

فشك٤جا  ز٫ صؤخثُزس٣ز ٣ؾخ ثٕ  ُِشق٘زثُو٤ْ ثُؼذد٣ز ثُلؼ٤ِز كؤٕ , ُٜزٙ ث٫عذجح 

ٝٛ٘جُي دؼغ ثُلٞثةذ ٖٓ فغجدٜج 
(47 )

ٓغَ ثػطجء ٓؼِٞٓجس فٍٞ ٤َٓ ثُضٞص٣غ ث٫ٌُضش٢ٗٝ دثخَ  

صل٤ذ ك٢ ثُٔوجسٗز ثُ٘ٞػ٤ز  ثُؾض٣تز ثٝ
(48)

ٝك٢ د٤جٕ ٓٞهغ ثُشق٘ز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ك٢ ثُؾض٣تز ٝك٢  
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فج٫صٜج ثُضجطش٣ز ثٝ ثُٔؼجدر ُِضآطش 
(49 )

ش ثُشق٘ز ثُزس٣ز ًخجط٤ز ؿجُذجا ٓج ٓ,ًزُي ثعضخذ

ثعضخذٓش ُِٔ٘جهشز ثٝ ُضذش٣ش ثُذ٘جء ثُضش٤ًذ٢ ُِؾض٣تز ٝصذج٣ٖ ثُلؼج٤ُز 
(52 )

 . 

                                   Vibration spectra          الاهزصاشأطيبف  5 -1

 Calculation of molecularاٌجصيئي  الاهزصاشف بطياحسبة  1-5-1

vibration spectra                                                                            

ٌّٖ ٖٓ صؼ٤٤ٖ ص جثُؾض٣ت٤ز ث٤ٔٛز  ًذ٤شر ؽذث ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء ثر ثُٜٗقغجح صشددثس ث٫ٛضضثص       ٔ

غجػذ ك٢ صؼ٤٤ٖ ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢ ٝثٗضشجس صث٫ٗٔجؽ ث٫ٛضضثص٣ز ثُٔوجعز صؾش٣ذ٤ج ٝدشٌَ ٓطِن ًٔج 

 ثُزسثس كشثؿ٤ج ك٢ ثُؾض٣تز ػ٘ذٓج ٣وضشٕ رُي ث٫ٗضشجس ٓغ ثُضشددثس ثُٔوجعز.

ًجٗش ُِذسثعز ثُ٘ظش٣ز ٝٓج أعض٘ذطضٚ ٖٓ ثعج٤ُخ ٓ٘ز ع٬ع٤٘٤جس ثُوشٕ ثُٔجػ٢ ث٧عش ثُْٜٔ ك٢      

ُذسثعز ث٫ؽ٤جف ٝٛ٘جى ؽش٣وضجٕ سة٤غـضجٕ ,  قشًز ث٫ٛضضثص٣ز ٝٝطلٜج دشٌَ عَٜٓ٘جهشز ثُ

 أؽ٤جف سثٓجٕ ٝصؼضٔذ ػ٠ِ ٓذذأ ثُضشضشث٠ُٝ٧ : ٛٔج :  ٓؼوذر ثُؾض٣ت٤ز ١٧ ؽض٣تز ٜٓٔج ًجٗش

 صذثخَصشددثس ث٧شؼز صقش ثُقٔشثء ٝثُض٢ صؼضٔذ ػ٠ِ  : , ٝثُغج٤ٗز ٨ُشؼز ثٌُٜشٝٓـ٘جؽ٤غ٤ز

ث٧شؼز صقش ثُقٔشثء ٝصقٍٞ ث٧شؼز ثٌُٜشٝٓـ٘جؽ٤غ٤ز ٓغ ؽض٣تجس ثُٔجدر ف٤ظ صٔضض ثُؾض٣تز 

ؽجهضٜج ث٠ُ ؽجهز ثٛضضثص٣ز ُِزسثس ثٌُٔٞٗز ُِؾض٣تز . ٝؽذوج ُوٞث٤ٖٗ ثٌُْ كؤٕ ٛزٙ ثُطجهز صٌٕٞ 

َ ثُؾض٣تز ٖٓ ٓغضٟٞ ث٠ُ ثخش ) صؤخز ه٤ْ ٓقذدر صذؼج ُٔغض٣ٞجس ثُطجهز ( ٝػ٘ذٛج ص٘ضو ٌٓٔٔٚ

ثػ٠ِ
(51 )

. 

      
, إٕ ُِؾض٣تز  ٖٓ دسؽجس ثُقش٣ز 3Nٖٓ ثُزسثس, إرٕ ٣ٌٕٞ ُٜج  Nػ٘ذٓج صٔضِي ثُؾض٣تز 

ع٬ط ٖٓ  ث٫ٗضوج٤ُزٝصغضخذّ ٛزٙ ثُقشًز ,  ثُذ٣ٌجسص٤ز ثُغ٬ط ث٩فذثع٤جس دجصؾجٙفش٣ز ثُقشًز 

, ًٔج ُِٝؾض٣تز فشًز دٝسث٤ٗز فٍٞ ثُٔقجٝس ثُؼٔٞد٣ز ثُغ٬عز  3N-3 دسؽجس ثُقش٣ز صجسًز 

 ث٫ٛضضثص٣زٖٓ دسؽجس ثُقش٣ز ُِقشًز  3N-6  ٓز ع٬ط ٖٓ ثُذسؽجس ثُقش٣ز صجسًز ٓغضخذ

فٍٞ ٓقٞس ُِؾض٣تز ثُخط٤ز ٧ٜٗج صٔضِي فشًز دٝسث٤ٗز   3N-5 , ٝ دجُ٘غذز ُِؾض٣تز ؿ٤ش ثُخط٤ز

ث٥طشر 
(53,52 )

 . 

إٕ ثدغؾ ثُؾض٣تجس ٢ٛ ثُؾض٣تجس ع٘جة٤ز ثُزسر ف٤ظ صضٌٕٞ ٖٓ رسص٤ٖ صشدؾ د٤ٜ٘ٔج أطشر      

, ُِٝضوش٣خ ٣ٌٖٔ ثٕ ٗضخ٤َ إٕ ًضَ ثُ٘ٞثص٤ٖ  ٤ٔ٤ًجة٤ز ٝصٜضضثٕ ػ٠ِ ؽٍٞ ثُٔقٞس ثُذ٢٘٤ ُِ٘ٞثص٤ٖ

ٜ٘ٔج صٔغَ ٗجدغ فِض٢ٗٝ ػذ٣ْ ثٌُضِز صٜضضثٕ صٞثكو٤ج ٗغذز ٥٤طشر دثػ٠ِ ثُضٞث٢ُ ٝ m1  ٝm2ٛٔج 

ث٠ُ ٓشًض ثٌُضِز 
(54)

 , ٝٝكوجا ُوجٕٗٞ ٛٞى كؤٕ ثُوٞر ثُٔؼ٤ذر ك٤ٜج ٢ٛ :  

F = - kx……………………………………………………………... 1-4   
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 ػٖ ٓشًض ثٌُضِز )ؽٍٞ ث٧طشر ثُٔغضوشر( .  ث٩صثفز: x: عجدش ثُوٞر , kف٤ظ 

  ٣ٝµشٓض ُٜج  effective massجُز إٔ ص٘ضو٬ٕ ٓؼج ًٌضِز ٝثفذر كؼّ  إٕ ٬ً ثٌُضِض٤ٖ ٣ٌٖٔ

 

 
 = 

 

  
 + 

 

  
                 

     

     
……………………...…………… 1-5  

        أٝ صٜضض صٞثكو٤جا ٗغذز ث٠ُ ٓشًض ًضِضٜج دضشدد ٣ؼط٠ دجُٔؼجدُز : 

 1-6 .........................................................................................     
 

  
√
 

 
  =ν 

µ  ٣ٝوَ دض٣جدر ثٌُضِز ثُلؼجُز  k هٞر ث٫طشر قع إٕ ثُضشدد ٣ضدثد ٓغٖٝٓ ثُٔؼجدُز ٣ٌٖٔ ثٕ ِٗ
(49)

.  

صٌٕٞ ث٧ٝثطش ثُضغج٤ٔٛز ك٢ ؽض٣تز ٓضؼذدر ثُزسثس ؿ٤ش ٝع٤وز ثُضشثدؾ ُِزسثس دؼؼٜج دذؼغ      

, ص٣جدر ػ٠ِ رُي ٗؾذ إٕ صٝث٣ج ث٥طشر  ٖٓ ٓٞثهغ سثفضٜج ث٫ٛضضثصٝدزُي صٌٕٞ هجدسر ػ٠ِ 

ثُٔغضوِز ُزسص٤ٖ ٝثُض٢ صؤد١ ث٠ُ ؽش٣وز ٗٞػ٤ز كؼجُز ُٞطق  ث٧ٝثطشٓقجؽز دٔخضِق 

E.B.Wilsonكٌجٕ ػَٔ ُٝغٕٞ  . ٢ ثُؾض٣تجس ٓضؼذدر ثُزسثسك ث٫ٛضضثصثس
 (55)

ك٢ ٝطق  

G.Herzberg ثُٔؼجدُز ثُضؾش٣ذ٣ز ُِقشًز ث٫ٛضضثص٣ز ٝػَٔ ٤ٛشصد٤شى 
(56)

ك٢ ثعضخذثّ ٗظش٣ز  

دٔج ٝ ,ك٢ ٓ٘جهشز ثؽ٤جف ث٫ٛضضثص ثُؾض٣ت٤ز ُٚ ث٫عش ثٌُذ٤ش Group theory ثُٔؾٔٞػز ثُضٔجع٤ِز 

٣قذط ُزُي ٌُضَ ثُٔخضضُز , ثث٧ٝثطش ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ُٚ ه٤ْ ٓخضِلز ُغٞثدش ثُوٞر ٝإٕ ًَ ٗٞع ٖٓ 

٣ٌٖٔ  ٬ُٛضضثص, ٝإٕ ث٧شٌجٍ ث٧عجع٤ز ثُلؼجُز  ٖٓ ثُضشددثسثٓضظجص ث٩شؼجع ػٖٔ ٓذٟ 

ثط٘جف ػذر صوغ٤ٜٔج ػ٠ِ 
(58,57)

 . 

 Calculation of IR      حسبة شدح اِزصبص الاشعخ رحذ اٌحّساء 1-5-2

absorption intensities                                   

٣ؼط٢ فغجح شذر ثٓضظجص ث٫شؼز صقش ثُقٔشثء ٓؼِٞٓجس فٍٞ صٞص٣غ ثُشق٘ز ٝثُطذ٤ؼز      

ٝثطشثُوطذ٤ز ٨ُ
(59)

ٛشر ًٔج ٝصؼضذش شذر ث٫ٓضظجص ثُضٞعغ ثُٔ٘طو٢ ُِٔٔضظ٤ز ث٫ُٞٔس٣ز ثُظج , 

ثعضخذّ ٣ِٝغٕٞ ٣ِٝٝض  ٢ٛٝ ه٤جط ثُٔغجفز صقش ثُقضٓز .
 
 E.B. Wilson and A.J. Wells  

(62)
 : i ثُٔؼجدُز ث٫ص٤ز ُقغجح شذر ث٫ٓضظجص ثُضٌج٤ِٓز 

o
i

I1
d ln d

c.L I

 
      

 
  ……………...…… ..………………….  . 1-7  

ٍٞ ـؽ L ٝ  ثُضش٤ًض ث٫ُٞٔس١ absorption coefficient ٝc جصـؼجَٓ ث٫ٓضظـٓ ظ ـف٤

شذر ثُؼٞء ثُغجهؾ ٝثُ٘جكز ٖٓ ثُخ٤ِز ػ٠ِ   I ٝ Io َ ـٝصٔغ Optical lengthش١ ـجس ثُذظـثُٔغ

 . ثُضٞث٢ُ
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B.Crawford   ٞسدـثٓج ًشثٝك     
(61)

 : ص٢ ُشذر ث٫ٓضظجص ثُضٌج٤ِٓز٥ثُضؼذ٤ش ث كؤػط٠ 

 1-8 ...............................................o
i

band band

I1
d ln d ln

c.L I

   
       

   
  

 J.Overend ثٓج ثٝكش٣٘ذ      
(62)

  : ثُظ٤ـز ث٫ص٤ز ُقغجح ثُشذر ثُضٌج٤ِٓز كوذ ثػط٠ 

 

2

23 (2.303) Q
i

i i

N dP

c d





 
   

 
……………...……………………………..  1-9   

ث٫فذثع٢ ثُذ٣ٌجسص٢ ,  Q,  ػجَٓ ػضّ ر١ ثُوطذ٤ٖ p , ءعشػز ثُؼٞ c ,ػذد ثكًٞجدسٝ Nف٤ظ 

i , ٗٞع ثُ٘ٔؾ ث٫ٛضضثص١ صشدد ث٫ٛضضثص,
Qi

P 
 
 

 ٓقجٝس ػضّ ع٘جة٢ ثُوطذ٤ٖ ٝدغ٬ط ثُضـ٤ش ك٢  

 1-10 ..........................................
dP P P P

dQ Q Q Q

2 2 22 x y z

i i i i

= + +
         
      
         

 

دج٫ػضٔجد ػ٠ِ شذر  (km/mol)٣ٌٖٝٔ ثُقظٍٞ ػ٠ِ ه٤ٔز ث٫ٓضظجص ثُخط٢ دٞفذر      

cm)دٞفذر  iث٫ٓضظجص  ثُضٌج٤ِٓز 
2
/mol) خ٬ٍ ثُٔؼجدُز ث٫ص٤ز ٖٓ : 

 
1010i i oA     …………………………………………………… 1-11  

cm)( ٛٞ صشدد ث٫ٓضظجص ثُٔوجط دٞفذر oف٤ظ )
-1

) . 

 Atomic              (APP) زاد في وً رسدد اهزصاشيحسبة ِشبزوخ اٌر 1-5-3

Partial Participation                                                                      

ػ٠ِ   APP ثُض٢ ٣شٓض ُٜج دــــــ K صْ فغجح ثُٔشجسًز ثُؾضة٤ز ٌَُ رسر ك٢ ٗٔؾ ث٫ٛضضثص     

ٝكن ثُٔؼجدُز ث٥ص٤ز
 (63 )

: 

      
2 2 2

A A A

ik ik ikx y z
APP L L L   ………………………….…….................... 1-12   

 .  eigenvectors ث٠ُ ثُٔضؾٜجس ثُزثص٤ز  Likٝ ثُشٓض إ٠ُ ثُزسر  Aف٤ظ ٣ش٤ش ثُشٓض 
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 Modes of Vibration    The                                  زسُ الأّٔبط الاهزصاشيخ  1-5-4

R صْ سعْ أٗٔجؽ ث٫ٛضضثص ُِؾض٣تز ٝرُي ػٖ ؽش٣ن فغجح ٓوذثس ٓضؾٚ ث٩صثفز       

  Aُِزسر   

ًٝٔج ٢ِ٣   k ٗٔؾ ث٫ٛضضثص  ك٢ X , Y , Zٝدغ٬ط ثصؾجٛجس 
(63)

 : 

 1-13 ...........................................
2 2 2 2 2 2(L ) (L ) (L )A A A A

k ik x i ik y i ik z iR X Y Z   

صْ سعْ ث٧شٌجٍ ثُٞثطلز ٌَُ صشدد ُٝؾ٤ٔغ ث٧ٗٔجؽ  DRAWMOLٝدج٫عضؼجٗز دذشٗجٓؼ      

ٝصقذ٣ذ ًٕٞ ثُ٘ٔؾ ث٫ٛضضثص١ ٣وغ ػ٘ذ ٓغضٟٞ ثُؾض٣تز أٝ خجسؽٜج ٝرُي ٖٓ خ٬ٍ صـ٤ش ه٤ْ 

ُضقذ٣ذ  10,0ُضقذ٣ذ ث٧ٗٔجؽ ثُؼٔٞد٣ز ٝثُو٤ْ  90,0 ه٤ْ ثُضٝث٣ج ف٤ظ ثعضخذٓش   β,   ثُضٝث٣ج

 . 0.4ث٧ٗٔجؽ ث٫ٛضضثص٣ز ػ٘ذ ٓغضٟٞ ثُؾض٣تز ًٝجٕ ٓو٤جط ثُشعْ ٛٞ 

                  Scaling Coefficients             يس ٌزسدداد الأّٔبط الاهزصاشيخ   يِعبِلاد اٌزم  5-5-1

٫ٝع٤ٔج ثُض٢ صٔغَ ٓؾ ث٧ٝثطش صٌٕٞ ه٤ٔضٜج ثُٔقغٞدز ػجدر ثًذرش ٓرٖ إٕ ث٧ٗٔجؽ ث٫ٛضضثص٣ز      

٤ررَ ثُخطرؤ كر٢ ه٤ٔررز ٤ظ ُـرشع صو٤ِرثُور٤ْ ثُؼ٤ِٔرز دغرذخ ث٬ُصٞثكو٤ررز ُٜرزث صرْ ثعررضخذثّ ٓؼرج٬ٓس ثُضو

زثُضشدد ثُٔقغٞد
 (64 )

  CHst. ٝ  0.16ُـرـ  0.134ظ ثُض٢ صرْ ثػضٔجدٛرج ٛر٢ ٤ٖٝٓ ٓؼج٬ٓس ثُضو٤ ,

 ٝؿ٤شٛج . CHbendُــ  CH2as.st. ٝ 0.09ُــ  NHst. ٝ 0.134ُــ  CH2s.st. ٝ 0.056ُــ 

Hf) اٌميبسيخ  حسازح اٌزىىيٓ 1-6
0

        )Standard heat of formations  

ٍٓٞ ٖٓ ٓشًخ ٖٓ ثُؼ٘جطش ثٌُٔٞٗز ُٚ, ٢ٛ1 ثُضـ٤ش ك٢ ثُقشثسر ثُٔظجفخ ُض٣ٌٖٞ       

ٝثُ٘ٞثصؼ٣ٝقغخ ٖٓ ثُلشم د٤ٖ فشثسر ثُض٣ٌٖٞ ُِٔضلجػ٬س 
( 65,48,37)

ف٤ظ ٣ٌٕٞ ثُضـ٤ش ك٢ , 

 : ٣ؤص٢ثُضلجػَ ًٔج  فشثسر

H

f Reaction= H


f product - H


f reactant  …………………….….….…. 1-14   

كئرث ًجٕ ٓؾٔٞع فشثسر ثُض٣ٌٖٞ ثُو٤جع٤ز ُِ٘ٞثصؼ أهَ ٖٓ ٓؾٔٞع فشثسر ثُض٣ٌٖٞ ثُو٤جع٤ز ُِٔٞثد 

٣ؼ٢٘ إٔ  ثٝٛز ,ث٩شجسر  زُِضلجػَ عجُذ زثُو٤جع٤ ثُض٣ٌٖٞفشثسثر ٌٕٞ ضثُذثخِز ك٢ ثُضلجػَ كغ

ث٩شجسر  زُِضلجػَ ٓٞؽذ زثُو٤جع٤ ش فشثسر ثُض٣ٌٖٞدجُؼٌظ إرث ًجٗٝ,  ُِقشثسر ـجا دجػغثُضلجػَ ٣ٌٕٞ 

, أ١ ٫ ٣غ٤ش ٓغَ ٛزث ثُضلجػَ إ٫ دضغخ٤٘ٚ ٖٓ  ٓٔضظج ُِقشثسر ث ٓؼ٘جٙ إٔ ثُضلجػَ ٣ٌٕٞزكٜ

 .  ثُخجسػ
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ٝدؤعضخذثّ دٝثٍ  ٖٝٓ ؽذثٍٝ ه٤ْ فشثسثس ثُض٣ٌٖٞ ثُو٤جع٤ز ُِؼ٘جطش ٝدؼغ ثُٔشًذجس     

ٖٓ خ٬ٍ ؽشثةن ٤ٌٓج٤ٗي  ٌٖٓ فغجح فشثسر ثُض٣ٌٖٞ ثُو٤جع٤زث ث٩فظجة٤ز ثُقشثس٣زثُذ٣٘ج٤ٓي 

صٞثكوجا ؽ٤ذث ٓغ ثُٔوجط ػ٤ِٔجا ثٌُْ , ٝثُض٢ صذذ١ 
 (66)

 .  

 

                                  Dipole moment(           µعصَ ثٕبئي اٌمطت ) 1-7

ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ٛٞ خجط٤ز ُِؾض٣تز      
(67)

ك٢ ثهضغجّ ثٌُغجكز  ثُضغج١ٝ, ٣ٝؼضذش ًٔؼجَٓ ُؼذّ 

ث٫ٌُضش٤ٗٝز ك٢ ثُؾض٣تز 
(52,42 )

, ٝٛ٘جُي ٗٞػجٕ ٖٓ ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ٣ؾخ ثُض٤٤ٔض د٤ٜ٘ٔج ٛٔج 

ٝث٧خ٤ش ٛٞ ٓج ص٘جُٝضٚ دٜزٙ ,  ش٢ٗٝٝػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ث٫ٌُضػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ثُٔـ٘جؽ٤غ٢ 

ثُذسثعز ٝثُز١ ٛٞ ٓقظِز ًَ ػضّٝ ع٘جة٢ ثُوطخ ث٫ٌُضش٤ٗٝز ك٢ ثُؾض٣تز 
(68,67,65)

٣ٌٖٝٔ إٔ  , 

غَّ دغْٜ ٣ قذّ   ث٠ُ ثُٔشثًض ثُٔٞؽذز ك٢ ثُؾض٣تزد ٖٓ ثُٔشثًض ثُغجُذز ٣ٔ 
(69,44) 

, ُؼضّ ع٘جة٢ ثُوطخ 

دٝس ٓشًض١ ك٢ ٝطق ثفضٔج٤ُجس ث٫ٗضوجٍ ك٢ ثُٔط٤جك٤ز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٝصقش ثُقٔشثء  ُؾض٣تز ٓج

(58 )
صٌٖٔ ٖٓ فغجح ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ  ثُذشٓؾ٤جس, ٝٛ٘جُي دؼغ 

 (48,43 )
, ٝثُٔغض٘ذر ػ٠ِ 

ٝثُض٢ صٌٕٞ فغجدجصٜج رثس  DFT,Ab initio,Semiempiricalؽشثةن ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ٓغَ 

ٓٞعٞه٤ز ك٢ فغجح ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ 
(68,44 )

, ٝدشٌَ ػجّ ٣ٌٖٔ فغجح ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ٖٓ 

 :ثُؼ٬هز ث٫ص٤ز 

r ……………………………………………………………. 1-15  q    =µ 

 = ثُٔغجكز ثُلجطِز ُِشقٖ .   r= ثُشق٘ز ثُٔلظُٞز ,  q= ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ,  µف٤ظ 

ٝك٢ ثُضج٢ُ صوش٣خ ٝكن ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ٣غضؼَٔ ُقغجح ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ      
(67 ,70 )

 . 

. 1-16 ....................................................................................... ˆ( | | )µ n µ n 

 ػجَٓ = µ̂ ٓؼذٍ ه٤ْ ػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ,= µف٤ظ 
(71)

  : ٞٛٝ 

. 1-17 ................................................................................. ˆ i A A

i A

µ r Z R    

    A شق٘ز ث٣ُٞ٘ز ZAو Aث٣ُٞ٘ز   RA ٝػ٠ِ ث٫ٌُضشٝٗجس  ٣ذٍ ٓضؾٚ= riٝك٤ٚ 

  Peter Debyeٝثُٔغٔجر ٖٓ ثعْ ثُؼجُْ Debye ثُوطخ ٢ٛ ثُذ٣ذج١ ٝفذر ػضّ ع٘جة٢    
(72,67 )

 . 

  Meter     ,    1 Debye = 3.33564    10
-30 

C m     Debye = Coulomb    
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 Orbital Energies                                                 اٌطبلبد اٌّدازيخ 1-8

إٕ أؿِخ ثُطشم ثُقذ٣غز ثُٔغضخذٓز ك٢ فغجح ؽجهجس ٓغض٣ٞجس ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز صؼضٔذ      

 ػ٠ِ ٗظش٣ز ثُٔؾجٍ ثُوجةْ ُزثصٚ
(45)

غَ ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز ث٤ٌُِز )ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز (   , ف٤ظ صٔ 

-٣ٝSCF-LCAOغ٠ٔ ٛزث ثخضظجسثا ِذٝثٍ ثُزس٣ز )ثُٔذثسثس ثُزس٣ز ( دقجطَ ؽٔغ خط٢ ُ

MO 
(73)

  . 

ٝؽجهز ثٝؽؤ ٓذثس ؽض٣ت٢ كجسؽ  HOMOٖٝٓ ٓؼشكز ؽجهجس ثػ٠ِ ٓذثس ؽض٣ت٢ ٓشـٍٞ      

LUMO  ٣ٌٖٔ دسثعز خٞثص ٜٓٔز ؽذثا ُِؾض٣تجس
(42 )

, ك٢ٜ ثُٔغؤُٝز ػٖ صقذ٣ذ ثُلؼج٤ُز 

ثُؾض٣تجس , ف٤ظ ثٕ ثُطجهز ثُؼج٤ُز ٧ػ٠ِ ٓذثس ؽض٣ت٢ ٓشـٍٞ صذكغ  زثعضوشثس٣ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٝٓذٟ 

لوذثٕ ث٩ٌُضشٝٗجس ( ُدجُؾض٣تز ث٠ُ ؽٜذ صؤًغذ ػج٢ُ )هجد٤ِز ثػ٠ِ 
(74 )

٧ٝؽؤ , أٓج ثُطجهز ثُؼج٤ُز 

ٓذثس ؿ٤ش ٓشـٍٞ دج٩ٌُضشٝٗجس ٣ؼ٢٘ ثٗخلجع هجد٤ِز ثُؾض٣تز ػ٠ِ ثًضغجح ث٫ٌُضشٝٗجس )ؽٜذ 

ٖٝٓ كشم ثُطجهز د٤ٖ ثػ٠ِ ٓذثس ٓشـٍٞ ٝأٝؽؤ ٓذثس كجسؽ ٗقظَ ػ٠ِ كؾٞر ثخضضثٍ ٝثؽب ( , 

 ثُطجهز
(76,75)

ثُض٢ صلغش ثُخٞثص ثُط٤ل٤ز ٖٓ ف٤ظ ؽجهجس ث٫ٗضوجٍ ث٫ٌُضش٤ٗٝز ك٢ ٓط٤جك٤ز  

, ثرث ثػضذشٗج ثٕ ثُطجهز ثُٔغِطز  UV/Vis. Spectroscopyثُٔ٘طوز ثُٔشة٤ز ٝكٞم ثُذ٘لغؾ٤ز 

 ٢ٛ كٞصٞٗجس ثُؼٞء )ؽٍٞ ٓٞؽ٢( ك٤ٌٖٔ فغجحػ٠ِ ثُؾض٣تز ٧عجسصٜج 
(77)

ٓوذثس ثهَ ه٤ٔز  

 ٖٓ ٓؼشكز ه٤ٔز ثُلشم ثُطجه٢ ُِٔذثس٣ٖ ٖٓ ثُٔؼجدُز. ُ٪عجسرُِطٍٞ ثُٔٞؽ٢ ث٬ُصّ 

E = 
  

 
 ................................................................................................. 1-18  

ثُضٞطَ ث٠ُ ثُؼذ٣ذ  ٣ٌٖٔٝدقغخ ٗظش٣ز ًٞدٔجٕ ٝدج٫ػضٔجد ػ٠ِ ؽجهجس ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز      

 ٖٓ ثُخٞثص ثُل٤ض٣جة٤ز ثُٜٔٔز ك٢ دسثعز ثُؾض٣تز
(41)

 ٝث٫ُلز ث٫ٌُضش٤ٗٝز  ٝؽٜذ ثُضؤ٣ٖ :  

 ثٌُٜشٝعِذ٤ز
(78 )

 ز ٤ُٝٞٗز ثُؾض٣تزدط٬ ٝ
(79 )

 . ث٫ٌُضشٝك٤ِ٤ز  ٝ

                                         Ionization Potential (IP)جهد اٌزؤيٓ  1-8-1

د٘ضع ثٌُضشٕٝ ٓ٘ٚ  طجهز ثُض٢ ٣قضجؽٜج ثُ٘ظجّ ٤ُضؤ٣ٖٝ٣ٔغَ ثهَ ٓوذثس ٖٓ ثُ     
(80)

كٌِٔج ًجٗش ,  

 ؽجهز ؽٜذ ثُضؤ٣ٖ ًذ٤شر ًجٕ صؤ٣ٖ ثُؼ٘ظش ثطؼخ . ٝفغخ ٗظش٣ز ًٞدٔجٕ كؤٗٚ :   

1-19 ....................................................... .............................IP = - E(HOMO) 

ثُضؤ٣ٖ ٢ٛ ٗلغٜج ؽجهز ثػ٠ِ ٓذثس ؽض٣ت٢ ٓشـٍٞ دج٩ٌُضشٝٗجس   أ١ ٣ٌٖٔ ثػضذجس ؽجهز ؽٜذ

ٝدؼٌظ ث٫شجسر 
(81)

 . ًٔج ٣ٌٖٔ فغجح ؽٜذ صؤ٣ٖ ثُ٘ظجّ  ٖٓ ثُلشم د٤ٖ ؽجهز ثُ٘ظجّ ثُلجهذ 
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كما في  (82)لإلكترون في الحالة الارضية مع طاقة النظام المتعادل ايضا في الحالة الارضية 

 المعادلة : 

IP (A
n
)= Utot (A

n-1
) – Utot (A

n
)……………………………..……….... 1-20  

 .ػذد ثٌُضشٝٗجس ثُ٘ظجّ :              nصٔغَ ؽجهز ثُ٘ظجّ ث٤ٌُِز , :   Utotف٤ظ :

 Electron Affinity                                   (EA)الاٌفخ الاٌىزسؤيخ  1-8-2

ثًغش ُض٣ٌٖٞ ث٣ٕٞ عجُخ  ٝأثػجك٢  ٩ٌُضش٢ٕٛٝ ٤ًٔز ثُطجهز ثُٔظجفذز ُؼ٤ِٔز ثًضغجح ثُ٘ظجّ     

ث٫ُلز , ١٧ٝ ٗظجّ دض٣جدر ث٫ُلز ث٫ٌُضش٤ٗٝز صضدثد هجد٤ِضٚ ٫ًضغجح ث٫ٌُضشٝٗجس ٝصضدثد ه٤ٔز ؽجهز 

ث٫ٌُضش٤ٗٝز ُٚ
 (83 )

٣ٝؼضٟ ٛزث ثُضلغ٤ش ث٠ُ ثػضذجس ثٕ ث٫ُلز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٢ٛ ثُلشم ك٢ ثُطجهز  ,

ك٢ ثُقجُز ث٫سػ٤ز  A ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ ثُٔضؼجدٍ
(84) 

  ٝثُطجهز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ دقجُضٚ ث٤ٗٞ٣٫ز ثُغجُذز 

A
-1

 ك٢ ثُقجُز ث٫سػ٤ز ث٣ؼج :  

EA (A
n
) = Utot (A

n
) – Utot (A

n+1
) ………………….…..…….….….. 1-21  

 :ػذد ثٌُضشٝٗجس ثُ٘ظجّ .        n:صٔغَ ؽجهز ثُ٘ظجّ ث٤ٌُِز   ,  Utotف٤ظ :

ٝفغخ ٗظش٣ز ًٞدٔجٕ كؤٗٚ ٣ٌٖٔ فغجح ث٫ُلز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ُ٘ظجّ ٓؼ٤ٖ ٖٓ ٓؼشكز ه٤ٔز ؽجهز      

 دؼٌظ ث٫شجسر (LUMO)ثٝؽؤ ٓذثس ؽض٣ت٢ كجسؽ 
(85)

 ف٤ظ : 

    EA = - E(LUMO)………………………………………….….……… 1-22  

 Electronegativity                                      (EN) اٌىهسوسٍجيخ   1-8-3

 Linus Paulingٖٓ هذَ ثُؼجُْ ٤ُ٘ٞط دجُٝ٘ي  1932ػجّ  ٝطلش ثٌُٜشٝعِذ٤ز     
(86 )

ػ٠ِ 

" جُؾض٣تز ػ٠ِ ؽزح ث٫ٌُضشٝٗجس ٗقٞٛهجد٤ِز ثُزسر ك٢ ث " : ثٜٗج
(87 )

ٝٛ٘جى ثٌُغ٤ش ٖٓ ثُطشم , 

ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقشثس٣ز . أٓج ٓج ثػضٔذٗجٙ ك٢ دسثعض٘ج  جثُضؾش٣ذ٤ز ُو٤جط ثٌُٜشٝعِذ٤ز دٜزٙ ثُطش٣وز ٜٓ٘

ٝٛٞ ٓجٗظٚ ثٕ 1934 ػجّ  Mullikanٕ ض٣تجس ٛٞ ٓجؽجء دٚ ثُؼجُْ ٌُٓٞجثُ٘ظش٣ز ُِؾ

" ث٫ٌُضش٤ٗٝزثُٔضٞعؾ ثُؼذد١ ُؾٜذ ثُضؤ٣ٖ ٝث٫ُلز  "ثٌُٜشٝعِذ٤ز ٢ٛ
(88 )

 ًٝٔج ك٢ ثُٔؼجدُز :

 1-23 ......................................................... ................................ 
     

 
= EN 
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    Chemical hardness                              (ƞ)اٌصلاثخ اٌىيّيبئيخ  1-8-4

٢ٛ ثفذٟ ثُظلجس ثُل٤ض٣جة٤ز ثُٜٔٔز ُذسثعز ثُؾض٣تز ثُض٢ ٖٓ خ٬ُٜج ثٌٓ٘٘ج ه٤جط ثُٔوجٝٓز      

ث٤ٌُٔج٤ٌ٤ٗز ُِضشٞٙ 
(74 )

و٤ظ ٓوجٝٓز ثُضـ٤ش ك٢ ثُضٞص٣غ ص جٝثُظ٬دز ثُذ٣ٞ٤٘ز ُِؾض٣تز , ث١ ثٜٗ

 ث٫ٌُضش٢ٗٝ ك٢ ٓؾٔٞػز ٖٓ ثُٟ٘ٞ ٝث٫ٌُضشٝٗجس 
(89 )

 ًٔج ك٢ ثُٔؼجدُز : 

  1-24........................................................................... ................. 
     

 
=  ƞ 

ٖٓ خ٬ٍ ثُٔؼجدُز ثػ٬ٙ ث٠ُ ثٗٚ ُِظ٬دز ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ػ٬هز ٝع٤وز ٣ٌٖٔ ث٫شجسر     
 (90 )

ٓغ ه٤ٔز 

ٓغ ه٤ْ ثُطجهجس ثُٔذثس٣ز , ف٤ظ دض٣جدر كؾٞر ثُطجهز صضدثد  ٝدجُضجEnergy Gab٢ُ  كؾٞر ثُطجهز 

ثُقجُز ثُظِذز  ثُظ٬دز ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ُِؾض٣تز . ٓٔج ٣ٞف٢ ث٠ُ ثعج٤ُخ ؽذ٣ذر ك٢ كْٜ ٝصلغ٤ش
(91 )

.  

 

                                         Electrophilicity   (Ѡ)الاٌىزسوفيٍيخ  1-8-5

 دجس ٝؽٔجػضٚإٕ ٓجؽجء دٚ ثُؼجُْ      
(78)

 Parr and co-workers  ّصؼذ٤ش  1999ػج ٖٓ

 :  ث٥ص٢ س٣جػ٢ ُٞطق ث٫ٌُضشٝك٤ِ٤ز

1-25 ........................................................... ...................= 
        

        
 

  

  
  = Ѡ 

ٖٓ خ٬ُٜج ث٠ُ ًْ ٖٓ ثُٔؼِٞٓجس  صْ ثُضٞط٣َذػْ ٖٓ ث٤ٔٛز ٓؼشكز ثُطجهجس ثُٔذثس٣ز ٝثُض٢ 

ُذسثعز ثُؾض٣تز 
(92) 

ثُٔوذسر ث٫ؽٔج٤ُز ُؾزح  : ثٜٗج ٠ٝخجطز ثٕ ث٫ٌُضشٝك٤ِ٤ز صؼشف ػِ

(93) ث٫ٌُضشٝٗجس ٗقٞ ثُؾض٣تز
, ٣ٌٖٝٔ ٓؼشكز ثُٔٞثهغ ثُلؼجُز ٝثُض٢ صؾزح ث٫ٌُضشٝٗجس ٗقٞٛج  

 كز ثٌُضش٤ٗٝز ٓ٘خلؼز .٢ٛ صِي ثُزسثس ك٢ ثُٔٞثهغ ثُلؼجُز ُِؾض٣تز ٝثُض٢ صقَٔ ًغج
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 Thermodynamic Functionsاٌدواي اٌثسِىديٕبِيىيخ                       1-9

 298,15  ؽٞ ٝدسؽز فشثسر 1دجػضذجس ثُ٘ظجّ ٓؼضٍٝ ٝصقش ظشٝف ه٤جع٤ز ٖٓ ػـؾ           

Uثُو٤جع٤ز  ثُغشٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓزذٝثٍ ثُٖٓ ؿجص ٓغج٢ُ صْ فغجح  ٝثفذ ًِلٖ ٍُٝٔٞ
0

 ٝ H
0

 ٝ S
0

 ٝA
0

 

ٝG
0

ثُٔخضضٗز ك٢ ث٫ٝثطش  )ٝدئٛٔجٍ ثُطجهز ث٫ٌُضش٤ٗٝز  دٞثعطز ثُٔؼجد٫س ث٫فظجة٤ز 

 ( ُظـش ه٤ٜٔٔج .  ثُٔٞؽٞدر ك٢ ٟٗٞ ثُزسثس ( ٝثُطجهز ث٣ُٝٞ٘ز ) ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز

 Vibrational Frequencies صٔش ث٫عضؼجٗز دضشددثس ث٫ٛضضثص     
 

 A ,Bٝثُغٞثدش ثُذٝسث٤ٗز 

,C Rotational Constant  ُقغجح ػضّ ثُوظٞس ثُزثص٢Moment of inertia  ٝدغ٬ط

 Ia ,Ib ,Icٓقجٝس ٌَُٝ ؽض٣تز 
 
. 

ثُو٤جع٤ز  ثُغشٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓزذٝثٍ ثُثُٔؼجد٫س ث٫فظجة٤ز ثُض٢ ثعضخذٓش ُقغجح ٝ    
(63,53,52,41)

 . 

U
0

total= U
0
trans+ U

0
rot+ U

0
vib+ U

0
elec+ U

0
nucl  …………..…….….….…  1-26 

U
0

trans=1.5RT …………….………………………………….………  1-27 

U
0

rot=1.5RT ………….…..……………………………….…………  1-28

3 6
0

1 1i

N
i

vib X
i

RTX
U

e








  …………………………………..………..…..  1-29 

 
1.44

i

hc
X

kT T

 
   ……………..….……………………...………….  1-30 

H
0
= U

0
total + RT …………………………………………..………… 1-31 

S
0

total= S
0

trans+ S
0

rot+ S
0

vib+ S
0

elec+ S
0

nucl …………………...……..…. 1-32 

 
 

3

2
0

2

0

25
ln

2
trans

mkT RT
S R

N h


 
  
 
  

 ……………………....……….. 1-33 

 ……………………………..… 1-34 
   

1 3
2 2 2 2

0

3

8 83
ln

2

X Y Z

rot

I I I kT
S R

 



 
 

  
 
 
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………………………………... 1-35  
3 6

0

1

ln 1
1

i

i

N
Xi

vib X
i

X
S R e

e






 
    

 

G
0
 = H

0
 - TS

0
  ……………………………………………………… 1-36 

A
0
 = U

0
 - TS

0
  ……………………………………………………… 1-37 

 إر إٔ : 

U
0

H ٝثُطجهز ثُذثخ٤ِز ثُو٤جع٤ز  :
0

S ٝث٫ٗغجُذ٢ ثُو٤جعـــ٤ز  :
0

G ٝث٫ٗضشٝدــ٢ ثُو٤جع٤ز  :
0

دثُز  :

A ًٝذظ ثُو٤جع٤ز 
0

ػذد ثُضٔجعَ ُِؾض١ء : σ ٝػضّ ثُوظٞس ثُزثص٢ : Iُِٜٝٔٞضض ثُو٤جع٤ز ٤دثُز ٛ :

ٝ N0 : ٝٝػذد ثكًٞجدس k : ٕٝعجدش دُٞضضٓج R : ثُؼجّ ُـجصثسثعجدش ٝ T : دسؽز ثُقشثسر

 .دجٌُِلٖ

 

                            Theoretical Chemistryاٌىيّيبء إٌظسيخ         1-10

٢ٛ ثُٞطق ثُش٣جػ٢ ٤ٔ٤ٌُِجء      
(94 )

, ٝصضؼِن دجُطشثةن ثُش٣جػ٤ز ٓغ ثُوٞث٤ٖٗ ث٫عجع٤ز ك٢ 

ثُل٤ض٣جء ُٞطق ٝدسثعز ث٫ٗظٔز ٝثُٔشجًَ ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز 
(52 )

, ٝصؼضٔذ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُ٘ظش٣ز ك٢ فغجدجصٜج 

ػ٠ِ ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ 
(95 )

, ٝصؼضذش ٝثفذر ٖٓ ثعشع ث٤ُٔجد٣ٖ صوذٓجا د٤ٖ ثُؼِّٞ ثُطذ٤ؼ٤ز ث٤ُّٞ 
(96 )

 ,

 ٝ Martin Karplus  ٝMichael Levittٌَُ ٖٓ  2213 ث٤ٔ٤ٌُجء ُؼجّؽجةضر ٗٞدَ ك٢  ٓ٘قش

Arieh Warshelك٢  ٞثُضط٣ٞشْٛ ٗٔجرػ ٓضؼذدر ثُ٘طجهجس ٧ٗظٔز ٤ٔ٤ًجة٤ز ٓؼوذر , ف٤ظ ٗؾق

ثؽجس دسعْٜ ُِضلجػ٬س ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز, ك٢ ثُؾٔغ د٤ٖ ثُل٤ض٣جء ث٬ٌُع٤ٌ٤ز ث٤ُ٘ٞص٤٘ز ٝثُل٤ض٣جء ث٤ٌُٔز 

 ثُض٢ صقٌٜٔج هٞثػذ ٓخضِلز صٔجٓج .

 ٬ًJohn A.Pople  ٝWalterا ٖٓ  1998ًٔج ٝهذ ٗجٍ ؽجةضر ٗٞدَ ٤ٔ٤ٌُِجء ك٢ ػجّ      

Kohn ٗ٢ ُضط٣ٞشٙ ٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز ُضط٣ٞش ث٧ٍٝ ؽشهجا ك٢ ٤ٔ٤ًجء ثٌُْ , ٝثُغجDFT 
(97,73-

99 )
 , ٝٛزث ٣ذ٤ٖ ث٤ٔٛز ٛزث ثُٔؾجٍ ك٢ ػِْ ث٤ٔ٤ٌُجء . 
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                     Computational Chemistryاٌىيّيبء اٌحبسىثيخ          1-11

٢ٛ أفذ كشٝع ث٤ٔ٤ٌُجء ثُ٘ظش٣ز ٝثُض٢ ٗوِش ثُضؾجسح ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ث٠ُ ػجُْ ثُلؼجء ث٫ٌُضش٢ٗٝ ,      

دج٫ػضٔجد ػ٠ِ ٝطق ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ُِؾض٣تجس 
(122 )

ثُضوش٣خ  ٓج ٣ؼشف, ٝصغضؼَٔ ُزُي 

approaches  ٝأapproximations 
(122,94 )

, ٝٛٞ ٝطق س٣جػ٢ ٣غضخذّ ك٢ ثُ٘ظش٣جس  

ُٞطق ٝفَ ثُظٞثٛش ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز 
(33)

إٕ ُِقٞثع٤خ دٝسثا ٜٓٔجا ك٢ ث٧عضؼٔج٫س ثُضطذ٤و٤ز ُؼّٔٞ  . 

ؽشم ث٤ٔ٤ٌُجء ثُ٘ظش٣ز 
(44 )

ثر ػجدُش ث٤ٔٛز ثٗذٞدز ث٫خضذجس ػ٘ذ ث٤ٔ٤ٌُجة٤٤ٖ ٓغ ث٤ٔٛز ثٌُٔذ٤ٞصش 

ل٢ ٓطِغ ثُغض٤٘٤جس ٖٓ ثُوشٕ ثُٔجػ٢ ثطذقش ثُقٞثع٤خ ك٢ ثُضٌٜٖ د٘ضجةؼ ثُضؾجسح ثُضو٤ِذ٣ز , ك

ٓض٤غشر ٨ُؿشثع ثُؼ٤ِٔز 
(101 )

, ٝصؼضٔذ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ػ٠ِ صٌُ٘ٞٞؽ٤ج ثُقجعٞح , ٣ٝؼط٢ 

 data storageث٤ٔ٤ٌُجة٤ٕٞ ثٛضٔجٓج ُٜزٙ ثُضٌُ٘ٞٞؽ٤ج , ٝخظٞطج ك٤ٔج ٣ضؼِن دٞفذثس ثُخضٕ 

ًٝزُي  graphical displayثُؼشع  ٝ ثؽٜضر processor speedٝعشػز ثُٔؼجُؼ 

 programs softwareثُذشٓؾ٤جس 
 (122)

 ًذ٤شثُ٘ضجةؼ ثُٜٔٔز ثُض٢ ٣ضْ ثُض٘ذؤ دٜج صؼضٔذ دشٌَ  . 

ػ٠ِ ث٫ٌٓج٤ٗز ٝث٫عض٤ؼجد٤ز ثُقجعٞد٤ز 
(121 )

ُقَ ثُٔغجةَ ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز دؤعشع ٝهش ٝثهَ ًِلز , ف٤ظ 

ٝثُض٢ ٗضؾش دجعضؼٔجٍ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ثصدثد ػذد ث٫دقجط ثُٔ٘شٞسر ك٢ ثُغ٤ٖ٘ ث٧خ٤شر 
(122 )

 . 

 structuresضغضؼَٔ ُقغجح د٤٘ز ثُٔشًذجس كثٓج ثعضؼٔج٫س ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ك٢ٜ ًغ٤شر ,      

, ًٝزُي ثُض٘ذؤ دٞثفذ ثٝ ثًغش ٖٓ ثُخٞثص ثُؾض٣ت٤ز 
(124,123)

ِلْٜ ٝثُض٘ذؤ دغِٞى ُ, ًزُي صغضؼَٔ  

ث٫ٗظٔز ثُؾض٣ت٤ز 
(95 )

ُٝضٞػ٤ـ ظٞثٛشٛج ث٬ُٔفظز, 
 

, ًزُي ٣ٌٖٔ ثٕ صطذن ُذسثعز فج٫س 

 biomoleculesصضؼِن دٔؾج٫س ٓغَ ثُؾض٣تجس ثُق٣ٞ٤ز 
(105 )

, ٓغَ صقذ٣ذ ث٫ط٘جف ثُذشٝص٤٘٤ز 

ٝصلغ٤ش ثٗطٞثء ثُذشٝص٤ٖ ٝؿ٤شٛج 
(38 )

polymers ثُذ٤ُٞٔشثس  ٝ
(125 )

ثًضشجف ث٧د٣ٝز  ٝ

(125,94,38 )
 thin filmشه٤وز ٓغَ ث٫ؿش٤ز ثُ inorganic materialsك٢ ثُٔٞثد ث٬ُػؼ٣ٞز ٝ 

 superconductorٝثُٔٞط٬س ثُلجةوز  light emitting materialsٝثُٔٞثد ثُذجػغز ػٞة٤جا 

magneto resistancesٝثُٔٞثد ثُٔوجٝٓز ُِٔـ٘طز  catalystsٝثُؼٞثَٓ ثُقلجصر 
 (128,125 )

 ,

ثُذطجس٣جس ثُوجدِز ٩ػجدر ثُشقٖ 
(126 )

ك٢ فَ ثُٔشجًَ صغضخذّ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ًزُي  .

ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ثُطذ٤ز 
(45)

 DNAصؤعشثس ثُـ  ٝ 
(107 )

ثُضؤعش د٤ٖ ث٣٫ٞٗجس ٝثُذشٝص٤٘جس  ٝ
(128 )

ٝك٢  

 mutagenicityدسثعز ٝثُض٘ذؤ دلجػ٤ِز ثُضطل٤ش ثُؾ٢٘٤ 
(38)

 nano scaleٝثُٔٞثد ثُ٘ج٣ٞٗز  
(129 )

ٝ 

ثُض٘ذؤ دخٞثص ص٣ٞس ثُضشق٤ْ 
(110 )

ٝك٢ ث٣ؾجد ثُطجهز ٝثُذ٤٘ز ُِؾض٣تجس ٝثعضٔغجٍ ثُذ٤٘ز ثُلشثؿ٤ز 

ؽجهجس  ٝٝك٢ ث٣ؾجد صشث٤ًخ ٝؽجهجس ثُقج٫س ث٫ٗضوج٤ُز  geometry optimizationُٜج 

جس ٤ٌٓج٤ٌ٤ٗ ٝ multipole momentثُؼضّ ٓضؼذد ث٫هطجح  ٝثُشق٘جس ثُزس٣ز  ٝث٫ٝثطش 
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ثُضلجػ٬س ٝثُخٞثص ثُط٤ل٤ز 
(111)

 ٝ electrostatic potentialثُؾٜذ ث٫ٌُضشٝعضجص٢ٌ٤  ٝ 

صشددثس ث٫ٛضضثص 
(112 )

ثُخٞثص  ٝ NMRؽ٤ق ثُش٤ٖٗ ث١ُٝٞ٘ ثُٔـ٘جؽ٤غ٢  ٝؽ٤ق سثٓجٕ  ٝ

ثٌُٜشٝعِذ٤ز  ٝ ؽٜٞد ثُضؤ٣ٖ ٝث٫ُلز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٝٓغجُي ثُضلجػ٬س  ٝث٫عضوطجد٤ز  ٝثُٔـ٘جؽ٤غ٤ز 

 ٝ ث٫ٌُضشٝك٤ِ٤ز ٝط٬دز ٤ُٝٞٗز ثُؾض٣تز
(89,74)

ثُخٞثص ثُغطق٤ز ُِؾض٣تجس  ٝثُقجُز ث٫ٗضوج٤ُز  ٝ 

molecular surface ٝ  ثُضؤعش د٤ٖ ثُٔجدر ث٫عجط ٝث٫ٗض٣ْ  ٝثُلؼج٤ُز ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز
(45 )

, ًزُي 

صغضخذّ ُلْٜ ثُؼ٬هز د٤ٖ ثُضش٤ًخ ثُذ٘جة٢ ُِؾض٣تجس ٝد٤ٖ ثُٞظ٤لز ك٢ ث٫ٗظٔز ثُذج٣ُٞٞؽ٤ز 
(113)

 

 ٝؿ٤شٛج . 

ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز د٤٘ش ٓج٤ٛز ث٤ٔ٤ٌُجء      
(68 )

عٜٔش دشٌَ ًذ٤ش ك٢ ثُٞطٍٞ ث٠ُ كْٜ ثُؼ٬هز أ, 

د٤جٗجس ٝٓلج٤ْٛ ٜٓٔزٓج صٞكشٙ فج٤ُج ٖٓ د٤ٖ ثُضش٤ًخ ٝثُخٞثص ُِٔشًذجس ٖٓ خ٬ٍ 
 

صظ٘ق , 

ثًغش ٖٓ ط٘ق , ٝثفذ ٖٓ ثٜٛٔج ٓج ٣ؼشف دـ ث٤ٌُٔٞٓؼِٞٓجص٤ز  ث٠ُ ٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤زث

Chemoinformatics informatics  ٝثُز١ ٣ٌٖٔ صؼش٣لٚ ػ٠ِ ثٗٚ كشع ٖٓ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُ٘ظش٣ز

(114 )
ٌَ ثٌُضش٢ٗٝ , ٝثُز١ ٣طذن ثُضو٤٘جس ثُقجعٞد٤ز ثُض٢ صؼجُؼ ثُٔؼِٞٓجس ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز دش

(115 )
 ,

دؤعضؼٔجٍ ثُطشثةن ثُٔؼِٞٓجص٤ز ُـشع فَ ثُٔشجًَ ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز 
(118,117,116 )

, ٝدضؼذ٤ش ثخّش صطذ٤ن 

صٌُ٘ٞٞؽ٤ج ثُٔؼِٞٓجس ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء 
(119 )

, ف٤ظ ٣ضْ إًضشجف ٝصشؽٔز ٝٓؼجُؾز ثُٔؼِٞٓجس ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز 

ث٤ٌُٔٞٓؼِٞٓجص٤ز صخضِق ػٖ ٓذذأ ثُضؾش٣خ ٝث٬ُٔفظز , 
(116)

, ف٤ظ صضؾ٘خ ًَ ثُخطٞثس ثُٔضذؼز  

ًٜٞٗج صؼضٔذ ػ٠ِ هجػذر د٤جٗجس ٛجةِز ثُؼذد ُِٔشًذجس , كل٢ ثُٞهش ثُقجػش ٛ٘جُي ثًغش ٖٓ  ٚك٤

٤ِٕٓٞ ٓشًخ ٓؼشٝف , ًَٝ ٛزٙ ثُٔشًذجس ُٜج خٞثص ٤ٔ٤ًجة٤ز ٝك٤ض٣جة٤ز ٝدج٣ُٞٞؽ٤ز , ٛزٙ  41

ط ٓؾج٫س سة٤غز ثُخٞثص صغضخذّ ٝصطذن ك٢ فغجدجس ث٤ٌُٔٞٓؼِٞٓجص٤ز ك٢ ع٬
(116 )

 , ًٝج٫ص٢ : 

 ٤ٌٔQSAR)) Quantitative structure-activityز د٤ٖ ثُضش٤ًخ ٝثُلؼج٤ُز ك٢ ثُؼ٬هز ثُ .1

relationships  ثٝ ثُؼ٬هز د٤ٖ ثُضش٤ًخ ٝثُخجط٤ز((QSPR Quantitative structure-

property relationships  ٌُْٝثُٔغض٘ذر ػ٠ِ ٝطق ٤ٔ٤ًجء ث
(122 )

ٝصغضؼَٔ ُـشع , 

ٝثُلؼج٤ُز ثُذج٣ُٞٞؽ٤ز   3D structureثُض٘ذؤ دجُضش٤ًخ ثُغ٬ع٢
(122,121 )

, خظٞطجا ُِض٘ذؤ 

دضظ٤ْٔ ثُٔشًذجس رثس ثُلؼج٤ُز ثُظ٤ذ٤ٗ٫ز 
(45 ,96)

  . 

صظ٤ْٔ ٝصخط٤ؾ ثُضلجػ٬س ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٝصلجػ٬س ثُضخ٤ِن ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز  .2
(116)

  . 

رثس كجةذر خجطز ك٢ صٞك٤ش ثُٔؼِٞٓجس ك٢ ٓؾجٍ ك٢ د٤جٕ ٝصٞػ٤ـ ثُضشث٤ًخ , رُي ثٜٗج  .3

 IR , NMR and Mass spectraث٫ؽ٤جف ٓغَ 
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  The Main Methods inخ في ويّيبء                     اٌطسائك اٌسئيس 1-12

      Computational Quantum  Chemistry         اٌىُ اٌحبسىثيخ         

 إٕ ثدشص ثُطشثةن ثُٔغضخذٓز ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ٢ٛ : 

                                             MM     Molecular Mechanicث٤ٌُٔج٤ٗي ثُؾض٣ت٢  -1

                                       MD           Molecular Dynamicsي ثُؾض٣ت٢ ٣ٓ٤٘جثُذ -2

                                             Semiempirical Methodsثُطشم ثُشذٚ صؾش٣ذ٤ز     -3

                                                                 Ab Initio Methodsثُطشم ثُضجٓز    -4

                               DFT       Density Functional Theoryٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز  -5

 

 MM                         Molecular Mechanicاٌّيىبٔيه اٌجصيئي  1-12-1

ػجَٓ ٛجِٓضٕٞ ثٝثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز دذ٫ا  ٫ صغضؼ٢َٛٔ ٤ُغش ٖٓ ؽشثةن ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ف٤ظ ثٜٗج      

 springsػٖ رُي ك٢ٜ صظٞس ثُؾض٣تز ػ٠ِ ثٜٗج ٓؾٔٞػز ٖٓ ثٌُشثس صشصذؾ دذؼؼٜج د٘ٞثدغ  

ّٞ عٞثدش ثُوٟٞ ـض٣تز ٖٓ خ٬ٍ ٓلٜـز ُِؾــذثس ثُطجهـٖ ٓوـذش ػـ٢ ث٫ٝثطش , ٣ٝؼـٝثُض٢ ٛ

ذد ٝث٫ٗق٘جء ُضِي ثُ٘ٞثدغ , ٣ٝضٌشس ثُقغجح ُقج٫س ثُضٔذد ٝث٫ٗق٘جء ُضِي ثُ٘ٞثدغ ُـج٣ز ـُِضٔ

ثُٞطٍٞ ث٠ُ ثٝؽؤ ؽجهز 
(123,73 )

. 

                  MD          Molecular Dynamicsاٌجصيئي  اٌديٕبِيه 1-12-2

ثُؾض٣ت٢ ػ٠ِ كٌشر ٓقجًجر ثُظشٝف ثُضؾش٣ذ٤ز ُِزسثس ثٝ ثُؾض٣تجس   ثُذ٣٘ج٤ٓيغض٘ذ ٣     

ٝثُٔؼضٔذر ػ٠ِ ثُـضٖٓ ٓغـَ ثُقشًـز ٝث٫ٛضـضثص ٝثُذث٣ـ٘ٔي ٝٓغـجس ثُضـلجػَ 
(124,95)

ٝفغجدجس ,  

ٝ  Alder ٝٗشث٣ش ٝثُذ٣ش ٖٓ هذَ ثُؼج٤ُٖٔ 1957٘ٔي ثُؾض٣ت٤ز ٝثُض٢ دذأس ٧ٍٝ ٓشر ػجّ ـثُذث٣

Wainwright 
(126,125 )

ٛزٙ ثُقغجدجس ٝثُض٢ ٢ٛ صطذ٤ن ُوٞث٤ٖٗ ثُقشًز ػ٠ِ ثُؾض٣تجس 

(126,112,73 )
ثُوجٕٗٞ ثُغج٢ٗ ٤ُ٘ٞصٖ , ٓغَ 

(124)
, ثٝ ٓؼجدُز ششٝدٌٗش ثُٔؼضٔذر ػ٠ِ ثُضٖٓ  

(127 )
, 

 ثُذ٣٘ج٤ٌ٤ٓزٝصطذن ٛزٙ ثُوٞث٤ٖٗ ك٢ ًَ ٗوطز ٖٓ ٗوجؽ ثُضـج٣ش 
(124 )

 ظق ثُذث٣٘ٔي٣, ف٤ظ 

 ثُذهجةن ٝٗض٤ؾز صغجسع صِي ثُؾض٣ت٢ ثُؼ٬هز د٤ٖ ثُوٟٞ ثُٔؤعشر ػ٠ِ ثُذهجةن
(128 )

, ٖٝٓ صطذ٤وجس 

ثُذث٣٘ٔي ثُؾض٣ت٢ ٓقجًجر فشًز ث٫ٗض٣ْ , ًضـ٤ش شٌِٚ ػ٘ذ ث٫سصذجؽ دجُٔجدر ث٫عجط , ثٝ فشًز 

ٓؾج٤ٓغ ؽض٣تجس ثُٔجء فٍٞ ثُؾض٣تز ثُٔزثدز
 

, ًٝزُي ٣غضخذّ ك٢ ٓقجًجر ث٫ٗظٔز ثُٔضؼٔ٘ز 



 الفصل الاول                                                                          المقدمة

 

19 
 

DNA ٝ  ثُذِٞسثس ثُغجةِزliquid crystals ٝ  ث٫ؿش٤ز ثُذ٤٘ٛز  ٝثُذ٤ُٞٔشثسlipid 

membranes 
(126 )

 . 

 Semiemperical Methods                       اٌطسق شجه اٌزجسيجيخ 1-12-3

 ع٤ٔش ًزُي ٧ٜٗج صؤخز دؼغ ثُو٤ْ ثُضؾش٣ذ٤ز ٓغَ ثُطجهز ٝفشثسر ثُض٣ٌٖٞ ٝث٫شٌجٍ ثُذ٣ٞ٤٘ز     

ٝصشدطٜج دجُطشثةن ثُش٣جػ٤ز ُِقظٍٞ ػ٠ِ ثكؼَ ثُو٤ْ ً٘جصؼ ٖٓ ثُقغجح 
(73 )

 شِٛٔ, ًٔج ٝأ

ث٫ٌُضشٝٗجس ثُذثخ٤ِز ُِ٘ظجّ أ١ إٕ ػــذد ث٫ٌُضشٝٗجس ثُٔقغٞدز صٔغَ ػــذد ثٌُضشٝٗجس ثُضٌجكؤ 

 كوؾ ٝٛزث دذٝسٙ ٣خضضٍ ٝهش ثُقغجح دشٌَ ًذ٤ش ٌُٞٗٚ ثخضظش ثُؼذ٣ذ ٖٓ ثُضٌج٬ٓس .

ٝثفذر ٖٓ ؽشم فغجح ٤ٌٓج٤ٌٗج ثٌُْ ثُٜٔٔز ُقَ ٓؼجدُز ششٝدٌٗش  ثُطشم ثُشذٚ صؾش٣ذ٤ز     

ضٌج٬ٓس ُِ ٛجٍ ٓغ دؼغ ثُضوش٣ذجس –سٝصٜجٕ كٞى ٝ -ػضٔذس ػ٠ِ ٓؼجد٫س ٛجسصش١ثُض٢ ث

ُٞطق خظجةض ث٩ٌُضشٕٝ ك٢ ثُزسر أٝ ثُؾض٣تز ٝإٛٔجٍ دؼغ فذٝد ػجَٓ ٛجِٓضٕٞ
 (129 )

, 

ًجٗش فغجدجس ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ ٓقذٝدر ث٫عضخذثّ  دغذخ ثُضؼو٤ذثس ثُض٢ ص٬صّ فَ ٓؼجدُز ف٤ظ 

صضطِخ ثُٞهش ثُط٣َٞ ؽذثا ًٝزُي ٝؽٞد فجعذز رثس رثًشر ًذ٤شر ,  ششٝدٌٗش ُٜزٙ ث٧ٗظٔز ف٤ظ

ُزث ُؾؤ ثُذجفغٕٞ ك٢ ٤ٔ٤ًجء ثٌُْ  إ٠ُ عذَ ثُضوش٣خ ُٔؼجُؾز ٛزٙ ثُٔؼؼِز كؼٔذٝث ػ٠ِ إؽشثء 

ٛجٍ , ف٤ظ ثعضخذٓٞث دؼغ ثُو٤ْ  –صوش٣خ ػِـــ٠ ثُضٌج٬ٓس ثُٞثسدر ػٖٔ ٓؼجُؾـــز سٝصٜــجٕ 

.٤ُMulliken   R.Sٌجٕٞز ُِضوش٣خ ٖٓ هذَ ثُؼجُْ ث٧ٓش٢ٌ٣ ٓثُضؾش٣ذ٤ز ًٝجٗش أٍٝ ٓقجُٝ
(130)

 

 ٛجٍ . –ػ٠ِ صٌجَٓ ثُض٘جكش ػٖٔ ٓؼجُؾز سٝصٜجٕ 

ثُقغجح ثُضجّ ًٔج رًش أػ٬ٙ كئٜٗج  مدطش زا دجُذغجؽز ٝثُغُٜٞز ٓوجسٌُٕٗٝٞ ٛزٙ ثُطشم صٔضجص      

صغضخذّ دشٌَ ٝثعغ ؽذثا ك٢ دسثعز ثُضش٤ًخ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ٝثٌُغ٤ش ٖٓ ثُخظجةض ُِؾض٣تجس 

 ٝثُظلجس ثُل٤ض٣جة٤ز
(112,96)

ًقغجح ثٌُغجكز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٝثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢  
(122,73)

ٝث٧ُلز  

ضخذّ ٛزٙ ثُطش٣وز دظٞسر أٝعغ ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٝفشثسر ثُض٣ٌٖٞ ٝثُذٝثٍ ثُغشٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز ًٔج ٝصغ

ثُقغجح ثُضجّ ُذسثعز ثُٔشًذجس رثس ثُٞصٕ ثُؾض٣ت٢ ثُؼج٢ُ مٖٓ ؽش
 (122,71 )

. 

 ,Hückel, PPP, CNDO ٝٛ٘جُي ثُؼذ٣ذ ٖٓ ثُطشم ثُشذٚ ثُضؾش٣ذ٤ز ٖٝٓ ٛزٙ ثُطشم ٓج ٢ِ٣ :

INDO, ZINDO, SINDO1, PRDDO, AM1, PM3, TNDO, SAM1
 (50,43,41)  

 

,ZDO,NDDO,PCILO,MNDO,MINDO,[MINDO1,2,3(FORCES)]
   (121,94,73)  
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                        Ab Initio Methods                        اٌزبِخاٌطسق  1-12-4

 ٬ص٤٘٤ز "ٓ٘ز ثُذذث٣ز"ُدج  "ab initio"ٝصؼ٢٘        
(131,123,43,41)

ٝصذٍ ثُقغجدجس ٝكوٜج ػ٠ِ  , 

ثػضٔجد٣ضٜج ػ٠ِ ثُٔذجدا ٝثُوٞثػذ ث٫عجع٤ز ف٤ظ ثٗ٘ج ٗذذأ ٖٓ ثُغٞثدش ثُل٤ض٣جة٤ز ٓغَ )عشػز 

ٓٞهغ ًٝضِز ثُ٘ٞثر( ُقغجح ثُخظجةض ثُؾض٣ت٤ز  شق٘ز ًٝضِز ث٫ٌُضشٕٝ ٝ ٝ عجدش د٬ٗي ٝ ثُؼٞء

دطشثةن ٓخضِلز  ٝثُقظٍٞ ػ٠ِ ثُذ٤٘ز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ُِزسثس ثٝ ثُؾض٣تجس ثُٔقغٞدز
(123)

, ٝثُض٢  

ُِؾض٣تز  ؿ٤ش ثُٔؼضٔذر ػ٠ِ ثُضٖٓ صوّٞ ػ٠ِ ثعجع٤جس ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ , ث١ فَ ٓؼجدُز ششٝدٌٗش

(132,43)
ٍٛٞ دٕٝ ثٛٔجٍ ثٝ صوش٣خ ث١ ٖٓ  –كٞى ٝ سٝصٜجٕ  –ٝصغضخذّ ٓؼجد٫س ٛجسصش١  , 

ثُضٌج٬ٓس ثٝ ث١ فذ ٖٓ فذٝد ػجَٓ ٛجِٓضٕٞ 
(95) 

 ab initio, ُٜزث ٗؾذ ثٕ ؽشم ثُقغجح ثُضجّ 

دجُضؼو٤ذ ٝخظٞطج ُِؾض٣تجس ثٌُذ٤شصوضشٕ دثةٔج 
 
ك٢ خٔغ٤٘٤جس ثُوشٕ ٛزٙ ثُطش٣وز ٗشؤس  .

ثُٔجػ٢ 
(133 )

 ٢ٛHF ؽشم ٛجسصش١ كٞى  ab initio, ٝإٕ ثدغؾ ٗٔٞرػ ُِـ 
(134)

, ٝثُض٢  

صلضشع ثٕ ث٫ٌُضشٕٝ ٣ضؤعش دٔؼذٍ صؤعش ًَ ث٫ٌُضشٝٗجس ث٫خشٟ 
(131 )

, ٖٝٓ ٗوجؽ ثُؼؼق ك٤ٜج 

ثٜٗج صؼجُؼ ًَ ثٌُضشٕٝ دشٌَ ٓ٘لظَ
 

دئٛٔجٍ ؽجهز ثُضشثدؾ , ٝثخلجهٜج ثُٔضؼِن 

 electron correlation energyث٫ٌُضش٤ٗٝز
(136,135,112,123,96)

ك٤ٔج ػذث ثُٔضطِخ ٖٓ صِي ,  

ثُطجهز ُوجػذر دج٢ُٝ ٬ُعضذؼجد كجٗٚ ٣ضْ فغجدٜج ٝكن ٛزٙ ثُطشم 
(138,137 )

, ٌُٜٝ٘ج صؼضذش ؽش٣وز 

ٜٓٔز ؽذثا , رُي ثٜٗج كضقش ثُطش٣ن ُِ٘ظش٣جس ثُٔضطٞسر ٝثُض٢ ػ٤ٌ٘ش دقَ ٓؼجدُز ششٝدٌٗش 

دقٍِٞ ثًغش دهز 
(131 )

ثػطجةٜج ٗضجةؼ ٓل٤ذر ك٢ ٓؾجٍ ثُٔوجسٗز دجُ٘ضجةؼ ثُٔغضقظِز ٖٓ  كؼ٬ا ػٖ, 

ثُضؾش٣خ , ثٝ صل٤ذ ك٢ ثػطجء ٓؼِٞٓجس ػٖ ثُؾض٣تجس ثُض٢ ُْ صقؼش دؼذ 
(41 )

 . 

ٝهذ دٌسعش ؽجهز ثُضشثدؾ ث٫ٌُضش٤ٗٝز ٝفذد ٛزث ثُخَِ ك٢ فغجح ثُطجهز ف٤ظ صْ ٝطلٚ ٖٓ      

Löwdin (139 ) ُٞدٕ هذَ ثُؼجُْ
ط ؽجهز ثُضشثدؾ دغذخ فشًز ث٫ٌُضشٕٝ دؤعِٞح ٓض٘جعن ذ, صق

 HFثُطجهز ثُلؼ٤ِز صٌٕٞ ثهَ ٖٓ ثُطجهز ثُٔقغٞدز ٝكن ؽش٣وز كؤٕ ٓغ دجه٢ ث٫ٌُضشٝٗجس , ُزث 

(135 )
, ف٤ظ ٣ٌٖٔ ٓؼشكز ٓوذثس ؽجهز ثُضشثدؾ ٖٓ خ٬ٍ ثُلشم د٤ٖ ثُطجهز ثُضؾش٣ذ٤ز ثُٔؼذٞؽز 

 HFٝثُطجهز ٝكن ؽش٣وز 
(139,132,131,96, 141,142 )

 . 

Ecorr = Eexact – EHF ………………………..……………………….. 1-38   

 -ؽشم : ؽشم ٛجسصش١ زع٬ع ث٠ُصظ٘ق ؽشم ثُقغجح ثُضجّ ُِضش٤ًخ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ك٢ ثُـجُخ      

 Post- Hartree- Fockكٞى  ٝؽشم ٓج دؼذ ٛجسصش١ Hartree- Fock methodsكٞى 

methods   ٝؽشم ٓضؼذدر ثُٔظذسMulti- reference methods  ٖٝثُ٘ٞع ث٫دغؾ ٖٓ د٤ ,
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 Postكٞى  -. ٝٓغجٍ ُِطشم ٓج دؼذ ٛجسصشHF١ٛزٙ ث٫ٗٞثع ثُغ٬عز ٢ٛ ؽش٣وز ٛجسصش١ كٞى 

Hartree- Fock methods  ٗظش٣ز صش٣ٞش ُٓٞش دِغش ٞٛMoller Plesset 
(52,41 )

 . 

        DFT       Density Functional Theoryٔظسيخ دواي اٌىثبفخ  1-12-5

دجعضؼٔجُٜج ُٔؼجدُز ششٝدٌٗش ك٢ ثُقغجح , ٌُٖٝ  semiempiricalٝثُـ   ab initioصشجدٚ ثُـ     

ُقغجح ثُطجهز  electron density () ك٢ ثػضٔجدٛج ثٌُغجكز ث٫ٌُضش٤ٗٝز صخضِق ػْٜ٘ 

ث٫ٌُضش٤ٗٝز 
(41,43 )

, ٝثُضشث٤ًخ ُِؾض٣تز دذهز ػج٤ُز 
(142) 

ػ٠ِ فغجدجس  DFTفغجدجس  , ٝصلٌؼَ

HF  ٧ٜٗج صقغخ ؽجهز ثُضشثدؾ ث٫ٌُضش٤ٗٝز
(137)

, ٝثطذقش دذ٬٣ا ػٜ٘ج  
 

ف٤ظ ٣ٌٖٔ ٖٓ خ٬ُٜج 

فغجح ثُؾض٣تجس ثٌُذ٤شر
 

, ٧ٝٗظٔز ثُقجُز ثُظِذز 
(46)

ٗظجّ ػذد رسثصٚ فغجح  ٜج, ف٤ظ ٣ٌٔ٘ 

رسر  1222دقذٝد 
(143 )

٤ز , ُزث ثطذقش ثُطش٣وز ثُشجةؼز ُقغجح ثُخٞثص ُِقجُز ث٫سػ

 ab initioُِؾض٣تجس ثٌُذ٤شر , ٝدغذخ دهضٜج ثطذقش ثُذذ٣َ ػٖ ؽشثةن 
 
 . 

ُِضطذ٤ن ػ٠ِ ث٫ٗظٔز ث٫ٌُضش٤ٗٝزٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز صؼضذش ٗظجٓجا ٗجؽقجا      
 

, ٝثطذـ ُٜج كجػ٤ِز 

ٓضضث٣ذر ك٢ ٤ٔ٤ًجء ثٌُْ 
(144,41)

ُٔؼجُؾضٜج ٓشجًَ ٝثعؼز ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء  , ف٤ظ ثٜٗج صؼط٢ كٜٔجا  

ُِلؼج٤ُز ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز 
(145 )

, ٝثطذقش ثُطش٣وز ثُو٤جع٤ز ُذسثعز ثُضٞص٣غ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ٝثُطجهجس ُِقجُز 

ث٫سػ٤ز ٨ُٗظٔز ٓضؼذدر ث٫ٌُضشٝٗجس 
(138)

ُزث صغضؼَٔ ك٢ ثُقغجح ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء ,ثُل٤ض٣جء ,ػِْ  , 

ػذر كشٝع ك٢ ثُٜ٘ذعز ثُٔٞثد , ٝك٢ 
(146 )

ثُؾض٣ت٤ز ك٢ فغجدجس ث٫ٗظٔز ٛزٙ ثُ٘ظش٣ز صغضؼَٔ . 

ثُٔؼوذر
 

, ٫ٝهش ٗؾجفجا ٝثعؼجا ك٢ ثُض٘ذؤ دٔخضِق خٞثص ثُؾض٣تجس خجطز دٔج ُٚ ػ٬هز دجُٔشًذجس 

رثس ثُظِز دجُضو٤٘جس ث٫ف٤جة٤ز ٝثُظ٘جػجس ثُذٝثة٤ز 
(147,45 )

, ٝث٫د٣ٝز  , ف٤ظ ثعضؼِٔش ُٔؼجُؾز 

ثُٔشجًَ ثُذج٣ُٞٞؽ٤ز ٝث٤ٔ٤ٌُجة٤ز 
(148,147,113)

ٝثشذجٙ  , صغضؼَٔ ُذسثعز ثُٔٞثط٬س ثُلجةوز ٝ 

ثُو١ٞ ك٢ ث٫ٗظٔز ثُضغج٤ٔٛز ٝث٤ٗٞ٣٫ز ,  ثُضآطشثُٔٞط٬س , ثُؼٞثصٍ ثٌُٜشدجة٤ز , ثُٔؼجدٕ , 

, ثُذ٤ُٞٔشثس , ثًجع٤ذ ثُؼ٘جطش ث٫ٗضوج٤ُز  van der Waalsك٢ هٟٞ كجٗذسكجُض ثُضآطش ثُؼؼ٤ق 

, ثًجع٤ذ ٝٗج٣ضش٣ذثس ثُؼ٘جطش ثُضشثد٤ز 
(149 )

 ثُضآطش, ٓغَ  د٤ٖ ثُؾض٣تجس ثُضؤعشثس, دسثعز 

ث٤ُٜذسٝؽ٢٘٤ 
(152,39,15)

, ٝثُشذ ثُغطق٢ 
 

, ٝدشٌَ سثةغ ٧ًجع٤ذ ثُقذ٣ذ  , ٝثًجع٤ذ ثُٔؼجدٕ

magnetite  ثُلِض٣ز, ٝك٢ ثُٔشًذجس ثُض٘جعو٤ز ٝثُؼؼ٣ٞز 
(151)

, ٝدشٌَ ٝثعغ ؽذثا ك٢ دسثعجس  

ثُٔؾجٍ ثُظ٘جػ٢ 
(152)

ٝك٢ دسثعز ث٫ع٬ى ٝث٫ُٞثؿ ثُغ٤ٌٗٞ٤ِز  , 
(153)

, ٝفغجح ؽجهجس ثُٔٞثد  

ثُٔضلؾشر ٝثُضشث٤ًخ ثُ٘جصؾز ٜٓ٘ج ك٢ ثُظ٘جػز ثُؼغٌش٣ز
 

, كؼ٬ا ػٖ ثُظلجس ثُٔـ٘جؽ٤غ٤ز ٝثُؼضّ 

ثُٔـ٘جؽ٤غ٢ 
(154)

, ٝثؽ٤جف  هز ٝ صطجدو٤ٚ ٓغ ثُ٘ضجةؼ ثُؼ٤ِٔزدذ , ٝؽ٤ق سثٓجٕ IR, ٝؽ٤ق  

UV-Vis 
(136 )

ٝ NMR ر ٖٓ ش, ًزُي ُقغجح ث٫ٗجد٤خ ثُ٘ج٣ٞٗز ثُٔضٌٞٗز ٖٓ ؽض٣تجس ًذ٤
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PAHs 
(112 )

, ٝثُٔٞثةغ ؿ٤ش ثُٔضؾجٗغز 
 

ث٣ُٝٞ٘ز , ٝك٢ دسثعجس ثُل٤ض٣جء 
(144 )

 DFT, ٝثعذضش 

صٞثكو٤ز ػج٤ُز ٓغ ثُ٘ضجةؼ ثُضؾش٣ذ٤ز 
(149)

  . 

دشٌَ ٛجةَ دؼذ ٓج ثػ٤لش ث٠ُ ثُذشثٓؾ٤جس ثُشجةؼز ٓغَ  DFTصضث٣ذس فغجدجس        

Gaussian 
(48 )

 , ف٤ظ ثصدثد ػذد ث٫دقجط ثُٔ٘شٞسر دظٞسر ًذ٤شر خ٬ٍ ثُؼوذ٣ٖ ث٫خ٤ش٣ٖ .

      Quantum Mechanics and     ِيىبٔيه اٌىُ وِعبدٌخ شسودٔىس  13-1

Schrödinger Equation                                                                  

٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ : ٛٞ ٝطق س٣جػ٢ طق٤ـ ُغِٞى ث٫ٌُضشٝٗجس , ٖٝٓ خ٬ُٚ ٣ٌٖٔ ثُض٘ذؤ     

دظلجس ثُزسر ثُٔ٘لـشدر ثٝ ثُؾض٣تز دذهز , ٗشؤ ٛزث ثُؼِْ ٝصطـٞس ػ٠ِ ٣ذ ًَ ٖٓ ٛج٣ضٗذشى 

Heisenberg 
(155 )

٣ٝذػ٠ صٔغ٤ِٚ د٤ٌٔج٤ٗي ثُٔظلٞكجس 
(156)

 Dirac, ٝد٣شثى 
(157)

٣ٝذػ٠  

ٝطلٚ د٤ٌٔج٤ٗي ثُشٓٞص 
(158)

 Schrödinger, ٝششٝدٌٗش  
(159 )

٣ٝذػ٠ صٔغ٤ِٚ د٤ٌٔج٤ٗي ثُٔٞؽز 

(33 )
 , ٜٝٓ٘ج ثٗطِن ٤ٔ٤ًجء ثٌُْ . 1926, ٝث٫خ٤ش ثُز١ صٞطَ ث٠ُ ٓؼجدُضٚ ٓؼجدُز ششٝدٌٗش ػجّ 

ٓؼجدُز ششٝدٌٗش : ٝصغض٘ذ ؽشم ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ًِّٜج ػ٠ِ ثُقٍِٞ ثُضوش٣ذ٤ز ُٔؼجدُز      

ششٝدٌٗش ؿ٤ش ثُٔؼضٔذر ػ٠ِ ثُضٖٓ ٝثُض٢ ط٤ـضٜج ثُؼجٓز 
(162 )

. 

1-39..............................................................................
( , , ) ( , , )X Y Z X Y ZH E  

ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز ٝثُض٢ ٢ٛ ٝطق  ثٕ ٛزٙ ثُٔؼجدُز صٔغَ ٓؼجدُز ثُو٤ٔز ثُزثص٤ز , كجُذثُز ثُزثص٤ز ٢ٛ 

٫فضٔج٤ُز ٝؽٞد ثُذهجةن ك٢ ثُلشثؽ ٝصٔغَ ثُٔذثسثس ثُزس٣ز ٝثُؾض٣ت٤ز ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء , ٝثُو٤ٔز ثُزثص٤ز 

 ٢ٛE  َٓثُض٢ صٔغَ ثُطجهز , ٝثُؼجH  ٛجِٓضٕٞ ٖٓ ٓؼجدُز ٛجِٓضٕٞ ك٢ ثٌُْ ثُضو٤ِذ١

)ث٬ٌُع٢ٌ٤( ٝط٤ـضٜج 
(161 )

: 

1-40..................................................................................
2

2

2
H V


    

٣ٔغَ ثٌُضِز ثُٔخضضُز , ٝ ثر ثٕ      
V
ٝثٕ  ػجَٓ ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز , 

2
ٛٞ ٓشدغ ػجَٓ  

٫د٬ط 
(162)

          : 

1-41...........................................................................
2 2 2

2

2 2 2x y z

  
   

  
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ٓؼجدُز صلجػ٤ِز ٖٓ ثُٔشصذز ثُغج٤ٗز رثس ع٬ط ٓضـ٤شثس , ٝهذ فِش ثٌُغ٤ش  ٓؼجدُز ششٝدٌٗشصٔغَ 

Heٝث٣٥ٞٗجس ٝف٤ذر ث٫ٌُضشٕٝ ) اٌهيدزوجيٖٓٓ ث٫ٗظٔز ثُظـ٤شر ً٘ظجّ رسر 
+ 

ٝLi
2+ 

ٝBe
3+

 )

(163)
ٝرُي دجعضخذثّ ثُشق٘ز ث٣ُٝٞ٘ز ثُٔ٘جعذز , ف٤ظ ثشضِٔش ػ٠ِ ٓؼجُؾز ٓضٌجِٓز ُِضش٤ًخ  

ث٫ٌُضش٢ٗٝ ٖٓ خ٬ٍ ثُقَ ثٌُجَٓ ٝثُذه٤ن ُٔؼجدُز ششٝدٌٗش , ٝثُقظٍٞ ػ٠ِ دث٫س ٓٞؽ٤ز 

ٝثطلز ُٜزٙ ث٫ٗظٔز ٖٓ فِٜج 
(164 )

. 

ٞس هٟٞ ؽذ٣ذر ٢ٛ هٟٞ ثٓج ػ٘ذ صٞثؽذ ثًغش ٖٓ ثٌُضشٕٝ فٍٞ ثُ٘ٞثر ٣ضغذخ رُي ك٢ ظٜ     

ثُض٘جكش د٤ٖ ث٫ٌُضشٝٗجس دؼؼٜج ٓغ دؼغ ٝثُض٢ ٣٘ضؼ ػٜ٘ج ؽجهز صض٘جعخ ػٌغ٤جا ٓغ ثُٔغجكز د٤ٖ 

ث٫ٌُضش٤ٖٗٝ 
(165 )

, ًٔج ثٕ ثُذث٫س ثُٔٞؽ٤ز ثُؼجةذر ُٜزٙ ث٫ٗظٔز صقض١ٞ ػ٠ِ ثًغش ٖٓ ع٬ط 

ثفذثع٤جس ٝدزُي ٣ضؼزس فَ ثُٔؼجدُز ثُضلجػ٤ِز ُٜج 
(123 )

غجكز د٤ٖ ث٫ٌُضش٤ٖٗٝ صؼضٔذ ػ٠ِ , ٝثٕ ثُٔ

عضز ٓضـ٤شثس ٢ٛ ثفذثع٤جس ٌَُ ثٌُضشٕٝ , كِٞ ًجٗش ث٫ٌُضشٝٗجس ٓغضوِز ك٢ ثُقشًز ػٖ دؼغ 

ك٢ ثُ٘ظجّ ثُٞثفذ أ١ ثٜٗج رثس ثفذثع٤جس ٓغضوِز ػٖ دؼغ ٧ٌٖٓ ٝطق ثُ٘ظجّ ث٢ٌُِ دقجطَ 

ػشح ثُذث٫س ثُؼجةذر ٨ٌُُضشٝٗجس ثُٔ٘لشدر 
(166 )

زٙ ث٫ٌُضشٝٗجس صؤعش ك٢ دؼؼٜج , ٝثُٞثهغ ثٕ ٛ

ثُذؼغ , ٝػ٘ذ ثػضذجسٗج ُٜزث ثُضؤع٤ش ٣ؾخ فَ ثُٔؼجدُز دجُظٞسر ثٌُجِٓز أ١ ثػضذجس ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز 

)ث٤ٌُِز ثُقج٣ٝز ػ٠ِ ث٫فذثع٤جس ٌَُ ث٫ٌُضشٝٗجس , , )X Y Z
 ٝػجَٓ ٛجِٓضٕٞ ث٢ٌُِ :  

(i=1,2,3,…….n)………………………..  1-42    
( , , ) ( , , )Xi Y i Zi Xi Y i Zitot

H E  

 ُٝضؼزس ثُقظٍٞ ػ٠ِ ػجَٓ ثُضخْ ثُضث١ٝ ٝػجَٓ ثفذٟ ٓشًذجس ٛزث ثُضخْ     
(122 )

, ث١ ثٜٗج 

, ٝصٌٕٞ ه٤ٜٔج ثُزثص٤ز عجدضز دجُ٘غذز ُِٞهش ٣ضؼزس فَ ٛزٙ ثُٔؼجد٫س ٤ُHغش ك٢ فجُز صذجدٍ ٓغ

ُِقٍِٞ ثُضوش٣ذ٤ز ُٔؼجدُز  ؽ٤ذصجٕدظٞسر ٓطِوز ٣ٝضٞؽخ فِٜج دجُطشم ثُضوش٣ذ٤ز , ٝصٞؽذ ؽش٣وضجٕ 

 Variation treatmentششٝدٌٗش ٓؼشٝكضجٕ ك٢ ػِْ ٤ٌٓج٤ٗي ثٌُْ , ث٠ُٝ٫ ؽش٣وز ثُضـ٤٤ش 
(41 )

 Perturbation treatmentضش٣ٞش ٝثُغج٤ٗز ؽش٣وز ثُ
(167 )

, ٝدؤعضخذثّ ثُضطٞس ثُقجطَ ك٢ ػِْ 

ثُقجعذجس ث٫ٌُـضش٤ٗٝز ثٌٖٓ ثؽشثء فغجدجس ٓوـذُٞز ُٜزٙ ثُٔؼجد٫س دجُطشم ثُضوش٣ذ٤ز 
(52 )

 . 

 Variation treatment                                         طسيمخ اٌزغييس  14-1 

٧ؽَ فَ ٓؼجدُز ثُو٤ٔز ثُزثص٤ز صضطِخ ٗظش٣ز ثُضـ٤٤ش ث٣ؾجد ثُو٤ٔز ثُظـشٟ ُطجهز ثُ٘ظجّ      

ٝثٕ ثُذثُز ثُزثص٤ز a, كِٞ ثكضشػ٘ج ثٕ ثُٔضـ٤ش ٛٞ  دذ٫ُز ٓضـ٤شثس ٓٞؽٞدر ك٢ ثُذثُز ثُـزثصـ٤ز ُٚ 
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( )a
)ك٢ 2-1 ز ثُو٤ٔز ثُزثص٤ز , ٝدؼذ ػشح ًَ ؽشف ك٢ ٓؼجدُ  )a 

, عْ ثُضٌجَٓ ػ٠ِ ًَ  

ثُلؼجء ٗقظَ ػ٠ِ 
(168)

 : 

1-43 .........................................................
( ) ( ) ( ) ( )a a a ad d      

     

 ه٤ٔز عجدضز ك٤ٌٖٔ إخشثؽٜج ٖٓ ثُضٌجَٓ ف٤ظ صظذـ : ٝف٤ظ إٔ 

1-44...........................................................................
( ) ( )

( ) (a)

a a

a

d

d

  

  



 


 




  

) 2-6ثُٔوجّ ك٢ ثُٔؼجدُز  ٓض٘جعوز كجٕ ٓوذثس ٝإرث ًجٗش ثُذثُز  ) ( )a a d  

  ٕٓغج٣ٝج ٝثفذ كج

  صؼط٠ دجُؼ٬هز
(122)

 : 

1-45 ................................................................(a) ( )a d  

   

ػ٘ذ رُي ٣غضٞؽخ ثُقَ ث٣ؾجد ثُو٤ٔز ثُظـشٟ ُِو٤ٔز ثُزثص٤ز )ثُٔؤِٓز( ٛزٙ ٝثٕ صٌٕٞ ه٤ٔز 

ٓغج٣ٝز ُِظلش   (a)ٓشضوضٜج ث٠ُٝ٫ ػ٠ِ ثُٔضـ٤ش 
(43 )

 . 

1-46 ..............................................................................................1 0
E

a





 

ٌٝٛزث ٣ٌٖٔ ثُقظٍٞ ػ٠ِ ث٣ز دثُز رثص٤ز ٝه٤ٔضٜج ثُزثص٤ز ُِ٘ظجّ , ث٫ إٕ ثُطجهز ث٤ٌُِز ثُ٘جصؾز ٖٓ 

فغجدجس ٗظش٣ز ثُضـ٤٤ش ١٧ ٓ٘ظٞٓز ثػ٠ِ ٖٓ ثُو٤ٔز ثُضؾش٣ذ٤ز ثُٔوجعز ثٝ ثُو٤ٔز ثُ٘ظش٣ز ثُ٘جصؾز 

ٖٓ ثُقَ ثُش٣جػ٢ ثُظق٤ـ ُٔؼجدُز ثُو٤ٔز ثُزثص٤ز 
(169 )

 . 

دطش٣وز ثُضـ٤٤ش  اٌهٍيىَِش ٓغؤُز رسر ٝهذ ف       
(172)

, ف٤ظ صٞطق ثُذثُز ثُزثص٤ز ُِ٘ظجّ صوش٣ذ٤جا  

دقجطَ ػشح دثُض٤ٖ شذ٤ٜض٤ٖ دذث٫س رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ ؽؼَ ثط ًَ دثُز ٛٞ ثُٔضـ٤ش 

 ثُضلجػ٢ِ ك٢ ػ٤ِٔز ثُضـ٤٤ش :

  1-47............................................................. ( .

1 2

a rand e  )  1 2.   

٣ٝٞطق ػجَٓ ٛجِٓضٕٞ دٔؾٔٞع ػج٢ِٓ ثٌُضش٤ٖٗٝ ك٢ رسر ث٤ُِّٜٞ ٓغ ػجَٓ ثُض٘جكش د٤ٖ 

 ث٫ٌُضش٤ٖٗٝ :
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  1-48 .......................................................................
2

1 2

1,2

e
H H H

r
   

ٝدزُي صٌٕٞ ثُو٤ٔز ثُٔؤِٓز ُطجهز رسر ث٤ُِّٜٞ ٓغج٣ٝز 
(163 )

 : 

1-49 ........................................

1 1 2 2 1 1 2 2

1 1 2 2 1 1 2 2

2

1 2
1,2

. ( ) .

. . .

a r a r a r a r

a r a r a r a r

e
e e H H e e dv

r
E

e e e e dv

   

   

 





 

 ٓغج٣ٝز ُِظلش ,  a1   ٝa2ٝٝكوجا ُؼ٤ِٔز ثُضـ٤ش صؾؼَ ه٤ٔض٢ ثُٔشضوز ػ٠ِ 

1-50 .................................................................................
1 2

0
E E

a a

 
 

 
 

ٝصؼضٔذ ؽٞدر ثُ٘ضجةؼ ك٢ فغجدجس ثُضـ٤٤ش ػ٠ِ فغٖ ثخض٤جس ثُظ٤ـز ث٫دضذثة٤ز ُِذثُز ثُزثص٤ز      

ٝثخض٤جس ثُٔضـ٤شثس ك٤ٜج 
(171 )

. 

 Calculation the energy حسبة طبلخ الأٔظّخ ِزعددح الإٌىزسؤبد 15-1 

of poly-electrons system                                                                

  Hartree model                                      ّٔىذج هبزرسي          1-15-1

 1928ُوذ ؽٞس ثُؼجُْ ٛجسصش١ ؽش٣وضٚ ػجّ      
(172,165 )

دج٫ػضٔجد ػ٠ِ ٗظش٣ز ثُضـ٤٤ش , ف٤ظ 

ٝطق ػجَٓ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُ٘ظجّ ٣قض١ٞ ػ٠ِ ػذد ٖٓ ث٫ٌُضشٝٗجس 
(173,71 )

, دؾٔغ ثُطجهز 

ثُقش٤ًز ٝثٌُجٓ٘ز ُؾ٤ٔغ ث٫ٌُضشٝٗجس ك٢ ٓؾجٍ ثُ٘ٞثر ٓغ ػجَٓ ًُٞٞٓخ ثُٞثطق ُطجهجس ثُض٘جكش 

٤ٖ ٛزٙ ث٫ٌُضشٝٗجس د
(174,71 )

 : 

1-51 .....................................................
2

 `

2 2
2

`

2

Coulomb operatorTotal energy operat

i

i i j j

o

i

r

i

Ze e
H

M r r

 
     

 
  

)ثُقذ ث٫ٍٝ ثُطجهز ثُقش٤ًز ٝثُقذ   iف٤ظ ٣ٔغَ ثُقذ ث٫ٍٝ ػجَٓ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُ٪ٌُضشٕٝ ثُٞثفذ

ث٠ُ ث٫ٌُضشٝٗجس ك٢  j , i, ًٔج صشٓض ( ثُؼذد ثُزس١  Zثُغج٢ٗ ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز ُ٪ٌُضشٕٝ ف٤ظ

ٝدقٌْ صـ٤ش ٓٞثهغ ث٫ٌُضشٝٗجس ٓغ صـ٤ش ثُضٖٓ كؤٕ ػجَٓ ثُض٘جكش ٬ٌُُضشٝٗجس ٫ ٣ٌٕٞ , ثُ٘ظجّ 

عجدضج ٓغ صـ٤ش ثُٞهش 
(164 )

, ُٝظؼٞدز ثُٞطق ثُش٣جػ٢ ُٜزٙ ثُو٤ٔز ثُٔضـ٤شر ص٤٘ٓج ثػضذش 
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ك٢ رُي ػ٠ِ فغجح ثفضٔج٤ُز صٞثؽذ  ٛجسصش١ ث٫ٌُضشٕٝ ٓضٞثؽذث ك٢ ٓؼذٍ ٓؾجٍ , ٓؼضٔذث

ث٫ٌُضشٕٝ ك٢ ٝفذر ثُقؾْ ٝثُٔغج٣ٝز ُٔشدغ ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز 
(175 )

.  

 : ثُض٘جكش د٤ٖ ث٫ٌُضشٕٝ ك٢ ثُٔٞهغ  3-1شىً 

i  ٝث٫ٌُضشٕٝ ك٢ ثُٔٞهغj  ,rij  ثُذؼذ د٤ٜ٘ٔج 

 

ٖٓ ثُلشثؽ ٝؽضء  iثُٔضٞثؽذ ك٢ ثُٔٞهغ  iٝدزُي ٣غج١ٝ ثُض٘جكش د٤ٖ ث٫ٌُضشٕٝ ك٢ ثُٔٞهغ 

ثُو٤ٔز ث٫ص٤ز  dvjثُٔضٞثؽذ ك٢ ٝفذر ثُقؾْ  jث٫ٌُضشٕٝ 
(176)

  : 

1-52 ......................................................................................
2

.j j j

ij

e
dv

r
  

i.ٓغج٣ٝز  dviدذٝسٙ ثفضٔج٤ُز صٞثؽذ ك٢ ٝفذر ثُقؾْ  iٝدٔج ثٕ ٬ٌُُضشٕٝ  i idv   ًجٕ ثُض٘جكش

ٓغج٣ٝجا ُ٘جصؼ ػشح دثُض٢ ثٌُغجكز , ُٝـشع  dvi  ٝdvjك٢ ٝفذر ثُقؾّٞ د٤ٖ ؽضة٢ ث٫ٌُضشٕٝ 

فغجح ٓؾَٔ ثُض٘جكش د٤ٖ ث٫ٌُضش٤ٖٗٝ ٣ؤخز صٌج٢ِٓ ثُذثُز ُٝؾ٤ٔغ ثدؼجد ثُٔؾجٍ ثُٜ٘ذع٢ 
(73,41 )

 : 

   1-53.............................................................
2

0 0

. ( ) .ij i i j j i j

ij

e
J dv dv

r
   

 

    

j( ثُٔٞؽٞد٣ٖ ك٢ ثُٔذثسi,jٖ٣ثُض٘جكش د٤ٖ ث٫ٌُضش٤ٖٗٝ ) Jijف٤ظ صٔغَ ثُو٤ٔز 
  ٝi ,  ُٝـشع

ف٤ظ  ٓغ ؽ٤ٔغ ث٫ٌُضشٝٗجس ك٢ ثُ٘ظجّ ٗؾٔغ صٌج٬ٓس ثُض٘جكش iثُقظٍٞ ػ٠ِ ص٘جكش ث٫ٌُضشٕٝ 

ض٘جكش ٓشص٤ٖ ك٤ٌضخ ػجَٓ ٛجِٓضٕٞػٔجٕ ػذّ صٌشثس ثفضغجح ؽجهجس ثُ i<jصل٤ذ ثشجسر ث٬ُٓغجٝثر 
 

(177,165 )
 . 

1-54...........................
2 2 2

2 . ( ) .
2

i i i j j i j

i i ji ij

Ze e
H dv dv

M r r
    



 
     

 
  

ثٓج ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز ُٔؾٔٞع ث٫ٌُضشٝٗجس كضٞطق ك٢ ٗٔٞرػ ٛجسصش١ دقجطَ ػشح دث٫س 

ث٫ٌُضشٝٗجس ثُٔ٘لشدر
 (135 )

 : 

1-55............................................................... ............1 2 3..... n    
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عْ ٣غضٔش فَ ثُٔغؤُز دؤعِٞح ثُضـ٤٤ش ػٖ ؽش٣ن ؽؼَ ثُضلجػَ ُِو٤ٔز ثُٔؤِٓز ُِطجهز ػ٠ِ      

ٓضـ٤ش ٓج صقض٣ٞٚ ثُذثُز ٓغج٣ٝجا ُِظلش , عْ صقغخ ثُظ٤ؾ ثُؾذ٣ذر ُِذثُز ثُٔٞؽ٤ز 
(178,164 )

: 

1-56.................................... ......................................
2 2 2 2 2

1 2 3 ..... n     

ٝثُض٢ ص غضخذّ دذٝسٛج ُقغجح ثُو٤ْ ثُطجه٤ز ثُؾذ٣ذر ٝثُذث٫س ثُٔٞؽ٤ز ثُؾذ٣ذر ُِ٘ظجّ , ٌٝٛزث      

٣غضٔش ك٢ ثُقَ فض٠ ٣وشح ٖٓ صطجدن دثُض٤ٖ ٓٞؽ٤ض٤ٖ ٓضضج٤ُض٤ٖ ك٢ ثُقغجح
n ٝ

1n 

ًٝزُي  

ه٤ٔض٤ٜٔج ثُزثص٤ز 
nE  ٝ

1nE 
ػ٘ذ رثى ٣ٌٕٞ ثُقَ هذ ثٗض٠ٜ ٝصوذَ ثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز 

n  ٝثُو٤ٔز

ثُزثص٤ز 
nE  ًّقَ ُٔؼجدُز ششٝدٌٗش ُٜزث ثُ٘ظج

(139 )
, ٝهذ ثؽِن ٛجسصش١ ػ٠ِ ٛزث ث٫عِٞح 

 Self-consistentثُٔوشح ك٢ فَ ٓؼجدُز ثُو٤ٔز ثُزثص٤ز صٌشثس٣ج دؤعِٞح ثُٔؾجٍ ثُوجةْ ُزثصٚ 

field (SCF )
(41)

 . 

                      The Hartree-Fock model                      فىن  ّٔىذج هبزرسي  15-1-2

دؼغ ثُضؼذ٬٣س ػ٠ِ ٗظش٣ز ٛجسصش١  1932ثدخَ ثُؼجُْ كٞى ػجّ      
(179)

, ف٤ظ ثعضخذّ  

ثُذث٫س ثُٔٞؽ٤ز ثُٔـض٤ُز ٝرثس ثُضٔجعَ ثُؼٌغ٢ دذٍ ثُذث٫س ثُضٔجع٤ِز ثُٔٔغِز د٘جصؼ ػشح ثُذٝثٍ 

ثُٔٞؽ٤ز ُِزسثس كقغخ , ٝدٔؼ٠٘ ثخّش كؤٗٚ ثعضخذّ هجػذر دج٢ُٝ ث٫عضغ٘جة٤ز , ث١ ثٜٗج صغضخذّ 

ث٤ٌُِز ٝ ثُٔٔغَ ٓقذدر ع٤ِضش ُٞطق دثُز ثُ٘ظجّ ثُٔٞؽ٤ز ٝػجَٓ ٛجسصش١ ُقغجح ثُطجهز 

, ثٓج ثُؼجَٓ ث٢ٌُِ ُؾ٤ٔغ ث٫ٌُضشٝٗجس ك٤٘ضؼ ٖٓ ؽٔغ ػٞثَٓ   ٬ُiٌُضشٕٝ ثُٞثفذ 2-13دـجُٔؼجدُز 

  H, ٝثصذجػج ٧عِٞح ثُضـ٤٤ش صقغخ ثُو٤ٔز ثُٔؤِٓز ُِؼجَٓ  2-16ث٫ٌُضشٝٗجس ثُٔ٘لشدر ٓؼجدُز 

٢ ًٔج ٣ؤص2-16 ثُٔشجس ث٤ُٚ ك٢ ثُٔؼجدُز 
(139,43)

  : 

  1-57.......................................................................
as as

as as

H dvd
E

dvd

  

  








 

asف٤ظ صٔغَ ثُو٤ٔز 
ُٜزث ثُ٘ظجّ , كوذ د٤ٖ ثُؼجُْ  Slater determinantٓقذدر ع٤ِضش  

صضـ٤ش ث٫ٌُضشٝٗجس ك٢  ٣n˟nٔغَ ٓقذدر رثس ثدؼجد  دجٕ ٓضؼذد ثُقذٝد  Slaterث٫ٓش٢ٌ٣ ع٤ِضش 

ثعطشٛج ٝثُذث٫س ثُٔٞؽ٤ز رثس ث٫ٌُضشٕٝ ثُٞثفذ ك٢ ثػٔذصٜج 
(165)

   : 



 الفصل الاول                                                                          المقدمة

 

28 
 

 1-58 ...............................

(1) (1) (2) (2) (3) (3) (n) (n)

1 1 1 1 1 1 1 1

(1) (1) (2) (2) (3) (3) (n) (n)

2 2 2 2 2 2 2 2

(1) (1) (2) (2) (3) (3) (n) (n)

3 3 3 3 3 3 3 3

(1) (1) (2) (2) (3) (3) (n) (n)

1

!
as

n n n n n n n n

n

       

       

        

       



صٔغَ ثُو٤ٔز 

1

!n  ػجَٓ ثُض٘جعنnormalization factor  , ُِذثُز ثُٔٞؽ٤ز ث٤ٌُِزn  ػذد

nث٫ٌُضشٝٗجس , ٣ٝش٤ش 
ث١ ث٠ُ ثٕ ث٫ٌُضشٕٝ ثُٔٞطٞف ك٤ٜج ٣ٌٕٞ ُٚ دشّ  

1

2

د٤٘ٔج ٣ش٤ش  

n
ث١  ث٠ُ ثٕ ث٫ٌُضشٕٝ ثُٔٞطٞف ك٤ٜج ٣ٌٕٞ ُٚ دشّ  

1

2

 
(52 )

.  

ٓضؼجٓذر ٝٓض٘جعوز , صٌٕٞ ه٤ٔز ثُضٌجَٓ ك٢ ثُٔوجّ  2-19ك٢ ثُٔؼجدُز  ψك٢ فجُز ًٕٞ ثُذث٫س      

, ثٓج ثُذغؾ ك٤ؤخز ثُشٌَ ث٫ص٢ّ ػ٘ذ فَ صٌجِٓٚ  !nٓغج٣ٝز ُِو٤ٔز ثُؼذد٣ز 
(182)

  : 

1-59.........................!as as ii ij iji j i j
i

H dvd n H J K  
 

 

 
   

 
    

ثُو٤ٔز ثُٔؤِٓز ُٔؾٔٞع ثُطجهض٤ٖ ثُقش٤ًز ٝثٌُجٓ٘ز ٬ٌُُضشٕٝ ك٢ ثُقجُز ثُٔٞعٞٓز  Hiiف٤ظ صٔغَ 

 iψدجُذثُز رثس ث٫ٌُضشٕٝ ثُٞثفذ 
(65)

 : 

1-60...................................................................*(T )ii i i i iH V dvd    

ٓغ ثٌُضشٕٝ ثخّش ٓٞعّٞ دجُذثُز  iψُ٪ٌُضشٕٝ ر١ ثُقجُز  Interactionكضٔغَ ؽجهز ثُض٘جكش  Jijثٓج 

jψ  ٢ٛٝ ثُو٤ٔز ثُٔؤِٓز ُؼجَٓ ًُٞٞٓخ

2

ij

e

r 
(181)

  : 

1-61 ................................... 

2

( ) ( ) ( ) (j)ij i i j i j i j

ij

e
J i i j j dv dv d d

r
          

دظٞسر  iψ  ٝjψد٤ٖ ثٌُضش٤ٖٗٝ ٓضٞثؽذ٣ٖ ك٢ ثُقجُض٤ٖ  Exchangeك٢ٜ ؽجهز ثُضذجدٍ  Kijثٓج 

 ثُضذجدٍ ٢ٛٝ رثس إشجسر ٓؼجًغز ُطجهز ثُض٘جكش أ١ أٜٗج ؽجهز ثعضوشثس ٝصٞطق دجُضٌجَٓ ث٥ص٢ : 

   1-62.................................
2

1 2 1 2
12

12

(1) (2) (2) (1)dvi j i j

e
K dv d d

r
     


    
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طلشث ك٢ فجُز ثخض٬ف ه٤ْ  K12صٌٕٞ ه٤ٔز ثُضٌجَٓ 1ٝ 2ٝدغذخ ثُضؼجٓذ ثُض٘جعو٢ ُِذثُض٤ٖ 

, أ١ ثٕ ُٜزث ثُضٌجَٓ ه٤ٔز ٓخضِلز ػٖ ثُظلش كوؾ ك٢ فجُز صشجدٚ فجُض٢ ثُقشًز 1ٝ 2ثُذثُض٤ٖ 

ًٔج صش٤ش ث٠ُ رُي ثشجسر ثُغ٤ٜٖٔ ثُٔضٞثص٤٣ٖ , ٝدزُي صٌٕٞ ثُو٤ٔز  2ٝ 1ثُٔـض٤ُز ُ٪ٌُضش٤ٖٗٝ 

كٞى ٓغج٣ٝز إ٠ُ  -ثُٔؤِٓز ُِطجهز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ُِ٘ظجّ فغخ ٗٔٞرػ ٛجسصش١
(39 )

 : 

1-63....................................................ii ij iji j i j
i

E H J K
 

 
       

 . ف٤ظ ٣شٓض ثُغٜٔجٕ ك٢ ثُقذ ث٫خ٤ش ث٠ُ ًٕٞ ث٩ٌُضش٤ٖٗٝ ٓضشجد٤ٜٖ ك٢ ث٧صؾجٙ ثُٔـض٢ُ 

ٌُٕٝٞ ٛزٙ ثُطش٣وز ٫صخضِق ػٖ ؽش٣وز ٛجسصش١ ث٫ دؤعضخذثّ ٓقذدر ع٤ِضش ًذثُز ٓٞؽ٤ز ,      

 ًِضج ثُطش٣وض٤ٖ صظِقجٕ ُقغجح ثُزسثس كوؾ .  ُزُي كجٕ

 حٍىي ِعبدٌخ شسودٔىس ٌلأٔظّخ اٌجصيئيخ   16-1

  Born-Oppenheimer approximationرمسيت ثىزْ اوثٕهبيّس  1-16 -1

٫ ٣ٌٖٔ صطذ٤ن ٓؼجدُز ششٝدٌٗش ًٔج ٢ٛ ػ٠ِ ث٧ٗظٔز ثُؾض٣ت٤ز , ف٤ظ ثٕ ثُزسثس صخضِق      

 1927ػٖ ثُؾض٣تجس ًٜٞٗج صٔضِي صٔجع٬ا ك٢ ثُٔؾجٍ ث١ُٝٞ٘ , ُزُي ٝك٢ ػجّ 
(134,42 )

صٞطَ 

ث٠ُ صوش٣ذٜٔج ٝثُز١ ٣ؼضذش ٓشًض٣جا ٤ٔ٤ٌُجء ثٌُْ  Max Born   ٝJ. Oppenheimerثُؼجُٔجٕ 

(142)
, ٝٛزث ٣ؼضذش ثُوجػذر ث٧عجع٤ز ثُز١ صغض٘ذ ػ٤ِٚ ث٤ٔ٤ٌُجء ثُقجعٞد٤ز ًِّٜج ٧ٗٚ ٣ؼط٢ صظٞسثا  

ػٖ شٌَ ثُؾض٣تز 
(182,73)

, ف٤ظ د٤ٖ ٛزثٕ ثُؼجُٔجٕ دؤٕ ًضِز ثُذشٝصٞٗجس ثعوَ ٖٓ ًضِز  

ث٫ٌُضشٝٗجس 
(183,91,73,52,48,36 )

ٓشر  1836دقذٝد 
(96,65,41)

, ُزث فشًز ث٣ُٞ٘جس ثدطب دٌغ٤ش ٖٓ  

فشًز ث٫ٌُضشٝٗجس 
(165,131,48,41)

, كوذ ٝؽذ ثٕ ٓؼذٍ عشػز ث٫ٌُضشٕٝ ك٢ ث٣ٕٞ ؽض٣تز  

ثُذشٝصٕٞ ٓشر ثعشع ٖٓ عشػز  1222ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دقذٝد 
(184)

ُزث ٝدغذخ دؾء ث٣ُٞ٘جس ك٢  

فشًضٜج ٣ٌٖٔ ثػضذجسٛج عجدضز 
(185,165,142,132,73)

ث٫ٌُضشٝٗجس ٝث٣ُٞ٘جس ؿ٤ش  , ٝدٔج ثٕ فشًض٢ 

ٓؼضٔذص٤ٖ ثُٞثفذر ػ٠ِ ث٫خشٟ , ُزث ٣ؾخ ثٕ صٌٕٞ ثُذثُضجٕ ثُٔٞؽ٤ضجٕ ُٜٔج ؿ٤ش ٓؼضٔذص٤ٖ ػ٠ِ 

دؼؼٜٔج 
(183,127,96)

, ٝدٜزث كجٕ ؽضء ٓؼجدُز ششٝدٌٗش ٬ٌُُضشٝٗجس ٣قَ صٌشثس٣جا ُٔخضِق  

ثفضٔج٤ُجس ٓٞثهغ ث٫ٌُضشٕٝ ٝدغذٞس ث٣ٞٗ٫ز 
(187,186,112)

, ُزث ٣طِن ػ٠ِ ٛزث ثُضوش٣خ دؼغ  

 Clamped nuclei approximationث٫ف٤جٕ صوش٣خ ث٣ٞٗ٫ز ثُٔغذضز 
(185,131 )

,٣ٝغ٠ٔ ث٣ؼجا 

 Adiabatic approximationدجُضوش٣خ ث٫د٣ذجص٢ 
(188,134)

, ثعجط ثُضوش٣خ كظَ ٓؼجدُز  
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ششٝدٌٗش ثُؼجٓز ث٠ُ ٓؼجدُض٤ٖ ٝثفذر ٬ٌُُضشٝٗجس ٝث٫خشٟ ٣ُِٞ٘جس 
(112,96)

, دغذخ ثخض٬ف  

فشًض٤ٜٔج 
 
 : 

1-64.........................................................(nuclei,electron) (nuclei) ( ).tot electron    

1-65..........................................................
.(nuclei,electron) (nuclei) ( )tot electron

H H H  

ثٕ ثُطجهز ث٤ٌُِز صغج١ٝ ٓؾٔٞع ثُطجهز ث٣ُٝٞ٘ز )ؽجهز ثُض٘جكش ثٌُٜشدجة٢ د٤ٖ ثُٟ٘ٞ ٓٞؽذز      

ثُشق٘ز( ٝثُطجهز ث٫ٌُضش٤ٗٝز 
(189)

)ثُطجهز ثُقش٤ًز ٝثٌُجٓ٘ز ٬ٌُُضشٝٗجس ثُٔضقشًز ك٢ ثُٔؾجٍ  

ثٌُٜشدجة٢ ُِٟ٘ٞ ٓؼجكجا ث٤ُٜج ؽجهز ثُض٘جكش د٤ٖ ث٫ٌُضشٝٗجس( 
(187,142 )

 : 

1-66.............................................................
.(nuclei,electron) (nuclei) ( )tot electronE E E  

1-67........................................................................ . ..

...............

. .

e e e n n ne n

tot tot tottot

H H

H E

     

 

 


 

                 Roothaan Hall equationهبي       -ِعبدلاد زورهبْ 2-16 -1

                   Closed-shell systems (CSS) الأٔظّخ ذاد اٌّدازاد اٌّغٍمخ

ػ٘ذٓج صٌٕٞ ثُؾض٣تجس ك٢ ثُقجُز ث٫سػ٤ز ثُٔغضوشر صٌٕٞ ٤ٛتضٜج ثٝ صشص٤ذٜج ث٩ٌُضش٢ٗٝ دشٌَ      

ٖٓ  n/2ٖٓ ث٫ٌُضشٝٗجس ٣ٌٕٞ  nأؿِلز ٓـِوز , ٝك٢ ٛزث ثُ٘ٞع ٖٓ ث٫ٗظٔز ػ٘ذٓج ٣ٌٕٞ ُذ٣٘ج ػذد 

كٞى  -ثُٔذثسثس ثُٔشـُٞز دج٩ٌُضشٝٗجس , ف٤ظ إٕ أٍٝ ٖٓ ثهضشؿ ثشضوجم ٓؼجد٫س ٛجسصش١

, ًزُي ٝدظٞسر 1951ػجّ  ٨ُRoothaanٗظٔز ثُؾض٣ت٤ز  رثس ثُٔذثسثس ثُٔـِوز سٝصٜجٕ 

ػ٠ِ ثشضوجم ٛزٙ ثُٔؼجد٫س , ٗضجةؼ ث٫شضوجم ػشكش  Hallٓغضوِز ك٢ ثُؼجّ ٗلغٚ ػَٔ ٛجٍ 

ف٤ظ أػجدٝث  ط٤جؿز ٓؼجد٫س   Roothaan- Hall Equationsٛجٍ  -دٔؼجد٫س سٝصٜجٕ

ٛجٍ ُِٔذثسثس ثُٔـِوز دجُشٌَ ث٫ص٢  -ٓؼجدُز سٝصٜجٕكٞى , ٝثطذقش  -ٛجسصش١
(94 )

: 

1-68 .................................1 1 1 1

1 1
.int.

(1) (1) (1) (1) (1)
k K

ii

Overlap egralFock matrix

C f C     
 

      
 

     

 : Overlap integralٛ٘جى صٌج٬ٕٓ ك٢ ثُٔؼجدُز , صٌجَٓ ثُطشف ث٣٧ٖٔ ٣ٔغَ صٌجَٓ ثُضذثخَ 
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1-69............................................................................1(1) (1)S       

ف٤ظ ثعضطجع سٝصٜجٕ ثػطجء ٝطلجس دظ٤ـز ٓضغِغ٬س ؽذش٣ز صؼط٢ ه٤ْ ُٔظلٞكز صٌجَٓ 

ثُضذثخَ , دذ٫ُز ٓوِٞح ثُذؼذ د٤ٖ ٓشًض١ ثُٔذثس٣ٖ ٧ٝفضٔج٫س صذثخَ ثُٔذثسثس ؽ٤ٔؼجا , ًٔج هجّ 

دذشٓؾضٜج 
(73 )

  . 

 :  Fock matrixٝصٌجَٓ ثُطشف ث٣٧غش ٖٓ ثُٔؼجدُز ٣ذػ٠ دٔظلٞكز كٞى  

1-70.....................................................................1(1) (1) (1)
i

F f      

ف٤ظ ٣ٌٖٔ صو٣ْٞ ػ٘جطش ٛزٙ ثُٔظلٞكز دجُٔؼجدُز ث٥ص٤ز 
(41 )

 : 

1-71...........................................
1 1

1
| |

2

K K
coreF H P  

 

   
 

 
    

 

 إر إٔ : 

1-72 ..................................................................1(1) (1) (1)
corecoreH H      

1-73 ...................................................................................
/2

1

2
n

j j

j

P C C  



  

1-74......................................... 1 2

12

1
| (1) (1) (2) (2)

r
             

1-75..............................................1 2

12

1
| (1) (1) (2) (2)

r
             

ث٠ُ ؽجهز iث٠ُ دٝثٍ ثُوجػذر ,   ٝٝث٠ُ ثُٔذثسثس ثُزس٣ز , د٤٘ٔج صش٤ش  i  ٝjٝصش٤ش ثُشٓٞص 

, د٤٘ٔج ث٤ٌُٔز  iث٫ٌُضشٕٝ ثُٞثفذ ُِٔذثس ثُؾض٣ت٢
| 

 ٝ 
| 

صٔغ٬ٕ صٌج٬ٓس 

٣ٔغَ ٓظلٞكز ثٌُغجكز  Pثُض٘جكش ُ٪ٌُضش٤ٖٗٝ , ثُٔوذثس
(197 )

 . 
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             Open-shell systems (OSS)      اٌّدازاد اٌّفزىحخالأٔظّخ ذاد 

ٓلّٜٞ ثُٔذثسثس ثُٔلضٞفز دطش٣وض٤ٖ , ث٠ُٝ٫ MOT ػجُؾش ٗظش٣ز ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز      

 Spin Restricted Hartree- Fock  (RHF)كٞى ُِذشّ ثُٔو٤ذ  -ٗظش٣ز ٛجسصش١
(188)

ٝك٢  

ٛزٙ ثُطش٣وز كئٕ ٓؾٔٞػز ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز ثُٔلشدر هذ صٌٕٞ ٓقؾٞصر دضٝػ ٖٓ ث٫ٌُضشٝٗجس 

) ًٔج ك٢ فجُز ث٫ٗظٔز ثٌُٔٞٗز ٖٓ خٔغز ثٌُضشٝٗجس ٓغ٬ ( ,  𝛼ٓلشد ٖٓ ٗٞع   دئٌُضشٕٝثٝ 

ٝػ٤ِٚ ٣ٌٖٔ ًضجدز ثُضشص٤خ ث٫ٌُضش٢ٗٝ ُِٔذثسثس دجُشٌَ ث٫ص٢ 
(189 )

:  

1 1 2 2 3( )( )( )( )( )         
 

1-76 ....................................................................................
1

n

i iC  



 


 

 Spin-Unrestrictedكٞى ُِذشّ ؿ٤ش ثُٔو٤ذ -ٝثُطش٣وز ثُغج٤ٗز ُِٔؼجُؾز ٢ٛ ٗظش٣ز ٛجسصش١     

Hartree-Fock Theory (UHF)  
(192 )

ك٢ ٛزٙ ثُطش٣وز صخضِق ثُٔذثسثس ثُٔقؾٞصر  ,

ٓؾٔٞػضجٕ ٤ٔٓضصجٕ  صٞؽذ, ُٜٝزث   𝛽ػٖ ثُٔذثسثس ثُٔقؾٞصر دج٫ٌُضشٝٗجس    𝛼  دج٩ٌُضشٝٗجس

  ٖٓ ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز 
     ٝ  

 
  (n ,......3,2,1= i ٣ٌٖٝٔ ًضجدز ثُضشص٤خ ث٫ٌُضش٢ٗٝ )

 :ث٫ص٢  دجُشٌَ ُ٘ظجّ ٌٕٓٞ ٖٓ خٔغز ثٌُضشٝٗجس ٓغ٬

                                                         1 1 2 2 3( )( )( )( )( )             
 

    دٔذثس٣ٖ   RHFك٢ ثُطش٣وز ث٠ُٝ٫       دئٌُضش٤ٖٗٝث١ ٣غضذذٍ ثُٔذثس ثُٔقؾٞص 
   ٝ

    
ٝػ٘ذ   UHFصؼضذش فجُز خجطز ٖٓ ثُذثُز  RHF, ُزث كجٕ ثُذثُز ػ٘ذ  UHFك٢ ؽش٣وز  

٣ٌٖٔ صؼش٣ق  UHFك٢ ؽش٣وز  ,  RHFثصذجع هٞثػذ ثُضـ٤٤ش ٗؾذ ثٕ ؽجهز ث٫خ٤شر ثهَ ٖٓ ؽجهز 

ٓؾٔٞػض٤ٖ ٖٓ ثُٔذثسثس ثُؾض٣ت٤ز دٔؾٔٞػض٤ٖ ٖٓ ٓؼج٬ٓس ثُؾٔغ 
(191 )

 : 

1-77..........................................................................................
1

n

i iC 

 



 


 

1-78..........................................................................................
1

n

i iC 

 



 


 
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                            Pre-Studies on quantumدزاسبد سبثمخ في حسبثبد   1-17

  mechanical calculation of                   اٌىُ ٌجعض لىاعد شف   ِيىبٔيه

some Schiff 's base                                                                   

 هجّ ثُذجفظ فغٖ سش٤ذ ػذ٤ظ     
(192)

دذسثعز ثٗشطجس فضّ ثٓضظجص ث٫شؼز صقش  2227ػجّ  

دؤعِٞح ص٤ٓٝغ٤ٖ صقل٤ض ثٗو٬ح ٓشًذجس ث٫جهجس ٝدسؽجس فشثسر ثٗذٓجؽٜج ٝؽ IRثُقٔشثء 

 -N, ف٤ظ صٞطَ خ٬ٍ دسثعضٚ ػ٠ِ ٓشًذجس )DFT/B3LYP/6-311G ٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز 

د٘ض٤ِ٣ذ٣ٖ ٓغ٤َ ث٤ٖٓ( ٝٓشضوجصٜج ث٠ُ صلغ٤ش ثٗشطجس فضّ ثٗق٘جء ٓؾٔٞػز ث٫ص٤ٓٝغ٤ٖ ك٢ ؽ٤ق 

ث٫ٛضضثص٣ز ٌَُ ٖٓ ثُش٤ٌِٖ ث٫شؼز صقش ثُقٔشثء ً٘ض٤ؾز ُض٣جدر ثُلشم ثُطجه٢ د٤ٖ ثُٔغض٣ٞجس 

, ًٔج صٞطَ ث٠ُ ثٕ ػ٤ِٔز ثُضقٍٞ ث٣٫ضٝٓش١ صقظَ  cis  ٝ trans  ثُلشثؿ٤٤ٖ ع٤ظ ٝصشثٗظ

ػ٘ذ ص٣جدر ثُلشم ثُطجه٢ د٤ٖ ثُٔغض٣ٞجس ث٫ٛضضثص٣ز ُِش٤ٌِٖ ثُلشثؿ٤٤ٖ ع٤ظ ٝصشثٗظ ػ٘ذ 

ثٗخلجع دسؽز فشثسر ثُؾض٣تز دٕٝ دسؽز فشثسر ثٗذٓجؽٜج 
 
. 

ٝؽٔجػضٚ ذجفظ عٞس٣ش ٝهذ دسط ثُ     
(193)

ع٘جة٢ -4,2ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢ ُؾض٣تز ))  2213ػجّ  

 ٤ٓIntramolecularغًٞغ٢ د٘ضُذ٣ٖ(د٘ض٤ٛٝذسثص٣ذ( ٝصؤع٤ش ثٗضوجٍ ثُشق٘ز ػ٤٘ٔجا -4-٤ٛذسًٝغ٢

ًٔج هجّ  DFT/B3LYP/6-31G(d)ػ٠ِ ثُط٤ق ث٫ٛضضثص١ دؤعضخذثّ ٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز 

دذسثعز ؽجهز ثػ٠ِ ٓذثس ؽض٣ت٢ ٓٔضِب دج٩ٌُضشٝٗجس ٝٓجهذِٚ ٝأٝؽؤ ٓذثس كجسؽ ٝٓج دؼذٙ 

ٝأشٌجُْٜ ثُٔضٔغِز دذشٗجٓؼ ًجٝع٤ٖ ك٤ٞ , ٝدسثعز ثٌُغجكز ث٫ٌُضش٤ٗٝز ُِؾض٣تز ٝثؽ٤جف ثٛضضثص 

 .  دجُ٘ضجةؼ ثُٔغضقظِز ػ٤ِٔجا  ث٫شؼز صقش ثُقٔشثء ٝؽ٤ق سثٓجٕ ٝٓوجسٗضٜج

ٝؽٔجػضٚ جسٕ ثُذجفظ سث٢ٓ ٓشؽجٕ ٝهذ ه     
(194)

د٤ٖ ٗضجةؼ فغجدجس ٗظش٣ز دٝثٍ  2213ػجّ  

G(dp)) (DFT/B3LYP/6-311 ثٌُغجكز
+

HF/6-311ٝؽش٣وز ٛجسصش١ كٞى  
+
G(dp)   ٓغ

ًجسد٤ٛٞذسثص٣ذ( ٝرُي ٖٓ -2-ص٤َُٞ عج٣ِذ٣ٖ(ك٤ٞسثٕ-دجسث-1ُؾض٣تز )) Xثُ٘ضجةؼ ثُؼ٤ِٔز ٧شؼز 

, ًٝزُي صشخ٤ض صشددثس ثٛضضثص فغجح ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢ ثُٔضٞثصٕ ٝفغجح ؽجهجس ثُٔذثسثس 

ؽ٤ق ث٫شؼز صقش ثُقٔشثء , ٝدسثعز ؽجهجس ث٣٫ضٝٓشثس ثُ٘جصؾز ٖٓ ثُضآطش ثُذ٢٘٤ 

Intermolecular
 
. 

ٔجػضٚ ٝؽد٣ذٞسث  ثٓج ثُذجفظ     
(195)

صٞصٞٓش٣ز ُِـ ثص٤ٛٝذسثصٕٝ كوذ ص٘جٍٝ دسثعز  2228ػجّ  

-DFT/B3LYP/6ك٢ دشص٘ز ثُٔشًخ ث٤ٓ٘ٞ د٘ض٣ٖ ٝثُٔؼضٔذ ك٢ ػِٔٚ ػ٠ِ ٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز 

311G(dp)  ف٤ظ دسط ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢ ثُٔضٞثصٕ ٝػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ٝؽجهجس ثُٔذثسثس ,
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ثء ٝٓوجسٗضٜج ٓغ , ٝهذ شخض صشددثس ثٛضضثص ؽ٤ق ث٫شؼز صقش ثُقٔش UVٝػ٬هضٜج دط٤ق 

ثُ٘ضجةؼ ثُؼ٤ِٔز
 
 . 

ؽٔجػضٚ , كوذ ص٘جُٜٝج ثُذجفظ ع٘ي ٝ H,S,G ثُغشٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓزثٓج ثُذٝثٍ      
(196)

ػجّ  

ك٤َ٘ ع٘جة٢ -5-ٛج٣ذسثص٤ٓٞٗٝغج٣َ(-ث٣ض٤ٌٗٝٞص٤ٍ٘ٞ(-4ع٘جة٢))-9,1)ك٢ دسثعز ثُٔشًخ  2213

فغجح  كؼ٬ا ػٖ,  DFT/B3LYP /6-31G(dp)كوذ ثعضخذّ ٗظش٣ز دٝثٍ ثٌُغجكز  (دج٣ش٤ٓٝغ٤ٖ

هجّ دضشخ٤ض صشددثس ث٫ٛضضثص ُط٤ق ث٫شؼز صقش ثُقٔشثء ٝٓوجسٗضٜج ٓغ  كؤٗٚ ثُذٝثٍ ثُذ٣٘ج٤ٌ٤ٓز

ثُ٘ضجةؼ ثُؼ٤ِٔز 
 
 . 

ٝؽٔجػضٜج ثُذجفغز عؼجد دٖ ع٤غ٢      
(197)

هجٓش دذسثعز ثُضقٍٞ ك٢ ثُضش٤ًخ د٤ٖ  2211ػجّ  

ث٣ٍ٘ٞ ٤ُِٜذسثصٕٝ , ث٠ُ شٌَ ث٣٫ٍ٘ٞ ثُٔوجدَ ٤ٛذسثص٣ٖ , ٖٓ خ٬ٍ ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢ -شٌَ ٤ًضٞ

ٝثُطش٣وز  MOPACثُٔضٞثصٕ ٝفشثسر ثُض٣ٌٖٞ ٝؽجهجس ثُٔذثسثس دؤعضخذثّ دشٗجٓؼ ٓٞدجى 

MINDO/3ثُشذٚ صؾش٣ذ٤ز 
 
 . 

ؽٔجػضٚ ٝٝهذ هجّ ثُذجفظ كٞدث      
(7)

دذسثعز دؼغ ٓشضوجس ث٤ُٜذسثصٕٝ ًٔغذطجس 2212ػجّ  

 MNDO% ٖٓ فجٓغ ثُلغلٞس٣ي ثُٔشًض , كذج٫عضؼجٗز دطش٣وز 3.5ُضآًَ ثُقذ٣ذ ك٢ ٓقٍِٞ 

غخ ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢ ثُٔضٞثصٕ ٝؽجهجس ثُٔذثسثس ٝػضّ ع٘جة٢ ثُوطخ ٝٓوجسٗضٜج ٓغ ثُ٘ضجةؼ  ف 

 .  ثُضؾش٣ذ٤ز

-2-ثًٝضج٣ًِٞغ٢ د٘ض٣ًِٝٞغ٢(-4)-4)صٔش دسثعز ؽض٣تز هجػذر شق ثُذِٞس٣ز ثُغجةِز      

ٝؽٔجػضٚ ٖٓ هذَ ثُذجفغ٤ٖ ٤ُٝذ ٓقغٖ عشفجٕ  (٤ٓغًٞغ٢ ث٤ِٖٗ-4-٢ د٘ضُذ٣ٖغ٤ٛذسًٝ
(198)

ػجّ  

ف٤ظ صٔش   MINDO/3-FORCES كٞسع٤ض/3-دؤعضخذثّ ثُطش٣وز ثُشذٚ صؾش٣ذ٤ز ٓ٘ذٝ 2228

ثُٔضٞثصٕ ٝعٞثدش ثُوٟٞ , ٝدسثعز ثٗٔجؽ ث٫ٛضضثصثس ث٫عجع٤ز ٝفغجح  دسثعز ثُشٌَ ثُٜ٘ذع٢

صشددثس ث٫ٛضضثص ك٢ ٓ٘طوز ث٫شؼز صقش ثُقٔشثء ٝصشخ٤ظٜج 
 
. 
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            The Aim of this study    الهدف من الدراسة الحالية 

, رزغهٗ اًْٛخ الأل فٙ كٛفٛخ اخزٛبس غشٚقخ  رٓذف ْزِ انذساسخ انٗ يؼبنغخ يٕظٕػٍٛ     

انحسبة ٔيب نزنك يٍ ػلاقخ فٙ انُزبئظ انًطهٕثخ , فإٌ نكم غشٚقخ حسبة يٕاغٍ ظؼف ٔقٕح , 

اصُبٌ يُٓب ربيخ نُظشٚخ دٔال انكضبفخ راد قبػذرٍٛ  , صلاس غشق حٛش رى فٙ ْزا انجحش اسزخذاو

ٔقذ اسزخذو ثشايظ ٔيذخلاد فٕسسٛض , /3-يخزهفزٍٛ , ٔغشٚقخ صبنضخ شجّ رغشٚجٛخ نًُٕرط انًُذٔ

ػهٗ الادثٛبد نى  ٔػُذ الاغلاع, يؼُٛخ ٔيخزهفخ نكم غشٚقخ يٍ ْزِ انطشق انضلاس انًسزخذيخ 

 ٙ اٚخ دساسخ سبثقخ . ٚغشٖ ْكزا َٕع يٍ انًقبسَبد ف

َٔظشاً نلأًْٛخ انجبنغخ نقٕاػذ شف فٙ انحٛبح انؼهًٛخ ٔانؼًهٛخ , ٔثبنخصٕص فٙ انغبَت      

اخزٛبس خًس يٍ قٕاػذ شف يشزقخ يٍ حبيط  رىانطجٙ انصٛذلاَٙ ٔانغبَت انصُبػٙ , فقذ 

يٛغ يؼٕظّ يخزهفخ يٍ حٛش كَٕٓب دافؼخ أ سبحجخ نلانكزشَٔبد راد يغب  انجُضٔٚك ْٛذساصٚذ

يٍ حٛش رأصٛش  ٔاعشاء دساسخ يفصهخ ػهٛٓب ٔاخزلاف حغى انًؼٕض ٔيٕقغ انزؼٕٚط ,

؛ رعًُذ دساسخ انشكم انُٓذسٙ انًزٕاصٌ فٙ انحبنخ انًسزقشح  انًؼٕض ػهٗ خٕاصٓب انفٛضٚبئٛخ

, ٔانشحُبد ٔانكضبفبد خ حٕٛد الاشؼخ انسُٛٛخ ٔيقبسَخ َزبئظ انحسبة يغ انزغشٚجٛخ نًطٛبفٛ

دساسخ اغٛبف الاْزضاص ٔشذد الايزصبص  كزنك رى .الانكزشَٔٛخ ٔنكم رسح ٔفٙ كم عضٚئخ 

نًُطقخ الاشؼخ رحذ انحًشاء ٔرشخٛصٓب ثبلاسزؼبَخ ثشسى حشكبد انزساد فٙ انغضٚئخ ػُذ كم 

اٚعب حشاسح انزكٍٕٚ ٔػضو صُبئٙ  ذ. دسسٔيقبسَخ ثؼعٓب يغ انُزبئظ انزغشٚجٛخ  ًَػ اْزضاص٘

ٔيٍ قبٌَٕ كٕثًبٌ ٔ يٕنٛكبٌ ٔ نطبقبد انًذاسٚخ دساسخ ا, ٔيٍ  انضشيٕدُٚبيٛكٛخانقطت ٔانذٔال 

ثبسسٌٕ ٔغٛشْى ايكُُب حسبة انؼذٚذ يٍ انخٕاص انفٛضٚبئٛخ انًًٓخ نهغضٚئبد يٍ عٓذ رأٍٚ 

  .  ُٕٛٚخ نهغضٚئبدٔانفخ انكزشَٔٛخ ٔ كٓشٔسهجٛخ ٔ انكزشٔفٛهٛخ ٔانصلاثخ انج
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  Modified intermediate       على المعذل المتوسط تقرية الإهمال 2-1

 MINDO)      )Differential Overlap  of Neglectالتفاضليحالتذاخلاخ 

ػبَ  M.J.S. Dewar and N.C. Bairdٚػغ ٘زا الأعٍٛة اٌؼبٌُ ِب٠ىً د٠ٛاس ٚث١شد      

  MINDO/1رؾذ ػٕٛاْ 1969
(966)

ؽ١ش وبٔذ اٌم١ُ اٌزغش٠ج١خ اٌّغزخذِخ ػّٓ ٘زٖ اٌطش٠مخ  

ٟ٘ فٟ ؽغبة ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ ٌٚمذ ٚعؼذ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٌزشًّ رساد الأٚوغغ١ٓ ٚإٌزشٚع١ٓ 

 M. J. S. Dewar and M. Shanshalد٠ٛاس ػٍٝ ٠ذ ِضٕٝ شٕشً ِٚب٠ىً 
(022)

 1969ػبَ  

ٚػٍٝ اٌشغُ ِٓ وْٛ ٘زٖ اٌطش٠مخ رؼطٟ ٔزبئظ ِمجٌٛخ ٔٛػبً ِب ٌؾشاسح اٌزى٠ٛٓ ألا إٔٙب رؼطٟ 

ٔزبئظ غ١ش ِمجٌٛخ ٌٍم١بعبد إٌٙذع١خ ٚٔز١غخ ٌزٌه ٚػغ وً ِٓ د٠ٛاس ٚ ٘بع١ٍجبؿ 
(201)

أعٍٛة  

MINDO/2  ؽ١ش عّؾذ اٌم١ُ اٌم١بع١خ اٌّغزخذِخ فٟ ؽغبة وً ِٓ ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ ٚاٌم١بعبد

ٌٚزؾغ١ٓ الأعٍٛة الأخ١ش ثظٛسح أفؼً فٟ ؽغبة ػضَ صٕبئٟ  ,إٌٙذع١خ ثشىً أدق ٚأفؼً 

 MINDO/2اٌمطت ٚأؽٛاي الأٚاطش ٚػغ د٠ٛاس ٌٚٛ أعٍٛة 
 (202 )

ٚلذ اوزًّ ػًّ د٠ٛاس  ,

ـٛ ِغ ثٕىٙبَ ٌٚاٌزٞ ٚػؼٗ  MINDO/3 فٟ أعٍٛة
(026)

إْ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٟ٘  , 1975فٟ ػبَ  

ِٚغّٛػزٗ لإ٠غبد اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍغض٠ئبد ِزؼذدح  M.J.S.Dewarّٔٛرط شجٗ رغش٠جٟ أعزخذِٗ 

 . الإٌىزشْٚ ثؼذ ؽً ِؼبدٌخ اٌم١ّخ اٌزار١خ ٌششٚدٔىش

, ٚلذ رُ فٟ ٘زٖ  Valance Electronؽش٠مخ د٠ٛاس ٘زٖ اٌىزشٚٔبد اٌزىبفؤ فمؾ   رزؼّٓ     

 -one-center core (Uiiاٌطش٠مخ ؽغبة وً ِٓ ؽبلخ أغزاة الإٌىزشْٚ إٌٝ ٌت اٌزسح )

electron attraction energy  ٚؽبلخ رٕبفش إٌىزش١ٔٚٓ ٠ؼٛداْ ٌٍزسح ٔفغٙب[gik=(ii,kk)] 

one- center electron repulsion energy  ْٚؽبلخ اٌزجبدي اٌزشاثط١خ لإٌىزش١ٔٚٓ ٠ؼٛدا

 one-center exchange energy [hik =(ik,ik)]ٌٍزسح ٔفغــــٙب  
(022  )

.  

٠زُ ؽغبة ؽبلخ رٕبفش إٌىزش١ٔٚٓ ٠مؼبْ ػٍٝ ِذاس٠ٓ رس١٠ٓ ٠ؼٛداْ ٌزسر١ٓ ِخزٍفز١ٓ ِٓ خلاي    

اٌؼلالخ ا٢ر١خ 
(022 )

7 

2-1..........................................................

2

mn 2 2 1/2[ 0.25( ) ]mn m n

e

R P P
 

 
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Pm=e ؽ١ش أْ 
2
/gm   ٚ Pn= e

2
/gn   ٚRmn . ٓ٠ّضً اٌجؼذ ث١ٓ ِشوضٞ اٌزسر١ 

 د٠ٛاسٌٚمذ لبَ      
(206)

فٟ ؽغبة ؽبلخ اٌش١ٔٓ  ١ٌR.S. Mullikenىبْ ٛثبػزّبد رمش٠ت ِ 

)   الارؾبد٠خ
c

ijH
) core exchange resonance Integras  ٚاٌزٟ رؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ ا٢ر١خ

 
 7 

2-2...............................................................  c c

ij ij ij i j ijH S I I    

   Ij ,Ii  بــــــ, إِ j, i   ث١ٓ اٌّذاس٠ٓ Overlap Integralرىبًِ اٌزذاخً  Sijؽ١ش ٠ّضً 

 ٌٍزسح فٟ ؽبٌزٙب اٌزىبفؤ٠خ فٟ اٌغض٠ئخ i , jفزّضلاْ ؽبلزٟ اٌزؤ٠ٓ الإٌىزش١ٔٚخ ٌىلا اٌّذاس٠ٓ 

ijٚثبٌغجخ إٌٝ 
 . فبٔٗ ٠ّضً ِزغ١شاً ٚعط١بً ٠ؼزّذ ػٍٝ ٔٛع ا٢طشح 

فمذ رُ  nإٌٝ ٌــت اٌزسح اٌّغبٚسح  mاٌؼبئذ ٌٍزسح  iٌلإٌىزشْٚ  Vi,mإِب ؽبلخ الأغزاة      

ؽغبثٙب ِٓ خلاي اٌؼلالخ اٌزب١ٌخ 
(022  )

7 

Vi,m = -Cnγmn  ……………………………………...………………. 2-3 

رّضً ؽبلخ رٕبفش الإٌىزشْٚ ِغ شؾٕخ ٌت اٌزسح   n  ٚ γmnٟ٘ شؾٕخ ٌت اٌزسح   Cnؽ١ش أْ

 اٌّغبٚسح .

ؽغت  n , m  core- core repulsionزُ ؽغبة ؽبلخ اٌزٕبفش ث١ٓ ٌج١ٓ اٌزسر١ٓ ٠وزٌه      

اٌؼلالخ ا٢ر١خ 
 (966)

 7 

CRmn = Cm Cn [γmn+ ( e
2 
R

-1
mn - γmn ) ƒ(Rmn )]  …………………..... 2-4 

 ( ٌغ١ّغ أٔٛاع الأٚاطش وب٢رMINDO/2ٟفٟ أعٍٛة ) ƒ( Rmnٚرؾغت ل١ّخ )
 (029)

 7 

ƒ(Rmn ) = e 
– )α mn Rmn(

   ……………………………………………... 2-5 

ٌغ١ّغ ٚ ٗثٕفغ MINDO/2ؤعٍٛة ث ƒ( Rmnفزؾغت ل١ّخ ) MINDO/3 ـٌىٓ فٟ ّٔٛرط أٌ

 ( فؤّٔٙب رؾغجبْ ِٓ اٌؼلالخ أدٔبN-H ٚO-Hٖالأٚاطش ِب ػذا الاطشر١ٓ )
(207 )

 7 

ƒ(Rmn ) = αHX e 
- )Rmn(

   ……………………………………….……. 2-6 

 O اٚ   X = N ؽ١ش 7 
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ؽ١ش ٠ؼزّذ الأعٍٛة الأٚي  MINDO/3  ػٓ MINDO/2ٚ٘زا ِب ٠خزٍف ف١ٗ أعٍٛة      

ٌت( ٌغ١ّغ الأٚاطش ٚ٘زا ِب ٠ؼبف وّٛٔٙب ٠خزٍفبْ  -فٟ رم١١ُ رٕبفش) ٌت  1-2 ػٍٝ ؽً اٌّؼبدٌخ

أ٠ؼبً فٟ رم١١ُ اٌزىبِلاد  اٌزس٠خ راد اٌّشوض اٌٛاؽذ أٞ إْ الاخزلاف ا٢خش ث١ٓ ّٔطٟ اٌؾغبة 

بس اٌذالاد اٌزس٠خ ػٕذ ؽغبة رىبِلاد اٌزٕبفش ٘ٛ و١ف١خ اخز١
(024)

. ٚ٘ىزا ثّٛعت ٘زٖ اٌزمش٠جبد  

  ؼلالخـاٌ ت ـؽغ  طٝـرؼ (  )ػبًِ ٘بٍِزْٛ اٌٍت , ػبًِ ٘بسرشٞ Fرىْٛ ػٕبطش اٌّظفٛفخ 

 ا٢ر١خ
(025,026 )

7 

2-7….........................................……...…………  ii ii n mn

n m

H U C 


   

2-8..............................................................  ...........( ) 0.5ij mm ij ijF P h  

2-9........................................  ...................( ) 0.5c

ij mn ij ij ijF P   

( ) 0.5 ( 0.5 )ii mm ii i ii j ij ij ij

j i

F U q g q g p h


     

 2-10.................................................. ..............( )
m

mn n j

n m k

C q


  

 Eelاٌى١ٍخ  الإٌىزش١ٔٚخٚرىْٛ اٌطبلخ الإٌىزش١ٔٚخ اٌى١ٍخ ٌٍغض٠ئخ ٔبرغخ ػٓ ؽبطً عّغ اٌطبلخ 

ٚوّب ٠ٍٟ  Ec   Inter core repulsion energyٚؽبلخ رٕبفش الأٌجبة 
 (025,024 )

7 





nm

mnelceltot CREEEE   ……………………………..…… 2-11

1

2

occ

tot ij ij m n mn

v i j n m

E P H C C 


     …………………….….. 2-12 

.b tot

m

E E E  …(isolated atom)………………………………  2-13 
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اٌطبلخ الارؾبد٠خ      Ebؽبلخ الإٌىزشْٚ فٟ اٌّذاس اٌغض٠ئٟ ٚرّضً  ؽ١ش رّضً      

)اٌشاثطخ( اٌى١ٍخ ٌٍغض٠ئخ ٚاٌزٟ ٠زُ الاػزّبد ػ١ٍٙب فٟ اعزخشاط ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ اٌم١بع١خ ٚرٌه ِٓ 

 اٌّؼبدٌخ ا٢ر١خ
(966)

  7 

2-14...............................( .............isolated atom   )f b fE H    

 

 MINDO/3-FORCES                  فورسيز –3نمورج المينذو/ 2-2

ثؼذ ِٕزظف اٌمشْ اٌّبػٟ ٚاٌّؼزّذح ػٍٝ اٌطشائك شجٗ  أغضدٚ٘ٛ اؽذ اٌجشاِظ اٌزٟ      

اٌزغش٠ج١خ فٟ اٌؾغبة , ٚرٌه ٌّؼبٌغخ اٌزؼم١ذاد اٌزٟ رلاصَ اٌؾٍٛي اٌش٠بػ١خ اٌّظبؽجخ ٌطش٠مخ 

ؽش٠ك اعشاء رمش٠ت ػٍٝ اٌزىبِلاد عشػخ اٌؾغبة , ٠ٚزُ رٌه ػٓ  ثطئ٘بي ِٓ ؽ١ش -سٚرٙبْ

 ٘بي ٚادخبي ثؼغ اٌم١ُ اٌط١ف١خ اٌزغش٠ج١خ فٟ اٌّؼبٌغخ .-اٌٛاسدح ػّٓ ؽش٠مخ سٚرٙبْ

ألزشؽذ ٘زٖ اٌطش٠مخ ِٓ لجً شٕشً ِٚغّٛػزٗ      
(024)

رط اٌذِظ ِب ث١ٓ , ؽ١ش رُ فٟ ٘زا إٌّٛ 

 9642فٟ ػبَ ِغ ثٕىٙبَ ٌٚٛ اٌّمذِخ ِٓ لجً د٠ٛاس   MINDO/3ؽش٠مخ أٌــــــ
(026-022)

ٌؾً  

فٛن ِغ ؽش٠مخ اٌمٜٛ ٌجٛلاٞ لاشزمبق اٌطبلخ  -٘بي ٚ٘بسرشٞ-ِؼبدٌخ ششٚدٔىش ثظ١غخ سٚرٙبْ

اٌى١ٍخ ثذلاٌخ الإؽذاص١بد ٌزسارٙب 
(209 )

-Murtghسعٕذ بن ٚعبسرٛٚرٌه ثبعزخذاَ أعٍٛة ِ

Sargent  فـــــٟ ػّـــ١ٍخ رخف١ـــغ اٌطـــــــبلخMinimization technique 
 (210) 

 ,

ٚاعزؼــــٍّذ ٘ــــزٖ اٌطش٠مــخ ٌــــذساعخ اٌؼذ٠ذ ِــــٓ اٌّشوجبد اٌؾب٠ٚخ ػٍٝ ػٕــــــبطش اٌذٚسح 

 (H, B, C, N, O, Fالأٌٚٝ ٚاٌضب١ٔخ )
(024) 

ِٓ لجً 9666ػبَ رُ رٛع١غ ٘زٖ اٌطش٠مخ  , ٚلـــذ

ٌزشزًّ ػٍٝ دساعـــخ اٌّشوجبد عؼفش ؽغ١ٓ ػٍٟ ػٓ ؽش٠ك ادخبي عًّ ثشِغ١خ رزؼّٓ ث١بٔبد 

( Si, P, S, Clاٌؾب٠ٚخ ػٍٝ ػٕبطش اٌذٚسح اٌضبٌضخ )
(211)

ٌذساعبد اٌىض١ش ِٓ ا ذعــش٠ا  , وـــّب  

٘ــــزٖ اٌطش٠مخ ٚلــــذ رُ اٌزٛطً إٌٝ ِؼشفخ دلخ ٘زٖ  عزخذاَثؤٌجؼغ اٌّشوجبد اٌؼؼ٠ٛخ 

ث١ٓ إٌزبئظ اٌّؾغٛثخ ِٓ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٚؽشق اٌؾغبة الأخشٜ ٚاٌزٞ  اٌّمبسٔخاٌطش٠مخ ِٓ خلاي 

اٌذساعبد اٌغبثمخِٓ خلاي  صجذا  
 (090) 

ثبْ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٟ٘ الأفؼً فٟ اٌغضء اٌّزؼٍك ثؾغبة 

رشدداد ؽ١ف الأشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٚثبْ ٔزبئغٗ ٟ٘ الألشة ٌٍم١ُ اٌزغش٠ج١خ ِمبسٔخ ثٕزبئظ 

( غ١ش اٌزمش٠جٟ Ab initioالأخشٜ ثّب ف١ٙب ؽش٠مخ اٌؾً اٌزبَ ) اٌؾغبة اٌّؼزّذح ؽشق اٌؾغبة

(213)
اٌشىً  7 ٌٍغض٠ئبد ِٕٙب  , وّب ٚرغزؼًّ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٌؾغبة اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌخظبئض  
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إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ 
(090)

 , ؽشاسح رى٠ٛٓ 
(092)

,اٌشؾٕبد ٚاٌىضبفبد الاٌىزش١ٔٚخ  
(092)

, ػضَ صٕبئٟ  

اٌمطت 
(215)

عٙذ اٌزؤ٠ٓ  ,
(092)

ٚأٚؽؤ ِذاس  (HOMO), ؽبلخ أػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي  

عض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي
(092)

 (LUMO)   ٚوزٌه رشدداد الا٘زضاص الأعبط ٚشذد الاِزظبص ,

(096)
  . , ٚغ١ش٘ب ِٓ اٌخظبئض الأخشٜ 

 

  Density Functional Theory      DFT طريقح نظريح دوال الكثافح 3-2

ٚوبٔذ  Hohenberg-Kohn-Shamٔظش٠خ دٚاي اٌىضبفخ ٚاٌزٟ اثزذػذ ِٓ لجً اٌؼٍّبء        

 9632ػبَ  Kohn-Sham, ٚاٌضب١ٔخ  9632ػبَ  Hohenberg-Kohnػٍٝ ِشؽٍز١ٓ , الاٌٚٝ 

(093,924,926,965,964)
 . 

٠ّىٓ ٚطف أٞ ٔظبَ فٟ اٌؾبٌخ الاسػ١خ ثبعزؼّبي رؼج١ش٠ٓ ؛ اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍؾبٌخ      

الاسػ١خ 
0
(r)  ٚاٌذاٌخ اٌّٛع١خ ٌٍؾبٌخ الاسػ١خ

0
ψ  ٚ٘زا ٔض ٔظش٠خ .Hohenberg-Kohn 

ف١زُ ؽغبة اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ  DFTاِب ٚفك 
0
(r)  ٚاٌزٟ ٟ٘ ػذد الاٌىزشٚٔبد ٌىً ٚؽذح ,

ؽغُ 
(217 )

ف١ٙب لإ٠غبد خٛاص اٌغض٠ئبد فٟ  Born-Oppenheimer, ؽ١ش ٠زُ رطج١ك رمش٠ت 

اٌؾبٌخ الاسػ١خ 
(095 )

,  ْٛ اٌؾً اوضش عٌٙٛخٚ٘زا ٠ؤدٞ اٌٝ اخزضاي ػبًِ ٘بٍِزْٛ , ٚثٙزا ٠ى

٠ٚؤدٞ رمش٠ت ا٠ٌٕٛبد اٌضبثزخ ٚالاٌىزشٚٔبد اٌّزؾشوخ اٌٝ اعزؼّبي دٚاي ثغ١طخ راد صلاس 

ح فمؾ اؽذاص١بد ِزغب٠ش
(002,096)

  ٟ٘(x,y,z)  ٞا(x,y,z) 
(62, 009)

خلاي اٌفؼبء اٌغض٠ئٟ ثذلاً  

ػٓ ِب ٘ٛ ِغزؼًّ خلاي اٌذٚاي اٌّٛع١خ ٌلأٔظّخ راد الاٌىزشٚٔبد اٌّزؼذدح 
(996,26 )

, وّب ٘ٛ 

 HFاٌؾبي فٟ ؽغبثبد 
(926)

ػذد  nِٓ اٌّزغ١شاد )ؽ١ش  4n, ٚاٌزٞ ٠مزؼٟ ثٛعٛد  

الاٌىزشٚٔبد ( صلاصخ ِٕٙب اؽذاص١بد ِىب١ٔخ ٌىً اٌىزشْٚ ٚاٌشاثغ ٌٍجشَ الاٌىزشٟٚٔ ٌىً اٌىزشْٚ . 

افؼً ِٕٗ ٌٍذاٌخ اٌّٛع١خ ِٓ خلاي اخزضاي اٌؼذد اٌٙبئً ِٓ  DFTٚ٘زا ٠غؼً ِٓ اٌؾغبة ٚفك 

اؽذاص١بد فمؾالاؽذاص١بد )خظٛطبً ٌٍغض٠ئبد اٌّؾز٠ٛخ ػذداً وج١شاً ِٓ الاٌىزشٚٔبد( اٌٝ صلاصخ 
 
 ,

ٟ اٌؾبٌخ ففئْ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌلأٔظّخ ِزؼذدح اٌذلبئك )الاٌىزشٚٔبد(  DFTوزٌه ٚؽجمبً ٌٍـ 

 DFTٟ٘ داٌخ فش٠ذح ٌٍىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌزٍه اٌذلبئك , ٚ٘زا عججبً اخش ٠غؼً اعزؼّبي  خالاسػ١

ثذ٠لاً ػٓ ٔظش٠بد اٌذٚاي اٌّٛع١خ 
(002 )

الاٌٚٝ  DFTْ ٌؾغبة اٌطبلخ ٚفك بدٌزب. ٕ٘بٌه ِؼ

 Hohenberg-Kohnرؾغت اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ ٚفك 
(222)

 ؽغت اٌّؼبدٌخ 7 
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 
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2

1 1
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A

xci

exchangei A
correlation
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Z r r
E r r dr dr dr E

r R r r

 
       

 
   

 2-15.. 

 Kohn-Shamٚاٌضب١ٔخ ٚفك 
(000 )

 فزؾغت ِٓ اٌّؼبدٌخ 7

  2-16...................... 
2 2

2 1 1

1 1 2

(r )1
( ) ( )

2

A
XC i i ii

A A

effective
one electron
Kohn Sham
Hamiltonian

Z
dr V r r

r R r r


  




 
      

  
  

 VXCؽ١ش ٠ؾغت عٙذ اٌزشاثؾ 
(000 )

 ِٓ اٌّؼبدٌخ 7

 2-17................................................................................... 
 xc

xc

E
V










 

اِب ل١ّخ      xcE   ف١ّىٓ ا٠غبد٘ب ِٓ اؽذ اٌزمبس٠ت اٌزٟ رغزؼًّ لإ٠غبد ؽبلخ اٌزجبدي

اٌطبلبد ثشىً ِؼجٛؽ , ٚرزشن فمؾ ؽبلخ  Kohn-Shamاٌزشاثط١خ , ؽ١ش رؾغت ِؼبدٌخ 

ٌٍزمش٠ت  exchange-correlation energy (Exc)اٌزجبدي اٌزشاثط١خ 
(992)

, ؽ١ش ٠غزؼًّ ٌزٌه  

اٌٝ  Exc, ؽ١ش ٠شطش  ab initioع١ذح رغؼٍٙب ثذ٠لاً ػٓ ؽشق  Excرمبس٠ت رؼطٟ ل١ُ 

ِظطٍؾ١ٓ 
(096)

)اٌزآصش ث١ٓ  exchange energy (Ex), الاٚي ٠طبثك ؽبلخ اٌزجبدي  

الاٌىزشٚٔبد اٌّزشبثٙخ اٌجشَ 
(920)

 self-interactionٚاٌزٟ رؼضٜ اٌٝ رؤص١شاد اٌزآصش اٌزارٟ  

effects) 
(096 )

)اٌزآصشاد ث١ٓ وً  correlation energy (Ec), ٚاٌضبٟٔ ؽبلخ اٌزشاثؾ 

الاٌىزشٚٔبد 
(920)

 Coulomb, ٟٚ٘ ؽبلخ ث١ٓ الاٌىزشٚٔبد فٟ اٌغض٠ئخ ؽجمبً ٌمبْٔٛ وٌِٛٛت  

law  
(23)

  . 

اٌّغزخذِخ ٌٙزا اٌغشع وض١شح اٌزمش٠جبداْ      
 

, ٚٔٛع دٚاي اٌزمش٠ت ٟ٘ اٌّؾذدح ٌذلخ ٘زٖ 

اٌطش٠مخ 
(922)

Local Density, اثغطٙب رمش٠ت اٌىضبفخ اٌّىب١ٔخ  
 
Approximation (LDA)  ,

   Local Spin Density Approximationٚاٌزٞ ٠غّٝ فٟ الأظّخ ػب١ٌخ اٌجشَ ثـ 

(LSDA)  اثغؾ اٌزمش٠جبد ِٓ ٛ٘ٚ ,
(26)

 Slater ٌغ١ٍزش ٚاٌزٞ ؽٛس اػزّبدا ػٍٝ ؽش٠مخ  

(946 )
ٌفغٛح طغ١شح ٠ّىٓ اْ رؼبًِ ٌؾغبة اٌزجبدي اٌزشاثطٟ  Fermi, ٚٚطف اٌؼبٌُ ف١شِٟ 

وزىبًِ ٌىً فؼبئٙب اٌّىبٟٔ اٚ اٌّٛػؼٟ 
(096 )

 رىْٛ EXC  7فئْ  LDA, ٚٚفمبً ٌـ 
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 2-18....................................................................  ( ) ( ( ))LDA

xc xcE r r dr     

)ؽ١ش  )r إٌظبَ غ١ش اٌّزغبٔظ , اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ ِٓxc : ؽبلخ اٌزجبدي اٌزشاثط١خ ٌىً دل١مخ

 Homogenous Electron Gas (HEG)ِٓ الاٌىزشْٚ اٌغبصٞ اٌّزغبٔظ 
(002 )

, وّب ٚث١ٓ 

)ٟ٘ ؽبطً عّغ ؽبلخ اٌزجبدي xcثؤْ  Yang  ٚParrاٌؼبٌّبْ  )x  ٚؽبلخ اٌزشاثؾ( )c 

(009,923,49)
 وّب فٟ اٌّؼبدٌخ 7  

 2-19.............................................................................( ) ( ) ( )xc x c       

 LDAاصجذ      
(62)

 HEGٔزبئظ ع١ذح ثبلزشأٗ ثـ  
 

فبلذ وً إٌظش٠بد الاخشٜ 
(926 )

فٟ ؽ١ٕٙب , 

ٚػ١ٍٗ ٠ؼزجش رمش٠ت اٌىضبفخ اٌّىب١ٔخ ٔظبِبً ؽغبث١ب ٔبعؾبً 
(223 )

,ؽ١ش لالذ ٔظش٠خ دٚاي اٌىضبفخ 

 Excٌؾغبة  LDAٔغبؽبً ؽ١ٓ الزشأٙب ثٗ اٞ 
(965,962 )

, الا اْ ٘زا اٌزمش٠ت غ١ش وبفٟ ٌٍى١ّ١بء 

, ٚاٚػؼ أٗ ِٓ اٌؼشٚسٞ اعشاء رؼذ٠لاد   Beake, ٚلذ ادسن رٌه اٌؼبٌُ اٌؾبعٛث١خ 

س٠بػ١خ ِّٙخ ػ١ٍٗ ف١ّب ٠زؼٍك ثطبلخ اٌزجبدي , ٌزا اثزذع دٚالاً راد ِؼبِلاد ع١ّذ ثبعّٗ , 

اٌزجبد١ٌخ ثذلخ  Beakeثشِٛص  LDAٚعّغ 
(63 )

ٚػؼٛا دٚالاً  Lee-Yang-Parr, اِب اٌؼٍّبء 

وزؼذ٠ً ػٍٝ اٌطبلخ اٌزشاثط١خ , دِغذ ٘زٖ اٌذٚاي فٟ ّٔٛرط ٘غ١ٓ  LYPع١ّذ ثئعُّٙ 

HF/DFT ٚاٌّزؼّٓ اٌذٚاي اٌّزٕٛػخ B3LYP) ) Beake 3-parameter Lee-Yang- 

Parr ؾ دٚاي ث١ه ٌزظؾ١ؼ اٌزجبدي ٚاٌّزىٛٔخ ِٓ صلاس ِؼبِلاد , دٚاي ٌزظؾ١ؼ الأؾذاس ٌٍزشاث

 Gaussianِٓ لجً ٌٟ ٚعّبػزٗ ٚاٌّز١غش فٟ عٍغٍخ ثشاِظ وبٚع١ٓ 
(093,42)

, ٠ٚغزؼًّ ثشىً  

ٚاعغ لأٔٗ ٠ٛفش دلخ ػب١ٌخ ِمبثً ِزطٍجبد ؽبعٛث١خ الً ٌٍزٕجؤ ثبٌزشو١ت الاٌىزشٟٚٔ 
 

, ٠ٚؼزجش 

اخز١بساً ع١ذا ٌزؼ١١ٓ اٌزشاو١ت اٌغض٠ئ١خ ٚاٌم١ُ اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ , لاْ ٌٗ ٔغجخ خطؤ ٔبدسح اٚ ػئ١ٍخ 

(903)
, ٌٚٗ رٛافم١خ ع١ذح ِغ إٌزبئظ اٌؼ١ٍّخ ٌٍزٕجؤ ثبٌؼٛاًِ إٌٙذع١خ ٌٍغض٠ئخ  

 
 . 

, ؽ١ش أٗ اخز١بس ٌٍؾغبة ٌّؼظُ اٌغض٠ئبد   DFTوؤٔٗ ؽش٠مخ ِخزبسح ٌٍـ ٠B3LYPجذٚ      

(900 )
, ٚ٘ٛ الاوضش اعزؼّبلاً 
(903 )

ٌٍزجبدي ٚاٌزٞ  بً ِؼجٛؽ اً رزؼّٓ عضء B3LYP, لأْ داٌخ ِضً 

ػِّٛبً ٠ؼضٜ اٌٝ دٚاي اٌىضبفخ اٌٙغ١ٕخ 
(224 )

, ٠ّٚىٓ رشر١ت اداء اٌذٚاي اٌزٟ ِٓ خلاٌٙب ٠زُ 

فٟ  B3LYPٌزا فٟ دساعزٕب ٘زٖ رُ اعزؼّبي  B3LYP>BLYP>LDAوب٢رٟ Exc  7ؽغبة 

 .  وٍّٙب اٌؾغبثبد
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                                                              Basis set      عناصر القاعذج

اعبع١بْ ٌٕغبػ اٞ ٔظبَ ؽغبثٟ , الاٚي اٌطش٠مخ اٌّغزخذِخ ٌٍؾغبة ٕ٘بٌه ػبِلاْ       
(900 )

 ,

ٚاٌضبٟٔ ؽغُ ِٕٚبعجخ ػٕبطش اٌمبػذح اٌّغزؼٍّخ 
(002 )

, لأٔٙب رغبٚٞ فٟ الا١ّ٘خ اٌطش٠مخ 

اٌؾغبث١خ اٌّغزؼٍّخ 
(225 )

ارا وبٔذ غ١ش ِٕبعجخ  ;لأٔٙب ِظذساً ِٓ ِظبدس اٌخطؤ فٟ اٌؾغبة 

(096) 
, ٠ٚؤدٞ اعزؼّبي ػٕبطش لبػذح ع١ذح اٌٝ داٌخ ِٛع١خ ؽم١م١خ ٚٔزبئظ ع١ذح ٚاٌؼىظ طؾ١ؼ 

(926 )
ٌٚىٕٙب رٛاعٗ ثّؾذداد اٌؾبعجخ 
(093)

, ؽ١ش اْ ص٠بدح ؽغُ ػٕبطش اٌمبػذح ٠مبثٍٗ ص٠بدح فٟ  

 hardwareِزطٍجبد اٌؾبعجخ 
(929)

ة ٚاٌّٛاطفبد , ٌزا ٠فؼً اٌّٛاصٔخ ث١ٓ اٌذلخ فٟ اٌؾغب 

اٌؾبعٛث١خ اٌّزٛفشح
 
 . 

لاد اٌزسح , ػٕبطش اٌمبػذح ٟ٘ عٍغٍخ ِٓ اٌذٚاي رغزؼًّ فٟ ٚطف شىً اٚسث١زب     

 ((LCAOٚالاٚسث١زبلاد اٌغض٠ئ١خ ٚاٌزٟ رٕزظ ِٓ اٌغّغ اٌخطٟ ٌٙزٖ الاٚسث١زبلاد اٌزس٠خ 

Linear Combination of Atomic Orbitals 
(26 )

ػٕبطش اٌمبػذح  , ٕٚ٘بٌه اٌىض١ش ِٓ

ثشاِغ١بد اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ ٚثشىً ّٔطٟ ِغّٛػخ ِٓ ػٕبطش  اٌّخزٍفخ , ؽ١ش رزؼّٓ

     ػٕبطش اٌمبػذح رُ اعزخذاَ اٌذساعخ ٚفٟ ٘زٖ, اٚ رذخً ا١ٌٙب ِٓ ِظبدس اخشٜ ,  اٌمبػذح

CEP-121G  311-6 ٚ اٌمبػذحG ٟوٍّٙب  اٌؾغبثبدف . 

 

    Calculation Software Packagesترامجياخ الحساب ومواصفاخ 4-2 

                                                    and hardwareالحاسثح المستخذمح 

اْ رم١ٕبد اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ رزؼّٓ ػذداً ِٓ اٌجشاِغ١بد اٌؾغبث١خ ِضً      
(46,35,26 )

 7 

GAUSSIAN , MOPAC , HYPERCHEM , GAMESS , JAGUAR , MOE , 

AMPAC , ACESIII , SPARTAN , Q-CHEM , PC-MODEL , MOLPRO , 

MOLCAS , YAEHMOP , UNNICHEM , CRYSTAL , ADF ,    . ٚغ١ش٘ب 

ٕٚ٘بن ػذد ِٓ اٌجشاِغ١بد اٌّىٍّخ اٌزٟ رؼزجش ٚاعٙخ ٌج١بْ ٚػشع إٌزبئظ اٚ لإدخبي      

١بٔبد اٌٝ اٌجشاِظ اٌؾغبث١خ اػلاٖ ِٕٙب اٌج
(26 )

 7Chemoffice , Gauss View , 

DRAWMOL , MOLDEN , Web lab viewer , Chemcraft ,  . ٚغ١ش٘ب 
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 ثشاِظ ٌٍؾغبة 7 عزخ فٟ ٘زٖ اٌذساعخ رُ اعزخذاَ     

 Gaussian09W/version:7.0-2009ثشٔبِظ  -9
(226 )

دٚالاً رس٠خ رؾزٛٞ ػٍٝ  َ  خذ  ؽ١ش اعز  

ظٙشد لأٚي ِشح فٟ ثشٔبِظ  Gaussian-Type Orbital (GTO)دٚاي وبٚع١خ 

Gaussian70 , ًّ٠ٚغزؼGaussian09W  ثشىً اعبعٟ ٌىً أٛاع ؽغبثبدab initio , 

DFT , Semiempirical
 
 . 

اٌزٞ طُّ ٌز١ٙئخ ِذخلاد ثشٔبِظ  Gauss View/version:5.0.8-2008ثشٔبِظ  -0

Gaussian  ٌٞٚفؾض اٌّخشعبد ثشىً رخط١طٟ طٛسٞ , ؽ١ش ٠ّىٓ ِٓ خلاٌٗ سعُ ا

ٌضلاصخ ٚرذ٠ٚش٘ب ٚرمش٠جٙب ٚرجؼ١ذ٘ب , عض٠ئخ ٚإْ وبٔذ وج١شح ثشىً عش٠غ ٚرفؾظٙب ثبلأثؼبد ا

ٚاٌزٟ لذ رىْٛ ِؼمذح خبطخ ٌٍغض٠ئبد اٌىج١شح  Z-Matrixٚاٌفبئذح الاُ٘ أٗ ٠غٕجٕب وزبثخ 

 رٍمبئ١بً .  Gaussianؽ١ش ٠مَٛ اٌجشٔبِظ ثىزبثزٙب ٚادخبٌٙب ػّٓ ِذخلاد ثشٔبِظ 

 ٚثٛاعطزٗ ٠زُ سعُ اٌغض٠ئخ .  C S ChemDraw Ultra/version:6.0-2000ثشٔبِظ  -6

٠ذخً فٟ ٘زا اٌجشٔبِظ اٌزشو١ت رٚ  C S Chem3D Pro/version:5.0-1999  ثشٔبِظ  -2

 MINDO3ا٠ؼبص ٚ MOPACثشٔبِظ  ٌٝ صلاصٟ الاثؼبد ٚثٛاعطخاٌجؼذ٠ٓ ٌٍغض٠ئخ ١ٌزؾٛي ا

 ٠زُ ؽغبة الاؽذاص١بد اٌذ٠ىبسر١خ ثؼذ رخف١غ اٌطبلخ . 

ثٛاعطخ ٘زٖ اٌٍغخ رُ وزبثخ ثشٔبِظ اٌؾغبة  Fortran/PowerStation4.0-1995ثشٔبِظ   -2

MINDO/3-FORCES  3ؽ١ش ٠زُ ادخبيN  الاؽذاص١بد إٌبرغخ ِٓ ثشٔبِظ ِٓ

Chem3D  . ِغ ػذد الاٚاطش اٌى١ّ١بئ١خ ٚٔٛػٙب ٌٍغض٠ئخ اٌّشاد ؽغبثٙب ١ٌزُ اٌؾغبة 

( ٠غزخذَ ٌشعُ ِزغٙبد MS-DOS٘ٛ ثشٔبِظ ِىزٛة ثٍغخ ) DRAWMOLثشٔبِظ  -3

ثبلإؽذاص١بد اٌذ٠ىبسر١خ ِٚؼبِلاد اٌغّغ الاصاؽخ اٌزس٠خ ٌغ١ّغ الأّبؽ الا٘زضاص٠خ ثبلاعزؼبٔخ 

 . MINDO/3-FORCES إٌبرغخ ِٓ ؽغبثبد  

رُ ثٛاعطزٗ ؽغبة عضء ِٓ اٌذٚاي اٌذ٠ٕب١ِى١خ  Microsoft Office Excel 2010ثشٔبِظ  -4

 ئ١خ , ٚوزٌه ؽغبة ل١ُ صٚا٠ب اٌزآطش ٌٍغض٠ئبد . اٌؾشاس٠خ ثٛاعطخ اٌّؼبدلاد الاؽظب

رُ ثٛاعطزٗ رشخ١ض أّبؽ الا٘زضاص ٌزشدداد ؽ١ف  Chemcraft/ version:1.5ثشٔبِظ  -5

 . DFT/B3LYP(CEP-121G)رؾذ اٌؾّشاء ٌطش٠مخ 
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 7 ٟ اٌّزٛاصْ الالً ؽبلخ ٌٍغض٠ئبدرُ اعزؼّبي اٌجشاِظ اٌّزوٛسح اػلاٖ فٟ ؽغبة اٌشىً إٌٙذع

 ؽبِغ اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ  .9

 ١٘ذساص٠ذ  -ثٕضٌذ٠ٓ( -صٕبئٟ ِض١ً ا١ِٕٛ -2ؽبِغ اٌجٕض٠ٚه ) .0

 ٔب٠زشٚثٕضٌذ٠ٓ( ثٕض١٘ٚذساص٠ذ -2 ( .6

 ١ِضٛوغٟ ثٕضٌذ٠ٓ( ثٕض١٘ٚذساص٠ذ -2) .2

 ١ِضٛوغٟ ثٕضٌذ٠ٓ ( ثٕض١٘ٚذساص٠ذ -2-١٘ذسٚوغٟ  -0) .2

 صٕبئٟ ١ِضٛوغٟ ثٕضٌذ٠ٓ( ثٕض١٘ٚذساص٠ذ -2,0 ( .3

وّب ٚلذ اعزخذَ ػذد ِٓ اٌجشاِظ اٌذاػّخ الاخشٜ راد اٌزؤص١ش اٌُّٙ ٚاٌىج١ش ػٍٝ أغ١بث١خ 

 ػًّ ٘زٖ اٌجشاِظ ٚاٌٛلذ اٌّغزٍٙه فٟ رٌه . 

 

 مواصفاخ الحاسثح 

 ِٛاطفبرٙب SONY/VAIO  7ؽبعجخ ِؾٌّٛخ ِٓ ٔٛع  -1

Systems   : Windows XP + Windows 7 

Hard disk: 160 GB 

Processor: Core 2 Duo CPU T7500  2.20GHz   

RAM      : 2GB 

Display   : 13 

 ِٛاطفبرٙب SONY/VAIO  7ؽبعجخ ِؾٌّٛخ ِٓ ٔٛع  -0

Systems   : Windows XP + Windows 7 

Hard disk: 200 GB 

Processor: Core 2 Duo CPU T5250  1.50GHz    

RAM      : 2GB 

Display   : 15 
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                                               Introductionجمهيد                     1-3

-MINDO/3 فٛسع١ض /3-خ ٚ٘ٛ ّٔٛرج إٌّذٜٚ اٌطشق اٌشجٗ ردش٠ج١ذاز اعزخذاَرُ      

FORCES ٟوّب ٚاخش٠ذ زغبثبد ٔظش٠خ دٚاي اٌىثبفخ  , زغبثبد ١ِىب١ٔه اٌىُ فDFT 

 وبٚع١ٓثشٔبِح  ثبعزخذا311G  ٚ CEP-121Gَ-6 ٚفمآ ٌٍمبػذح ٥ٌB3LYPعبط 

Gaussian 09 ز١ث رُ زغبة > ٌغشع اٌّمبسٔخ 

اٌذٚاي  زشاسح اٌزى٠ٛٓ ,, ا٤ٚاطش ٚاٌضٚا٠ب (  اٌشىً إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ )أؽٛاي     

ػضَ ثٕبئٟ اٌمطت , اٌشسٕبد ٚاٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ وزٌه رشدداد , اٌثشِٛد٠ٕب١ِى١خ اٌم١بع١خ

ؽبلخ أػٍٝ ِذاس وّب رُ زغبة  ا٨٘زضاص ٚشذد ا٨ِزظبص ٤شؼخ رسذ اٌسّشاء اٌّمبثٍخ ٌٙب

ِٚٓ ؽبلخ  (LUMO) ِشغٛي غ١شِذاس خض٠ئٟ  أٚؽؤ( , ؽبلخ HOMOخض٠ئٟ ِشغٛي )

 Koopmans Theoremاٌّذاساد ٚزغت ٔظش٠خ وٛثّبْ 
(:8,75)

 ٚ اٌزؤ٠ٓرُ زغبة  خٙذ  

اٌىٙشٚعٍج١خ  ٚا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ 
(97)

 ا٨ٌىزشٚف١ٍ١خ ٚفدٛح اٌطبلخ  ٚخ ١ٌٚٛٔخ اٌدض٠ئخ ثط٩ ٚ 

 Group Theory ػٍٝ ٔظش٠خ اٌّدّٛػخ ثب٨ػزّبدٚ
(75)

ٚخذ اْ خ١ّغ اٌدض٠ئبد اٌّذسٚعخ  

 . C1رٕزّٟ اٌٝ ِدّٛػخ إٌمطخ 

-MINDO/3 فٛسع١ض /3-إٌّذٌٚٚغشع رشخ١ض اٌزشدداد إٌبردخ ِٓ زغبثبد ؽش٠مخ       

FORCES  ُرّذ ا٨عزؼبٔخ ثجشٔبِح اٌشعDRAW MOL  فؼ٩ً ػٓ زغبة اٌّغبّ٘خ

عٍٛوب رٛافم١ب فٟ ا٘زضاصارٙب  ه٨ رغٍٚثّب اْ اٌدض٠ئبد  , اٌدضئ١خ ٌىً رسح فٟ إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ

رُ اخشاء رظس١ر ٌٙزٖ اٌزشدداد ِٓ  ٌزا  anharmonic oscillator ٨ٟ رٛافماٞ رؼًّ وّٙزض 

خ٩ي ِؼبٌدزٙب ثؼٛاًِ رم١١ظ 
(86)

 ِسذدح ٌىً طٕف ٚزغت ٔٛع إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ .  

ردش٠ج١باٌم١ُ اٌّمبعخ رُ ِمبسٔخ إٌزبئح ِغ ٚلذ        
 (8;-779,78)

اطش ِٚٓ ٔبز١خ اؽٛاي ا٨ 

 ٤شؼخ٘زضاص٠خ ا٨ ٥ٌؽ١بفِٚٓ ٔبز١خ اخشٜ  X-Ray ِط١بف١خ ز١ٛد ا٨شؼخ اٌغ١ٕ١خثبعزخذاَ 

اٌّسغٛثخ ٚفك ٔظش٠خ  صثبٌخظٛخبءد ل١ُ إٌزبئح اٌّسغٛثخ خ١ذح ٚلش٠جخ ٚ رسذ اٌسّشاء ,

ز١ث اػطذ ٔزبئح افؼً ٚاوثش دلخ ٚالشة ِٓ إٌزبئح اٌؼ١ٍّخ , ِّب ػ١ٍٗ    DFTدٚاي اٌىثبفخ 

٤عجبة ػبئذح اٌٝ ؽج١ؼخ اٌسغبة  MINDO/3-FORCES فٛسع١ض /3-إٌّذٚفٟ ّٔٛرج 

     اٌزمش٠جٟ ٌٙزا إٌّٛرج .
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اْ رشل١ُ اٌزساد ٌٍدض٠ئبد ادٔبٖ رُ ػٍٝ ٚفك إٌزبئح اٌّغزسظٍخ )اٌّغبفبد ث١ٓ اٌزساد( ِٓ      

ثؼذ  ٔفغٙب ٚاٌزٟ ارفمذ ِغ رشل١ُ رساد اٌدض٠ئبد MINDO/3-FORCESاٌسغبة  حثشٔبِ

 . Gaussian 09))زغبثٙب ثجشٔبِح 

Benzohydrazide 1 
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O

 

Benzoic acid(4-dimethylamino-benzylidene)-hydrazide 2 
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O

 

(E)-N'-(4-nitrobenzylidene)benzohydrazide 3 
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4
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1
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3
O

3
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 (E)-N'-(4-methoxybenzylidene)benzohydrazide 4 
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(E)-N'-(2-hydroxy-4-methoxybenzylidene)benzohydrazide 5 
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(E)-N'-(2,4-dimethoxybenzylidene)benzohydrazide 6 
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 اٌزساد ٚٔٛػٙب .اٌزشو١ت اٌفشاغٟ ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ِغ رشل١ُ  : 1-3 شكم
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                             Equilibrium geometryانشكم انهندسي انمحىازن  3-2

Bond Length                                                   أطىال الاواصر1-2 -3

   

 ٚرمبسثٙب ِغ اٌم١ُ 8-5 ِٓ إٌزبئح اٌّغزسظٍخ ِٓ دساعخ اٌدض٠ئبد اٌّزوٛسح خذٚي     

 اٌزدش٠ج١خ ٚاٌزٟ رُ اٌسظٛي ػ١ٍٙب ِٓ ز١ٛد ا٨شؼخ اٌغ١ٕ١خ
(228)

 ,ا٨ٚاطش ث١ٓ اٌزساد  ٤ؽٛاي 

  . DFT/B3LYP(6-311G)ٚثبٌخظٛص رٍه إٌزبئح ػٓ ؽش٠مخ 

 ز١ث [A(1.287-1.428)]رشاٚذ ( N-Nٌد١ّغ اٌّشوجبد ٩٠زع اْ ؽٛي ا٨طشح )     

ٚأخفغ ؽٌٛٙب اٌٝ الً ِب ٠ىْٛ ِغ اٌّؼٛع ثّدّٛػخ  ؽٛي ا٨طشح ثٛخٛد اٌّؼٛع رٕبلض

ّدّٛػخ ١ِثٛوغٟ فٟ اٌّؼٛع ث 6ِغ رفبٚد ثغ١ؾ ِغ اٌّشوت  5إٌب٠زشٚ اٌغبزجخ ثبٌّشوت 

اٌسٍمخ ا٨سِٚبر١خ اٌّؼٛػخ ث١ّٕب وبٔذ اؽٛي ل١ّخ ٌٙب فٟ فٟ  اٌّٛلغ ثبسا ثبٌٕغجخ ٌّٛلغ اٌزؼ٠ٛغ

 .١٘ذساص٠ذ اٌجٕض٠ٚه زبِغ 

ٌد١ّغ اٌّشوجبد ( C=N) ا٨ص١ِٚث١ِٓزمبسثبً ِغ اطشح  (N-N)ؽٛي ا٨طشح رشر١ت ٚخبء      

ٚلذ ,  [A(1.269-1.311)]ث١ٓ  ذ اؽٛاي ا٨خ١شحرشاٚز فمذ ِٓ ز١ث اٌزشر١ت , اٌّؼٛػخ

اٌسٍمخ ا٨سِٚبر١خ وٛٔٙب ٠ؼٛد اٌغجت فٟ ٘زا اٌزذسج اٌٝ اخز٩ف اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ ػٍٝ 

ِٛلغ اٌزؼ٠ٛغ اْ وبْ فٟ اٌّٛلغ  ٨خز٩فٌمٛح ٚوزٌه بٚرذسخٙب ث د٧ٌٌىزشٚٔب عبزجخ اٚ دافؼخ

 اٌفشاغٟ ٌٍّشوت وىً . ًثبٌشى ؤثشزرٚوزٌه  اٚسثٛثبسا اٚ 

ٚاٌّدبٚسح ٌّٛلغ  ( فٟ اٌسٍمخ ا٨سِٚبر١خ اٌّؼٛػخC-Cٌٛزع اْ اؽٛاي اٚاطش )     

, (C14-C15)٣ٌطشح  [A(1.381-1.432)]ثسذٚد  2,3ٌٍّٚشوج١ٓ  اٌزؼ٠ٛغ فٟ اٌّٛلغ ثبسا

ٚ[(1436-1.377)A]  ٣ٌطشح(C15-C16) ٚوّب ٠ٍٟاؽٛاٌٙب  ذرذسخ < 

                                                                             (C14-C15 2 (C14-C15) > 3 ( 

                                                                             (C15-C16 2 (C15-C16) > 3 ( 

ز١ث أٙب رؼزجش ِدّٛػخ عبزجخ ل٠ٛخ  3( فٟ اٌّشوت NO2-٠ؼٛد اٌغجت اٌٝ ِدّٛػخ إٌب٠زشٚ )

 ٓثبٌش١ٔفٟٙ ِدّٛػخ دافؼخ  2فٟ اٌّشوت  ]-[N(CH3)2, ث١ّٕب ِدّٛػخ ثٕبئٟ ِث١ً ا١ِٕٛ 

ز١ث ٠ٛخذ فشق  2,3( فٟ اٌّشوج١ٓ C-Nٛ ؽٛي اطشح )ِّب ٠ؤوذ ٘زا اٌزفغ١ش ٘ , ِٕٚشطخ

 ٚوّب فٟ اٌزشر١ت اٌزبٌٟ > [A(1.388-1.479)]ثسذٚد  شبعغ ث١ّٕٙب

 3 (C15-N18) > 2 (C15-N18)                                                                               
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 4,5,6( ٌّدّٛػخ ا١ٌّثٛوغٟ اٌّؼٛػخ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ِٓ اٌّشوجبد ٢C-Oطشح ) خثبٌٕغج     

رشاٚزذ ث١ٓ  7, ث١ّٕب ٌٍّشوت  (C15-O18) 4طشح ٢ [A(1.389-1.328)] اؽٛاٌٙب رشاٚزذ

[(1320-1386)A]  ٥ٌ5طشح (C12-O19)  6, ٚؽٌٛٙب ٣ٌطشح (C15-O18)   ثسذٚد

[(1319-1.391)A]  ,لٍخ  ٟاٌٝ أفشاد اٌزؼ٠ٛغ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ٚثبٌزبٌ فٟ رٌه ٠ؼٛد اٌغجت

٠ٛخذ ٕ٘بن ِؼٛع اخش فٟ اٌّٛلغ اٚسثٛ فٟ  5,6ث١ّٕب فٟ اٌّشوج١ٓ  4اٌشذ فٟ اٌسٍمخ ٌٍّشوت 

 . ِدّٛػخ ١ِثٛوغٟ  6ِدّٛػخ ١٘ذسٚوغٟ ٚفٟ اٌّشوت  5اٌّشوت 

 خ١ّؼٙب اْ إٌزبئح٠زؼر  8-5ِٓ إٌزبئح ٚاٌّمبسٔخ اٌّزوٛسح اػ٩ٖ ِٚٓ ٩ِزظخ اٌدذٚي      

ِزمبسثخ ٚخبطخ فٟ رغٍغً اٌّشوجبد ِٓ ٔبز١خ اؽٛاي ا٨ٚاطش اٌّزٕبظشح , ٚاْ ٔزبئح اٌسغبة 

ٟ٘ ا٨لشة ٌٕزبئح ِط١بف١خ  (311G-6)ٚاٌمبػذح  B3LYPِٓ ٔظش٠خ دٚاي اٌىثبفخ ٥ٌعبط 

  .ز١ٛد ا٨شؼخ اٌغ١ٕ١خ 

ؽشائك اٌسغبة ٚاٌّسغٛثخ ٚفك  اٌّذسٚعخ ٌٍّشوجبد )ثب٨ٔىغزشَٚ(اؽٛاي ا٨ٚاطش:1-3جدول 

 ثبٌٕزبئح اٌّغزسظٍخ ِٓ ِط١بف١خ ز١ٛد ا٨شؼخ اٌغ١ٕ١خ خٚثب٨عزؼبٔاٌّغزخذِخ 
(75,8;,8:,88,85,;)

 

C16H17N3O 2 C7H8N2O 1 
X-Ray 

dif. 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Bond 

Length 

X-Ray 

dif. 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Length 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.386 1.380 1.399 1.292 N8 –N10 1.413 1.413 1.428 1.322 N8 –N10 

1.283 1.297 1.311 1.2719 C11=N10 0.911 1.005 1.010 1.044 N8 –H16 

1.384 1.421 1.432 1.432 C14-C15 1.314 1.374 1.393 1.359 C7 – N8 

1.379 1.417 1.436 1.431 C15-C16 1,261 1.253 1.269 1.218 C7 = O9 

1.388 1.388 1.403 1.399 C15-N18 1.385 1.404 1.419 1.425 C4 – C5 

0.930 1.082 1.088 1.108 C3– H23 0.930 1.080 1.086 1.107 C3– H13 

0.930 1.080 1.107 1.086 C5– H24 0.930 1.082 1.107 1.088 C5– H14 

1.433 1.462 1.427 1.473 N18–C19 1.377 1.404 1.425 1.419 C4 – C5 

0.960 1.087 1.118 1.093 C20–H35 1.385 1.403 1.425 1.418 C3 – C4 

C15H14N2O2 4 C14H11N3O3 3 
X-Ray DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Bond 

Length 

X-Ray DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Bond 

Length dif. 6-311G CEP-121G dif. 6-311G CEP-121G 

1.388 1.377 1.374 1.291 N8 –N10 1.371 1.381 1.384 1.287 N8 –N10 

1.269 1.296 1.2960 1.2710 C11=N10 1.272 1.299 1.308 1.267 C11=N10 

1.366 1.389 1.388 1.328 C15-O18 1.381 1.395 1.411 1.421 C14-C15 

1.350 1.387 1.389 1.367 C7 – N8 1.377 1.399 1.416 1.421 C15-C16 

1.224 1.255 1.245 1.217 C7 – O9 1.459 1.462 1.479 1.434 C15-N18 

1.382 1.406 1.405 1.425 C4 – C5 1.358 1.385 1.372 1.413 C7 – N8 

0.930 1.077 1.086 1.108 C3– H22 0.930 1.083 1.088 1.107 C3– H23 

0.930 1.080 1.107 1.084 C5 –H23 0.930 1.080 1.107 1.086 C5 –H24 

0.930 1.094 1.130 1.098 C11–H26 1.216 1.268 1.226 1.291 N18–O19 
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       Bond Angles زوايا انحآصر                                                 2-2 -3

 زذٚدز١ث ٌٛزع اْ  ا٨خز٩ف فٟ ل١ُ اٌضٚا٠ب , 7-5 أظٙشد ٔزبئح اٌسغبة فٟ اٌدذٚي     

فمذ وبٔذ اوجش اٌضٚا٠ب فٟ  (122.2-114.8) اٌضٚا٠ب اٌزٟ رّشوضد ػ١ٍٙب اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ

اٌضٚا٠ب  , ث١ّٕباٌغبزجخ  (NO2-) ٚاٌّؼٛع ثّدّٛع إٌب٠زشٚ(C14C15C16)3  5اٌّشوت 

ِدّٛػخ ثٕبئٟ ِث١ً ا١ِٕٛ  رٞ 7ٌذافغ رٕبلظذ ٚط٨ٛ ٌٍّشوت اٌسث ا ػٍٝ اٌّؼٛع رٞ

N(CH3)2]-[  فٟ اٌّشوجبد وّب ٠ٍٟ بل١ُ اٌضٚا٠ , رشرجذٚاٌّز١ّضح ثىجش زدّٙب ٚزثٙب اٌذافغ <- 

3(C14C15C16)>6(C14C15C16)>5(C11C12C13)>4(C14C15C16)>2(C14C15C16)            

 اٌّدبٚسح ٌضٚا٠ب ِٛلغ اٌزؼ٠ٛغ فزذسخذ ػىظ اٌزشر١ت اػ٩ٖ >أِب اٌضٚا٠ب 

2(C13C14C15)>4(C13C14C15)>5(C12C11C16)>6(C13C14C15)> 3(C13C14C15)  

ثغت اٌّؼٛع ٌٍضٚا٠ب اٌّدبٚسح ػٕذِب رمً ازذ٘ب  خثبٌٕغجٚرٌه ِزٛلغ ففٟ اٌسٍمخ اٌٛازذح      

 ػ١ٍٙب رىجش ل١ّخ اٌضٚا٠ب اٌّدبٚسح ٌٙب ٌزؼ٠ٛغ اٌشذ اٌسبطً ػٍٝ اٌسٍمخ .

ٌٍزشر١ت فٟ اٞ ِٓ اٌسبٌز١ٓ اػ٩ٖ  ف١ؼٛد اٌٝ اخز٩ف رؤث١ش اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ  خثبٌٕغجاِب      

اٚسثٛ ( ,  اٌٝ زدّٙب ِٚٛلؼٙب )ثبسا ٚ خثب٦ػبف ٧ٌٌىزشٚٔبدِٓ ز١ث اٌسث اٌغبزت ٚاٌذافغ 

 .ؼخ فمذ ٌٛزع اْ اٌضٚا٠ب اٌزٟ ٠زّشوض ػ١ٍٙب ِدّٛػخ عبزجخ اوجش ِٓ رٍه اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ داف

ه ٔغزٕزح اْ اٌشىً إٌٙذعٟ ٠زغ١ش رجؼب ٌّٛلغ اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ  ٚزدّٙب ٚزثٙب ِٚٓ رٌ     

ٚ٘ٛ اٌشىً  )اٌغبزت ٚاٌذافغ ( ٚط٢ٛ اٌٝ اٌشىً إٌٙذعٟ ا٨وثش اعزمشاسا رٚ اٌطبلخ ا٨لً ,

ِّب ٠ؤدٞ  ِٓ اٌطبلخ  ا٨دٔٝ ٖاٌزٞ ٠سظً ف١ٗ الً رٕبفش ث١ٓ ا٨ٚسث١زب٨د ثس١ث ٠ىْٛ فٟ زذ

   ل١ّخ اٌضٚا٠ب ٚاؽٛاي ا٨ٚاطش. اٌٝ رغ١ش فٟ

 

C16H16N2O3 6 C15H14N2O3 5 
X-Ray DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Bond 

Length 

X-Ray DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Bond 

Length dif. 6-311G CEP-121G dif. 6-311G CEP-121G 

1.387 1.398 1.397 1.293 N8–N10 1.379 1.382 1.375 1.307 N8–N10 

1.282 1.301 1.2964 1.2720 C11=N10 1.286 1.300 1.301 1.2724 C17=N10 

1.362 1.391 1.381 1.319 C15-O18 1.369 1.386 1.384 1.320 C12-O19 

1.370 1.381 1.390 1.318 C17-O20 1.357 1.392 1.389 1.320 C14-O18 

1.348 1.376 1.450 1.366 C7 – N8 1.349 1.389 1.393 1.367 C7 – N8 

1.234 1.256 1.216 1.218 C7 – O9 1.241 1.257 1.243 1.219 C7 – O9 

1.392 1.403 1.395 1.426 C4 – C5 1.395 1.406 1.407 1.424 C4 – C5 

0.930 1.083          1.099 1.108 C3– H24 0.950 1.076          1.084 1.107 C3– H23 

0.930 1.080          1.107 1.097 C5 –H25 0.950 1.080          1.108 1.086 C5 –H24 
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 اٌّغزخذِخؽشائك اٌسغبة ٚاٌّسغٛثخ ٚفك  ٌٍّشوجبدصٚا٠ب اٌزآطش)ثبٌذسخخ(  :2 -3 جدول 

 

      Charge and Electron densities    انشحنات وانكثافات الانكحرونية3 -3

ٚاٌىثبفبد  دثبٌشسٕبٚاٌخبص  5-5إٌزبئح اٌّسغٛثخ فٟ اٌدذٚي ٓ خ٩ي اعزمشاء ِ     

 سع >ٍزساد فٟ اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ , ٍٔا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌ

( فٟ اٌّشوجبد اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ دافؼخ N10اٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌزسح إٌزشٚخ١ٓ ) اسرفبع     

اٌّؼٛع ثّدّٛػخ عبزجخ  5ث١ّٕب فٟ اٌّشوت  (4.75-5.15)٩ٌٌىزشٚٔبد ٚرشاٚزذ ث١ٓ 

٠ؼٛد اٌغجت فٟ رٌه اٌٝ رؤث١ش اٌّدب١ِغ اٌذافؼخ ,  (4.67-4.97)٩ٌٌىزشٚٔبد فمذ وبٔذ ثسذٚد 

ز١ث رؼزجش ِدب١ِغ ِٕشطخ ٌٍسٍمخ ا٨سِٚبر١خ رض٠ذ اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ٚاٚسثٛ ِٚٓ 

ثُ ػٍٝ اطشح لبػذح شف اٌّضدٚخخ ِّب ٠ض٠ذ ِٓ اٌىثبفخ ػٍٝ إٌزشٚخ١ٓ ٚػٍٝ اٌؼىظ فٟ 

C16H17N3O 2 C7H8N2O 1 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Angles 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Angles 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

117.4 117.6 114.8 C14C15C16 119.9 119.8 119.4 C2C1C6 

121.1 120.6 121.9 C13C14C15 120.1 120.1 120.3 C2C1C11 

119.8 119.8 119.4 C2C1C6 120.0 120.0 120.3 C6C1C11 

120.0 120.1 120.3 C2C1H21 120.1 120.0 120.1 C1C2C3 

120.1 120.1 120.4 C6C1H21 120.0 120.1 120.2 C1C2H21 

120.1 120.1 120.0 C1C2C3 119.8 119.7 119.7 C3C2H12 

C15H14N2O2 4 C14H11N3O3 3 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Angles 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Angles 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

120.1 120.1 119.0 C14C15C16 121.8 122.2 120.7 C14C15C16 

119.0 119.7 119.3 C13C14C15 118.7 118.4 117.7 C13C14C15 

119.8 119.8 119.4 C2C1C6 119.9 119.9 119.4 C2C1C6 

120.1 120.0 120.3 C2C1H20 119.9 120.1 120.3 C2C1H21 

120.1 120.1 120.4 C6C1H20 120.0 120.1 120.3 C6C1H21 

120.4 120.1 120.0 C1C2C3 120.1 120.1 120.1 C1C2C3 

C16H16N2O3 6 C15H14N2O3 5 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Angles 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Bond 

Angles 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

120.5 121.0 119.8 C14C15C16 120.2 120.5 119.4 C11C12C13 

118.8 119.2 118.3 C13C14C15 119.1 119.4 119.1 C12C11C16 

119.8 119.9 119.4 C2C1C6 119.7 119.9 119.4 C2C1C6 

120.0 119.9 120.3 C2C1H22 120.1 120.1 120.3 C2C1H21 

120.1 120.1 120.4 C6C1H22 120.2 120.0 120.3 C6C1H21 

120.1 120.0 120.1 C1C2C3 120.0 120.1 120.1 C1C2C3 
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ِّب ٌٍّشوجبد ا٨خشٜ  (N10) فخ ٌزسح إٌزشٚخ١ٓرىْٛ الً وثب ٧ٌٌىزشٚٔبداٌّدب١ِغ اٌغبزجخ 

 . اٌّؼٛػخ 

فٟ اٌّٛلغ ثبسا ِٓ اٌسٍمخ ا٨سِٚبر١خ  (C15) ٌزسح اٌىبسثْٛ خٌٍىثبفخ ا٦ٌىزش١ٔٚ خثبٌٕغجاِب 

٠زج١ٓ اْ اٌّشوت اٌّؼٛع ثّدّٛػخ عبزجخ رىْٛ ف١ٗ رسح  5-5فّٓ ٩ِزظخ اٌدذٚي اٌّؼٛػخ 

ٚثزٌه رىْٛ  (3.9-4.16)رزشاٚذ ث١ٓ راد وثبفخ اٌىزش١ٔٚخ  (C15)اٌىبسثْٛ فٟ ِٛلغ اٌزؼ٠ٛغ 

ٚاٌزٟ إٌّبظشح ٌٙب فٟ اٌّشوجبد اٌّؼٛػخ ثبٌّدب١ِغ اٌذافؼخ  اٌىبسثْٛ رسحوثبفخ  اػٍٝ ِٓ

 . (3.21-4.0)ظٙشد ل١ّٙب ثسذٚد 

 ٧ٌٌىزشٚٔبدسع أخفبع اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌزساد اٌىبسثْٛ اٌّشرجطخ ثّدب١ِغ دافؼخ ٍٔ      

اٌذافؼخ رؼزجش  اٌٝ وْٛ اٌّدب١ِغ فٟ رٌه ٚرضداد وثبفزٙب ز١ّٕب رشرجؾ ثّدب١ِغ عبزجخ ٠ؼٛد اٌغجت

ا٨سِٚبر١خ رض٠ذ اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌّٛلغ اٚسثٛ ٚثبسا فٟ ز١ٓ رمً ػٍٝ رسح  ِٕشطخ ٌٍسٍمخ

ا٨سِٚبر١خ ز١ث رؼزجش  خِثجطخ ػؼ١فخ ٌٍسٍماٌىبسثْٛ اٌّشرجطخ ثٙب , ث١ّٕب اٌّدب١ِغ اٌغبزجخ 

رّٕر اٌسٍمخ ا٨سِٚبر١خ ا٨ٌىزشٚٔبد ثٛاعطخ ػ١ٍّخ اٌش١ٔٓ ٚرمًٍ ِٓ  ثب٦ٌىزشٚٔبدِدب١ِغ غ١ٕخ 

 ١ّٕب رضداد ػٍٝ رسح اٌىبسثْٛ اٌّشرجطخ ثٙب ِجبششح .ثاٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ٚاسثٛ 

طرائق والمحسوبة وفق  دروسةالم للمركباتاٌشسٕبد ٚاٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ  : 3-3جدول 

 الحساب المستخدمة

C16H17N3O 2 C7H8N2O 1 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 
 

6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 
density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge 

5.0 -.04 4.75 0.29 5.0 .003 N10 5.21 -.213 5.5 -.49 4.97 .03 N10 

3.2 .806 4.00 -.01 3.8 .177 C15 5.04 -1.04 4.3 -.25 3.38 .62 C7 

4.3 -.34 4.25 -.25 4.1 -.09 C14 5.51 -.514 5.2 -.25 5.12 -.12 N8 

3.7 .265 4.23 -.23 3.9 .058 C17 6.73 -.733 6.2 -.18 6.57 -.57 O9 

5.9 -.93 5.26 -.26 5.1 -.09 N8 .98 .028 .84 .157 1.01 -.01 H11 

6.7 -.73 6.15 -.15 6.6 -.56 O9 .974 .026 .84 .159 .998 .02 H12 

C15H14N2O2 4 C14H11N3O3 3 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge  density Charge density Charge density Charge  

4.95 .05 5. 15 -.15 4.99 .01 N10 4.72 .278 4.6 0.32 4.97 .03 N10 

3.27 .73 3.71 .291 3.61 .39 C15 4.34 -.34 3.9 .147 4.16 -.16 C15 

4.25 -.25 4.13 -.13 4.12 -.12 C14 3.91 .087 4.2 -.25 3.94 .06 C14 

3.88 .12 4.15 -.15 3.94 .06 C17 3.19 -.19 4.2 -.21 4.01 -.01 C17 

5.87 -.87 5. 56 -.56 5.10 -.10 N8 6.0 -1.0 5.3 -.28 5.10 -.10 N8 

6.98 -.98 6. 43 -.43 6.56 -.56 O9 6.68 -.68 6.1 -.12 6.55 -.55 O9 
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 في منطقة الاشعة جحث انحمراء  الامحصاصوشدد  الاهحسازجرددات  4-3

Vibrational frequencies and IR absorption intensities 

ٌٚد١ّغ اٌّشوجبد  3N-6أخشٞ اٌزشخ١ض اٌط١فٟ اٌسغبثٟ اٌّزىبًِ ٌزشدداد ا٨٘زضاص      

-MINDO/3 فٛسع١ض /3-إٌّذٚاٌسغبثبد اٌشجٗ ردش٠ج١خ ثطش٠مخ  ثبعزخذاَاٌّذسٚعخ 

FORCES  ,ٌم١ُ اٌزشدداد ِٚذٜ شذرٙب اٌزٟ رُ اعزسظبٌٙب ِٓ ٔزبئح اٌسغبة فمذ رُ  خٚثب٦ػبف

ٌىً رسح ِٓ اٌدض٠ئخ فٟ اٌزشدد ا٨٘زضاصٞ ِٚطبثمزٙب ِغ ا٨عزؼبٔخ ثدذاٚي اٌّشبسوخ اٌدض٠ئ١خ 

,  9-5اٌــٝ  7-5 يثب٤شىبٚاٌّّثً  DRAW MOL حثشٔبِ ثبعزخذاَا٨شىبي اٌزٟ رُ سعّٙب 

مز١ٓ ّ٘ب ٠ثؤعزخذاَ ثشٔبِح وبٚع١ٓ ٚثطش وّب ٚلذ شٌخظذ اٌزشدداد

DFT/B3LYP(CEP121G)  ٚDFT/B3LYP(6-311G)  ٚلٛسٔذ ٔزبئدٙب ِغ ؽش٠مخ ,

MINDO/3-FORCES  ٚٔٛع إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ ِٓ ز١ث اٌزشدداد ٚشذد ا٨ِزظبص

ٚثؼغ  ٩ِزظخ إٌزبئح اٌّسغٛثخِٚٓ  ; ثؤشىبي ا٨ّٔبؽ ا٨٘زضاص٠خ ٌٍٚطشق اٌث٩ثخ خٚثب٨عزؼبٔ

إٌزبئح اٌزدش٠ج١خ ِٓ ا٨دث١بد 
(779,78)

ِغ اٌزشو١ض ػٍٝ اٌزشدداد راد اٌشذح اٌؼب١ٌخ  6-5خذٚي  

 > ٠ؤرِٟب  ٌٛزعز١ث 

 هاٌجٕض٠ِٚمبسٔخ زضَ ا٨ِزظبص اٌزٟ ظٙشد فٟ ِؼظُ ِشوجبد ا١ٌٙذساصْٚ ٚ زبِغ       

ا٨ِزظبص ث١ٓ ز١ث ٌٛزع ثؼغ ا٨خز٩ف فٟ ل١ُ رشدداد ا٨٘زضاص ٚشذد ,  ٠ذاص١٘ذس

ػٍٝ اٌشغُ ِٓ أٙب ارفمذ فٟ ٔٛع إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ ,  ٚٔٛع اٌطش٠مخ اٌّغزخذِخ , اٌّشوجبد ,

رٌه ػٍٝ  ٚرؤث١شاٌّؼٛػخ  اٌسٍمخ ا٨سِٚبر١خٚلذ ٠ؼٛد اٌٝ ؽج١ؼخ اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ ػٍٝ 

 اٌشىً اٌفشاغٟ ٌٍدض٠ئخ فٟ اٌسبٌخ اٌّغزمشح . 

cm(3278-3644)( ظٙشد ثسذٚد..٣ٌN-H Stطشح )اٌّؾ ا٨٘زضاصٞ اْ رشدداد      
-1

   

ثبٌٕغجخ ٌطشق اٌسغبة اٌّزوٛسح أفبً , ث١ّٕب إٌزبئح اٌزدش٠ج١خ ٚاٌّمبعخ ثدٙبص ِط١بف١خ ا٨شؼخ 

C16H16N2O3 6 C15H14N2O3 5 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge  density Charge density Charge density Charge  

4.93 .07 5.07 -.072 5.00 -.01 N10 5.13 -.13 5.1 -.09 5.07 -.07 N10 

3.18 .82 3.89 .110 3.53 .47 C15 3.21 .789 3.7 .280 3.53 .47 C12 

4.39 -.39 4.15 -.154 4.20 -.20 C14 3.37 .635 3.8 .191 3.55 .45 C14 

3.4 .60 3.87 .134 3.54 .46 C17 3.70 .297 4.1 -.11 3.84 .16 C17 

5.87 -.87 5. 02 -.015 5.09 -.09 N8 5.77 -.77 5.5 -.57 5.11 -.11 N8 

6.67 -.67 6. 31 -.308 6.57 -.57 O9 6.87 -.87 6.4 -.42 6.56 -.56 O9 
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cm(3045-3310)رسذ اٌسّشاء فمذ رشاٚزذ ل١ّٙب ث١ٓ 
-1

, ِّٚىٓ اْ ٠ؼٛد اٌغجت فٟ ٘زا  

عٍٛوب رٛافم١ب فٟ ا٘زضاصارٙب اٞ رؼًّ وّٙزض  ه٨ رغٍ اٌزفبٚد اٌٝ ا٩ٌرٛافم١خ , ز١ث اْ اٌدض٠ئبد

 .  ٨ٟ رٛافم

ٚثبٌطشق اٌّغزخذِخ  ( شٌخظذ.C=O stرشدداد اٌّؾ ا٨٘زضاصٞ ٌّدّٛػخ اٌىبسث١ًٔٛ )     

cm(1643-1708)ثسذٚد  ٌٍسغبة 
-1

cm(1650-1672), ث١ّٕب رشاٚزذ ث١ٓ  
-1 

ردش٠ج١بً , 

 . km/mole(35-334)سع أ٠ؼب اسرفبع ٍِسٛظ فٟ شذد ا٨ِزظبص ٌٙزا ا٨٘زضاص ثسذٚد ٍٚٔ

ثسغت اٌطشق اٌّغزخذِخ فٟ خ١ّغ ِشوجبد ا١ٌٙذساصْٚ رشزشن ثظٙٛس زضِخ اِزظبص أْ      

cm(1587-1831)ثسذٚد اٌسغبة 
-1

cm(1580-1650), ث١ّٕب رشاٚزذ ردش٠ج١بً  
-1

ٚاٌزٟ  , 

       . ٚاٌزٟ ر١ّض ٘زٖ اٌّشوجبد st. (C=Nرذي ػٍٝ رشدد ا٘زضاص ِؾ ا٨طشح )

 -> ٠ؤرٟاِب ِب ١ّ٠ض اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ وً ػٍٝ زذح ٚرشخ١ظٙب ٠ّىٓ رٍخ١ظٗ وّب 

ارظفذ ثزشدداد ا٘زضاص ِؾ ِزّبثً ٚغ١ش  8 ١٘ذساص٠ذ هاٌجٕض٠ٌٚدض٠ئخ زبِغ  خثبٌٕغج     

cm(3354-3551) ثسذٚد NH2) ِزّبثً ٌّدّٛػخ )
-1 

ِسغٛثخ  ٔظش٠ب ثطشق اٌسغبة 

cm(3190-3310)ث١ّٕب ردش٠ج١ب ظٙشد ثسذٚد  اٌّزوٛسح أفب ,
-1 

 .                                                   

اوجش ِٓ  (NH2)ٔفغٙب ٍّدّٛػخ ٌ Scissoring وّب ٚلذ ٌٛزع اْ اٌزشدد ا٨ٔسٕبئٟ اٌّمظٟ

 ا٨سردبخٟ ٚاْ ا٨خ١ش اوجش ِٓ اٌزشدد ا٨ٔسٕبئٟ  Twisting ا٨ٌزٛائٟاٌزشدد ا٨ٔسٕبئٟ 

Wagging < NH2 sciss. >  NH2 >  ω NH2                                                     

 راد شذح ػب١ٌخ  ظٙش ف١ٙب زضِخ اِزظبص )٠ذاصثٕض١٘ٚذس ٔب٠زشٚثٕضٌذ٠ٓ(-6(( 3خض٠ئخ      

cm ثسذٚد
-1

. وّب ٌٛزع اْ  (NO2رشدد ا٘زضاص ِؾ اطشح ) ضِب ر١ّٟ ٚ٘( 1652-1435)

ثم١خ أٔٛاع  ِٓ اوجشٌٕٚفظ ِدّٛػخ إٌب٠زشٚ ٠ىْٛ  Scissoringا٨ٔسٕبئٟ اٌّمظٟ  زشدداٌ

اٌزؤسخسٟ ِٚٓ ثُ  Wagging ا٨سردبخٟرشدداد ا٨ٔسٕبء ِٚٓ ثُ ٠ؼمجٗ اٌزشدد ا٨ٔسٕبئٟ 

Rocking  ًأ٨ٌزٛائٟ  ٚأخ١شاTwisting ْأٞ إ  : 

                         NO2 sciss. > ω NO2 > ρ NO2 > τ NO2                                   

ٌٛزع ظٙٛس زضِخ رشدد  (٠ذاصثٕض١٘ٚذس ١ِثٛوغٟ ثٕضٌذ٠ٓ(-6-١٘ذسٚوغٟ-7)) 5خض٠ئخ      

cm(3707-3607)( فٟ زذٚد O-Hا٘زضاص ِؾ اطشح )
-1

cm(3400)ٚردش٠ج١ب  , 
-1

 ٚرشدد 

cm( ٌّدّٛػخ ا١ٌّثٛوغٟ ثسذٚد C-Oا٘زضاص ِؾ اطشح )
-1

(1436-1507) .                             

 ثٕبئٟ ِث١ً ا١ِٕٛ ثٕضٌذ٠ٓ(-6) هاٌجٕض٠ٚزبِغ ( 2ػٍٝ ٚفك إٌزبئح ا٩ٌّزظخ ٌٍدض٠ئخ ٚ

cm(2725-3131)ظٙشد زضَ اِزظبص ثسذٚد فمذ ) , ١٘ذساص٠ذ
-1

ٟٚ٘ رؼٛد ٌزشدداد  

 ( ٌّدّٛػخ اٌّث١ً  .C-Hا٘زضاص ِؾ اطشح )
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ثٕبئٟ ١ِثٛوغٟ  -6,7((,  (١ِثٛوغٟ ثٕضٌذ٠ٓ ( ثٕض١٘ٚذساص٠ذ -6)) 4,6ٍدض٠ئز١ٓ ٌ خثبٌٕغجأِب      

 (C-H) فمذ ١ِضّ٘ب زضِزٟ اِزظبص ازذ٘ب ٌزشدد ا٘زضاص ِؾ اطشح (ثٕضٌذ٠ٓ( ثٕض١٘ٚذساص٠ذ

cm(2889-3152)ٌّدّٛػخ اٌّث١ً فٟ زذٚد 
-1

ثسذٚد  C-O)ٚا٨خش رشدد ا٘زضاص ِؾ اطشح ) 

(1583-1360)cm
-1 

 . ر١ّض ِدّٛػخ ا١ٌّثٛوغٟ

 اٌّذسٚعخ ٌٍّشوجبدرشدداد ا٨٘زضاص ٚشذد ا٨ِزظبص ٚٔٛع إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ  : 4-3جدول 

 ٚردش٠ج١ب ِٓ ا٨دث١بد ؽشائك اٌسغبة اٌّغزخذِخٚاٌّسغٛثخ ٚفك 
(779,78) 

C7H8N2O 1 

Assignments Obsd 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
No. 

of 

freq 
6-311G CEP-121G 

  
Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

(N8)H st. 3310 31.33 3644 27.81 3624 108.35 3400 6ν 

C=O st. 1650 117.6 1649 94.40 1590 272.05 1694 9ν 
(N10)H2 s. st. ----- 0.411 3452 0.073 3432 115.8 3364 7ν 

(N10)H2 as. st. 3190 1.239 3551 0.514 3544 93.46 3354 8ν 

NH2 sciss. ----- 30.95 1766 33.47 1743 14.83 1507 13ν 

 NH2 ----- 2.924 1351 3.819 1329 3.17 1141 21ν 

ω NH2 ----- 91.78 845 61.44 841 12.51 1043 26ν 

δ N-H ----- 0.127 716 4.515 681 2.10 704 34ν 

ρNH2 ----- 3.811 242 4.909 234 0.12 241 43ν 

C16H17N3O 2 

Assignments Obsd 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
No. 

of 

freq 
6-311G CEP-121G 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

(N8)H st. 3251 21.16 3494 22.41 3478 176.78 3329 16ν 
C=O st. 1672 148.7 1668 271.7 1643 334.02 1695 18ν 

C=N st. 1620 215.9 1659 225.1 1639 10.16 1785 19ν 

(C19,C20)H st. 2984 60.47 3131 73.57 3114 155.53 2949 10ν 

(C19,C20)H st. ----- 2.34 3116 5.178 3099 3.05 2943 11ν 

(C20)H2 as. st. ----- 64.13 3030 76.48 3020 20.49 2909 12ν 

(C19)H2 as. st. ----- 36.11 3025 42.68 3014 127.3 2904 13ν 
(C19,C20)H2 s.st. ----- 108.7 2989 130.7 2963 117.8 2756 14ν 
(C20,C19)H2 s.st. ----- 108.6 2981 128.5 2954 55.07 2725 15ν 

C14H11N3O3 3 

Assignments Obsd 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
No. 

of 

freq 
6-311G CEP-121G 

  
Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

(N8)H st. 3045 30.89 3653 2.181 3480 168.35 3347 10ν 

C=O st. 1671 35.27 1670 143.7 1650 264.80 1701 13ν 

C=N st. 1600 49.75 1599 45.38 1594 42.68 1802 14ν 

NO2 sciss. ----- 29.19 814 40.27 786 37.52 755 54ν 
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ω NO2 ----- 1.852 686 17.64 664 22.85 739 55ν 

ρ NO2 ----- 3.713 534 1.332 517 0.65 438 67ν 

τ NO2  ----- 3.638 529 3.107 481 0.60 428 68ν 

C-H st. 2964 9.287 3164 13.89 3144 16.51 3007 9ν 

N-O2 st. ----- 34.92 1435 129.4 1458 384.2 1652 12ν 

C15H14N2O2 4 

Assignments Obsd 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
No. 

of 

freq 
6-311G CEP-121G 

  
Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

(N8)H st. 3190 2.617 3462 13.53 3509 177.24 3335 13ν 

C=O st. 1670 427.3 1650 164.7 1703 307.59 1694 15ν 
C=N st. 1630 2.197 1655 38.29 1678 13.62 1787 16ν 

C19-H33 st. 3000 55.71 3009 90.55 3038 121.13 2889 12ν 

C15-O st. ----- 75.70 1559 238.2 1567 106.6 1464 21ν 

Ring (C1,C2,C6)H st. ----- 10.48 3211 5.306 3225 60.67 3035 1ν 

C7-N8 st. ----- 285.9 1372 263.4 1293 157.58 1297 24ν 

CH3 s. deform ----- 11.25 1527 10.70 1500 218.06 1345 27ν 
Ring δ(C16,C17)H ----- 203.9 1355 408.6 1281 41.13 1094 34ν 

C15H14N2O3 5 

Assignments Obsd 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
No. 

of 

freq 
6-311G CEP-121G 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

(N8)H st. 3200 12.92 3487 21.40 3540 35.99 3470 8ν 

C=O st. 1664 174.7 1647 190.1 1708 234.83 1681 15ν 

C=N st. 1580 31.71 1629 8.399 1642 4.44 1778 16ν 

O18-H st. 3400 49.61 3707 42.58 3658 3.28 3607 1ν 

)C-O( st. ----- 7.88 1496 18.95 1507 76.00 1436 22ν 

C11-H st. 2968 7.707 3219 2.371 3246 22.20 3040 2ν 

CH3 d. deform ----- 53.36 1537 10.49 1533 264.82 1565 27ν 

δ (C17-H) ----- 43.25 1426 18.99 1426 9.89 1232 28ν 

δ (N8-H) ----- 89.27 1483 271.0 1567 25.10 1309 30ν 

C16H16N2O3 6 

Assignments Obsd 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
No. 

of 

freq 
6-311G CEP-121G 

  
Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

Intensity of 

Km/mole 

Freq. of 

1/cm 

(N8)H st. 3200 25.32 3659 6.683 3278 202.12 3325 15ν 

C=O st. 1664 48.96 1665 274.7 1645 314.02 1689 17ν 

C=N st. 1650 185.2 1587 16.16 1831 2.75 1784 18ν 

C21-H35 st. 2968 17.69 3152 0.809 3143 48.37 2942 9ν 

C17-O st. ----- 0.885 1360 28.55 1583 218.9 1452 24ν 

C14-H st. ----- 15.88 3216 47.61 3071 20.06 3044 1ν 

(C21)H3 s. deform ----- 80.75 1532 36.71 1371 173.31 1356 29ν 

γ(N8)-H+γ(C7)-N ----- 12.17 703 4.468 677 3.55 707 70ν 

Deformations ----- 1.280 22 0.021 17 0.31 22 104ν 
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Hfحرارة التكىين القيبسيت  )  5-3
0

        )Standard heat of formations 

رش١ش اٌٝ ٚعٛد اخزلاف فٟ ل١ُ  5-3إْ ِلاؽظخ إٌزبئظ اٌّغزؾظٍخ ِٓ اٌؾغبة اٌغذٚي      

ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ , ِٓ ٔبؽ١خ ٔٛع اٌزؼ٠ٛغ ػٍٝ اٌّشوت اْ وبْ ِغّٛػخ دافؼخ اٚ عبؽجخ 

ٚاٌّؼٛع ثؾٍمخ  5ٌلاٌىزشٚٔبد ٚوزٌه ؽغُ اٌّؼٛػبد ػٍٝ اٌّشوت , ؽ١ش رج١ٓ اْ اٌّشوت 

صٛ ٘ٛ ثٕض٠ٓ ػ١ٍٙب ِغّٛػخ ١ِضٛوغٟ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ِٚغّٛػخ ١٘ذسٚوغٟ فٟ اٌّٛلغ اٚس

ؽ١ش وٍّب وبٔذ ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ الً وبْ اٌّشوت اوضش اعزمشاسا  الاوضش اعزمشاسا
 (77)

, ٚوزٌه  

عؼٍٗ الالً اعزمشاسا ٚاػٍٝ ثىض١ش ثم١ُ  2ٔلاؽع اْ رأص١ش ػبًِ الاػبلخ اٌفشاغ١خ فٟ اٌّشوت 

 . ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ ِٓ ثبلٟ اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ

  Dipole moment                                          (µعزم ثنبئي القطب )6-3 

ؽ١ش  إٌٝ اٌزغ١ش اٌٍّؾٛظ  فٟ ل١ُ ػضَ صٕبئٟ اٌمطت 5-3عذٚي  رش١ش اٌم١ُ اٌّؾغٛثخ     

  : 6<1<4<2<5<3ٚوّب رظٙش فٟ اٌزذسط اٌزبٌٟ Debye(1.676-9.383)رشاٚؽذ ثؾذٚد 

شؾٕبد اٌزٞ ٠ٕزظ ػٕٗ ؽظٛي اخزلاف فٟ  ِٚٛلؼٗ اٌّؼٛع ٔٛع ٠ؼٛد اٌغجت فٟ رٌه إٌٝ  رأص١ش

خ ضَ صٕبئٟ اٌمطت ٠ؼزّذ ثظٛسح سئ١غٚرٌه ػٍٝ أعبط إْ ػ ٚاٌّغبفبد ث١ٓ اٌزساد ٌٙب اٌّشوجبد

وً ِٓ اٌشؾٕبد ٚاٌجؼذ ث١ٓ اٌزساد ػٍٝ 
(63)

 . 

 1-3..........................................................................................
1

n

qi ri   

 ٠ش١ش إٌٝ اٌّغبفخ ث١ٓ اٌزساد .  ٠rّضً اٌشؾٕخ ث١ّٕب اٌشِض  q  -9 إْ ؽ١ش

 

ؽشائك ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك اٌّذسٚعخ ٌٍّشوجبد ػضَ صٕبئٟ اٌمطت ٚؽشاسح اٌزى٠ٛٓ  : 5-3جدول 

 اٌؾغبة اٌّغزخذِخ

 

Dipole moment 
(μ in Debye) 

  ΔHf 
0  (kJ/mol)   

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

 
MINDO/3-FORCES Molecules 

6-311G CEP-121G 

2.8287 2.9974 4.3977  -79.8445 C7H8N2O 1 
5.5351 5.7588 3.780  168.655 C16H17N3O 2 
8.6906 9.8380 7.555  -15.1001 C14H11N3O3 3 
4.8932 3.1951 3.263  -122.888 C15H14N2O2 4 
5.2011 5.8925 3.766  -341.0663 C15H14N2O3 5 
1.6756 2.9499 2.748  -329.2252 C16H16N2O3 6 
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  Orbital Energies                                               الطبقبث المداريت 7-3

  (HOMO)طبقت اعلى مدار جزيئي مشغىل 1-7-3 

Highest Occupied Molecular Orbital                                                  

اْ ؽبلبد اػٍٝ ِذاس ِّزٍئ ثبلإٌىزشٚٔبد رشاٚػ  7-3فٟ اٌغذٚي اٌؾغبة أظٙشد ٔزبئظ      

 9  اٌزشر١ت اٌزبٌٟ ٚؽ١ش اخزد اٌّشوجبد ev(9.4028-,5.1765-)ثؾذٚد 

2 > 6 > 5 > 4 > 3 > 1                                                                                      

ٌىٛٔٗ  (ػ١ٍّخ اوغذح)ٌٗ اػٍٝ لبث١ٍخ ٌفمذ الاٌىزشٚٔبد  2ؾع اْ اٌّشوت ِٚٓ اٌزشر١ت اػلاٖ ٍٔ

 ٠ّزٍه اػٍٝ ل١ّخ ٌطبلخ اػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي
(228)

٠ؼٛد اٌغجت فٟ رٌه ٌزؼ٠ٛغ ِغّٛػخ ,  

 هاٌجٕض٠ٚث١ّٕب اٌّشوت الاعبعٟ اٌغ١ش ِؼٛع اٞ ؽبِغ  , ل٠ٛخ ػ١ٍٗ دبٌلإٌىزشٚٔدافؼخ 

ٌفمذ ٚرٌه ٠ذي ػٍٝ ػؼف ١ٍِٗ طبلخ اػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي ٌ٘ٛ الالً ل١ّخ  ١٘ذساص٠ذ

 .الاٌىزشٚٔبد 

  (LUMO) فبرغ مدار جزيئي أوطأطبقت 2-7-3 

Lowest Unoccupied Molecular Orbital                                             

فٟ ل١ُ ؽبلبد اٚؽأ ِذاس غ١ش ِشغٛي ٌٍّشوجبد  اٌّذٜ ٠ىْٛ 7-3اٌغذٚي ِٓ ِلاؽظخ      

ٌٗ اوجش لبث١ٍخ لاوزغبة  ٠3زؼؼ اْ اٌّشوت , ؽ١ش  ev(3.1987-,0.6817)ثؾذٚد  اٌّذسٚعخ

 ِذاس عض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي لأٚؽأ٠ّزٍه الً ؽبلخ  لأٔٗالاٌىزشٚٔبد )ػ١ٍّخ اخزضاي( 
(228)

, ٠ىْٛ  

لبث١ٍزٙب ػٍٝ  ثبٔخفبعصُ رزذسط اٌّشوجبد رجبػب , الاصش فٟ رٌه  ٌلإٌىزشٚٔبدٌٍّغّٛػخ اٌغبؽجخ 

 . ٚرٌه ثبسرفبع ؽبلخ اٚؽأ ِذاس عض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي ثبلإٌىزشٚٔبد الاٌىزشٚٔبد ةاوزغب

 

ٌٍّشوجبد غ١ش ِشغٛي ِّزٍئ ثبلإٌىزشٚٔبد ٚأٚؽأ ِذاس  عض٠ئٟ ؽبلخ اػٍٝ ِذاس : 6-3جدول 

 ؽشائك اٌؾغبة اٌّغزخذِخاٌّذسٚعخ ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك 

LUMO (ev) HOMO (ev)  
DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

-1.3660 -1.4795 0.5776 -7.0835 -7.1596 -9.4028 C7H8N2O 1 
-1.4917 -1.5674 0.6316 -5.1765 -5.2154 -7.5905 C16H17N3O 2 
-3.1987 -3.4085 -0.0933 -6.9463 -6.9817 -8.9579 C14H11N3O3 3 
-1.7916 -1.5124 0.5725 -5.9787 -5.6369 -8.0452 C15H14N2O2 4 
-1.6444 -1.5899 0.6817 -6.1381 -6.0766 -7.7413 C15H14N2O3 5 
-1.5557 -0.4395 0.6464 -5.6508 -8.9793 -7.6979 C16H16N2O3 6 
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                                        Ionization Potential (IP)جهد التأين  3-7-3

                             رىْٛ لبث١ٍخ اٌّشوجبد ػٍٝ اٌزأ٠ٓ وّب ٠ٍٟ 9 6-3اٌغذٚي ِٓ ِلاؽظخ      

1 > 3 > 4 > 5 > 6 > 2                                                                                     

ِٚٓ ,  ev(9.4028,5.1765)ؾع ِٓ اٌغذٚي اْ ل١ُ ؽبلبد عٙذ اٌزأ٠ٓ رشاٚؽذ وّب ٍٚٔ     

ْ ٌٙب لا 1 اٌزأ٠ٓذ اْ اطؼت عض٠ئخ فٟ رشر١ت اٌغض٠ئبد فٟ لبثٍزٙب ػٍٝ فمذاْ الاٌىزشٚٔبد ٔغ

 , اٌزأ٠ٓفٟٙ الاعًٙ فٟ اٌفمذاْ لاْ ٌٙب الً ل١ّخ ٌغٙذ 2 اوجش عٙذ رأ٠ٓ ٚػٍٝ اٌؼىظ فٟ اٌغض٠ئخ 

ل٠ٛخ ؽ١ش رؤصش فٟ ص٠بدح اٌىضبفخ  ٌلإٌىزشٚٔبدٚلذ ٠فغش رٌه اِزلان الاخ١شح ِغّٛػخ دافؼخ 

 اٌّغّٛػخ اٌّؼٛػخ .  ؽغُ إٌبعُ ػٓ وجش اٌزأص١ش عبٔت اخشِٚٓ الاٌىزش١ٔٚخ 

 

 Electron Affinity                                   (EA)الالفت الالكترونيت 4-7-3 

 ٌلإٌىزشٚٔبد عبؽجخاٌّشوجبد اٌّؼٛػخ ثّغب١ِغ اْ زج١ٓ ٠فٟ ادٔبٖ  6-3ِٓ ِلاؽظخ اٌغذٚي      

, ؽ١ش رىْٛ راد اٌفخ اٌىزش١ٔٚخ ػب١ٌخ اٞ ٌٙب اٌمبث١ٍخ ػٍٝ اوزغبة الاٌىزشٚٔبد ٚرؾش٠ش اٌطبلخ 

 . ev(0.6817-,3.4085)ٚد ذرشاٚؽذ ؽبلبد الاٌفخ ٌٚغ١ّغ اٌّشوجبد ثؾ

ؽشائك ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك ل١ُ عٙذ اٌزأ٠ٓ ٚالاٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ  : 7-3جدول 

 اٌؾغبة اٌّغزخذِخ

 

                                  Electronegativity  ( EN )الكهروسلبيت   5-7-3

ِٓ اػٍٝ ل١ّخ ٌٙب فٟ اٌغض٠ئخ فٟ وٙشٚعٍج١زٙب  داٌغض٠ئبرذسعذ  7-3اٌغذٚي ِٓ ِلاؽظخ      

صُ ؽبِغ اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ صُ ثبلٟ اٌغض٠ئبد راد   ev(4.5256-5.1951)ثؾذٚد  3

ثألً ل١ّخ ٌٍىٙشٚعٍج١خ , ٚلذ ٠ؼٛد رٌه ٌمٛح  2اٌّؼٛػبد اٌذافؼخ ٌلاٌىزشٚٔبد , ٚطٛلا ٌٍغض٠ئخ 

 ٚوجش ؽغّٙب .  [N(CH3)2-]اٌّغّٛػخ اٌذافؼخ ٌلاٌىزشٚٔبد 

EA (ev) IP (ev)  
DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.3660 1.4795 -0.5776 7.0835 7.1596 9.4028 C7H8N2O 1 
1.4917 1.5674 -0.6316 5.1765 5.2154 7.5905 C16H17N3O 2 
3.1987 3.4085 0.0933 6.9463 6.9817 8.9579 C14H11N3O3 3 
1.7916 1.5124 -0.5725 5.9787 5.6369 8.0452 C15H14N2O2 4 
1.6444 1.5899 -0.6817 6.1381 6.0766 7.7413 C15H14N2O3 5 
1.5557 0.4395 -0.6464 5.6508 8.9793 7.6979 C16H16N2O3 6 
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   Electrophilicity                                          (Ѡ)الالكتروفيليت 6-7-3 

ٓ اْ اوضش اٌغض٠ئبد اٌىزشٚف١ٍ١خ ٘ٛ ا١ٌٙذساصْٚ اٌّؼٛع ثّغّٛػخ ٠١زج 7-3اٌغذٚي ِٓ      

-7.5532)ؽ١ش رشاٚؽذ اٌىزشٚف١ٍ١زٗ ثؾذٚد  3ِشوت ( NO2-)إٌب٠زشٚ اٌغبؽجخ ٌلإٌىزشٚٔبد 

2.3104)ev  ٚطٛلا ٠ٚأرٟ ثؼذٖ ا١ٌٙذساصٚٔبد اٌّؼٛػخ ثّغب١ِغ دافؼخ رجبػب ؽغت لٛح اٌذفغ

           . ثبلً ل١ّخ ٌلاٌىزشٚف١ٍ١خ 2ٌٍّشوت 

ؽشائك اٌؾغبة ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك اٌىٙشٚعٍج١خ ٚالاٌىزشٚف١ٍ١خ  : 8-3جدول  

 اٌّغزخذِخ

 

                              Energy Gab  (E(HOMO-LUMO)) تالطبق فجىة 7-7-3

ػبٌٟ  ؽبلٟ ٠زؼؼ ٌٍٚطشق اٌضلاس اٌّغزخذِخ فٟ اٌؾغبة فشق 8-3غذٚي آٌِ ِلاؽظخ      

 (5.6801-8.8252)ٌؾبِغ اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ ثؾذٚد  HOMO  ٚ LUMOث١ٓ اٌّذاس٠ٓ 

ev ل١بعبً ثجبلٟ ا١ٌٙذساصٚٔبد ,  2غ ٘زا اٌفشق فٟ اٌّشوت , ث١ّٕب أخف اٞ اعزمشاس٠خ ػب١ٌخ

ىجش ؽغّٙب ٚلٛح دفؼٙب ٌزمشاس٠خ اٌّشوت ؽ١ش ٌّغّٛػخ صٕبئٟ ِض١ً ا١ِٕٛ الاصش فٟ ػذَ اع

 ٌلاٌىزشٚٔبد . 

                               Chemical hardness  (ƞ) الكيميبئيت الصلابت 8-7-3

 6-7-3 ِزفمخ ِغ اٌفمشح اٌغبثمخرشرجذ اٌغض٠ئبد فٟ ِذٜ طلاثزٙب  8-3غذٚي اٌ رج١ٓ ٔزبئظ     

فغٛح اٌطبلخ ٚرٌه ٠ؼٛد ٌظ١غخ لبْٔٛ اٌظلاثخ ٚاٌزٞ ٠ٕض ػٍٝ أٙب اٌّؼذي اٌؾغبثٟ ٌٍفشق ث١ٓ 

 عٙذ اٌزأ٠ٓ ٚالاٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ .

ٌمٛح الاٚاطش ٚرغبرثٙب ٚاٌزشر١ت اٌفشاغٟ فٟ اٌؾبٌخ اٌّغزمشح ا٠ؼب عججب فٟ ِذٜ طلاثخ اْ     

 . ؽضٙب ثبٌغؾت ٚاٌذفغ الاٌىزشٟٚٔ  لٛح اٌغض٠ئخ ِؼبفب ا١ٌٗ ؽج١ؼخ اٌّغب١ِغ اٌّؼٛػخ ِٓ ؽ١ش

(ev) Ѡ EN  (ev)  
DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

3.1217 3.2849 1.9509 4.2248 4.3196 4.4126 C7H8N2O 1 
3.0168 3.1528 1.4724 3.3341 3.3914 3.4794 C16H17N3O 2 
6.8658 7.5532 2.3104 5.0725 5.1951 4.5256 C14H11N3O3 3 
3.6049 3.0981 1.6199 3.8852 3.5747 3.7364 C15H14N2O2 4 
3.3696 3.2749 1.4941 3.8912 3.8333 3.5475 C15H14N2O3 5 
3.1705 2.5971 1.4898 3.6033 4.7094 3.5258 C16H16N2O3 6 
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ؽشائك ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك اٌظلاثخ اٌى١ّ١بئ١خ ٚفغٛح اٌطبلخ :  9-3جدول 

 اٌؾغبة اٌّغزخذِخ

 

 Thermodynamic functions                         الثرمىدينبميكيت دوالال8-3 

ٚاٌضٛاثذ اٌذٚسا١ٔخ , Vibrational Frequencies  الاعزؼبٔخ ثزشدداد الا٘زضاص رُ     

X,Y,Z  Rotational Constant ظٛس اٌزارٟ ٌؾغبة ػضَ اٌمMoment of inertia 

ٌجشٔبِظ ٚاٌّغزؾظٍخ ِٓ ٔزبئظ اٌؾغبة  08-3, عذٚي   IX ,IY ,IZٚثضلاس ِؾبٚس ٌٚىً عض٠ئخ 

MOPAC 97  ٚثطش٠مخMINDO/3  رُ اعزخذاَ اٌّؼبدٌخ
(53)

  . 

 2-3..........................................................................................
4

X

X

R
cI

 

=عشػخ اٌؼٛء , h/2  ,c=,  =صبثذ ثلأهX  ,h=صبثذ اٌذٚساْ ثبرغبٖ اٌّؾٛسRXؽ١ش 9 

XI= ٟػضَ اٌمظٛس اٌزار . 

 

  IX ,IY ,IZاٌزارٟ  ػضَ اٌمظٛسٚ RX ,RY ,RZاٌضٛاثذ اٌذٚسا١ٔخ ل١ُ  : 01-3جدول 

 MINDO/3ٚثطش٠مخ  MOPAC 97ٚاٌّغزؾظٍخ ِٓ ٔزبئظ اٌؾغبة ٌجشٔبِظ 

(ev) ƞ EHOMO-LUMO ( ev)  
DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

2.8588 2.8401 4.9902 5.7174 5.6801 8.8252 C7H8N2O 1 
1.8424 1.8240 4.1111 3.6847 3.6480 6.9259 C16H17N3O 2 
1.8738 1.7866 4.4323 3.7476 3.5732 8.8646 C14H11N3O3 3 
2.0936 2.0623 4.3089 4.1870 4.1245 7.4727 C15H14N2O2 4 
2.2469 2.2434 4.2115 4.4937 4.4866 7.0596 C15H14N2O3 5 
2.0476 4.2699 4.1722 4.0951 8.5398 7.0515 C16H16N2O3 6 

Rotational Constant ( m
-1

) Moment of inertia (10
-47

kg.m)  
RZ RY RX IZ IY IX Molecules 

2.3757 2.4814    11.1224 1178.303 1128.105 251.6799 C7H8N2O 1 
0.2980 0.2990    4.8960    9394.805 9362.359   571.74613    C16H17N3O 2 

0.2997 0.3013    5.1403    9341.103 9290.483  544.57957  C14H11N3O3 3 

0.3358 0.3411    5.6014    8337.054 8205.635   499.74855 C15H14N2O2 4 
0.3230 0.3325    4.2041    8666.708 8417.842  665.84163 C15H14N2O3 5 
0.3115 0.3303    3.0806    8985.388 8475.325   908.68439  C16H16N2O3 6 
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Uالقيبسيت ) الداخليتالطبقت دالت  1-8-3
0

)      functions Internal energy Standard 

اٌطبلخ اٌذاخ١ٍخ ٌٍّشوجبد اٌّؼٛػخ ثّغب١ِغ دافؼخ ٌٛؽع اْ  00-3اٌغذٚي  ثؼذ الاؽلاع ػٍٝ     

 داخ١ٍخ , ٚاْ الاخ١شح راد ؽبلخ 3رىْٛ اوجش ِٓ ٔظ١شارٙب اٌّؼٛػخ ثّغّٛػخ عبؽجخ   2,4,5,6

 ١٘ذساص٠ذ .اػٍٝ ِٓ ؽبِغ اٌجٕض٠ٚه 

 

H)دالت الانثبلبي القيبسيت 2-8-3 
0
)                          functions Enthalpy Standard  

اْ ؽبلخ الأضبٌجٟ اٌم١بعٟ ا٠ؼبً ارفمذ ِغ اٌطبلخ  00-3اٌغذٚي ٙشد ٔزبئظ اٌؾغبة فٟ أظ      

اٞ اْ اٌّشوجبد راد اٌّؼٛػبد اٌذافؼخ اوجش ِٓ رٍه اٌّؼٛػخ اٌذاخ١ٍخ ٌٍٕظبَ ِٓ ؽ١ش اٌزشر١ت 

 . ه ١٘ذساص٠ذ٠ثّغب١ِغ عبؽجخ ٚالاخ١شح اػٍٝ فٟ ؽبلخ الأضبٌجٟ ِٓ ؽبِغ اٌجٕضٚ

ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك اٌطبلخ اٌذاخ١ٍخ ٚؽبلخ الأضبٌجٟ اٌم١بع١ز١ٓ  : 00-3جدول 

 ؽشائك اٌؾغبة اٌّغزخذِخ

 

S)القيبسيت  نتروبيدالت الا 3-8-3
0
)                          functions Entropy Standard 

ثؼغ اٌزفبٚد فٟ اٌم١ُ إٌبرغخ ِٓ  ٚػٍٝ اٌشغُ ِٓ ٚعٛد 02-3اٌغذٚي ِٓ اٌؾغبثبد فٟ      

 ِغ ؽبلزٙب فٟ رذسعٙب ػشٛائ١خ اٌّشوجبد ِزفمخ اخزلاف اٌطشق اٌّغزخذِخ فٟ اٌؾغبة , الا إْ

 . اٌم١بعٟ جٌٟالأضب ٚ اٌذاخ١ٍخ اٌم١بع١خ

 

G)القيبسيت  كبس طبقت دالت 4-8-3
0
)               functions Gibbs energy Standard 

فٟ رذسط اٌّشوجبد فٟ ل١ُ ؽبلخ وجظ  بً ثغ١ط بً ؾع اخزلافٍٔ  02-3اٌغذٚي ِٓ الاؽلاع ػٍٝ    

, ٚؽ١ش ٠ٛعذ رفبٚد وج١ش فٟ ل١ُ إٌزبئظ ث١ٓ ؽش٠مزٟ اٌم١بع١خ ػٓ اٌذٚاي اٌّزوٛسح اػلاٖ 

اٌؾغبة اٌزبِخ ٚاٌطش٠مخ اٌشجٗ رغش٠ج١خ , ٌٚىٕٙب ارفمذ فٟ رذس٠غٙب ؽ١ش ظٙشد اٌّشوجبد 

ٚاٌّؼٛع ثّغّٛػزٟ ١ِضٛوغٟ  6ٚثبٌخظٛص اٌّشوت  2,4,5,6غب١ِغ دافؼخ اٌّؼٛػخ ثّ

H0   (kJ/mol) U0    (kJ/mol)  
DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

407.1762 403.5719 27.6658 404.6974 401.0949 25.1871 C7H8N2O 1 
847.7514 840.3522 55.1220 845.2726 837.8752 52.6432 C16H17N3O 2 

657.839 649.7333 50.1242 655.3608 647.2564 47.6454 C14H11N3O3 3 

736.102 741.1077 51.3822 733.6226 738.6308 48.9034 C15H14N2O2 4 
750.423 754.8898 54.9030 747.9444 752.4129 52.4242 C15H14N2O3 5 

828.839 816.2900 59.4030 826.3609 813.8131 56.9242 C16H16N2O3 6 
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ثطبلخ وجظ ل١بع١خ ػب١ٌخ , ث١ّٕب  ;ػٍٝ اٌؾٍمخ الاسِٚبر١خ اٌّؼٛػخ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ٚاٚسصٛ 

ٚاٌّؼٛع ثّغّٛػخ ٔب٠زشٚ عبؽجخ رٚ ؽبلخ وجظ الً , ٚاخ١شا ؽبِغ اٌجٕض٠ٚه  3اٌّشوت 

 ؽ١ش رذي ل١ّخ ؽبلخ وجظ اٌم١بع١خ ػٍٝ ؽج١ؼخ ع١ش اٌزفبػً ١٘ذساص٠ذ ثألً ل١ّخ ٌطبلخ وجظ , 

 ثضجٛد اٌؼغؾ
(53 )

. 

ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك ؽشائك  ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ز١ٓؽبلخ وجظ ٚ الأزشٚثٟ اٌم١بع١ : 02-3جدول 

 اٌؾغبة اٌّغزخذِخ

 

A)القيبسيت  لتزىلمهيه طبقت دالت 5-8-3
0
)  functions Standard Helmholtz energy  

 راد ل١ُ  ٚأ٠ؼبفأْ ؽبلخ ١ٌٍّ٘ٙٛزض رزفك فٟ رذسط اٌّشوجبد ِغ ؽبلخ وجظ  03-3عذٚي ِٓ     

فٟ  بً ؾع ارفبلٌؾغبة , ٌٚىٓ ٌٚغ١ّغ اٌطشق ٍٔ, ثبٌٕغجخ ٌطج١ؼخ اٌطشق اٌّغزخذِخ فٟ ا ِزفبٚرخ

اٌمٛح ؽج١ؼخ ػٍٝ رذسط اٌّشوجبد وّب عبء ثبٌفمشح اػلاٖ , ٚرذي ل١ُ ؽبلخ ١ٌٍّ٘ٙٛزض اٌم١بع١خ 

 .رٍمبئ١ب ٌٚىٓ ثضجٛد اٌؾغُ فؼخ ٌغ١ش اٌزفبػً اٌذا

د اٌّذسٚعخ ٚاٌّؾغٛثخ ٚفك ؽشائك اٌؾغبة اٌم١بع١خ ٌٍّشوجبؽبلخ ١ٌٍّ٘ٙٛزض  : 03-3جدول  

 اٌّغزخذِخ

 

 

 

 

 

 

 

 

(kJ/mol)   G0 
S0 

(kJ mol-1 deg-1) 
 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES 

DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

291.4880 287.0854 -324.9506 0.3880 0.3907 1.1827 C7H8N2O 1 
669.3087 660.6594 -361.9938 0.5985 0.6027 1.3990 C16H17N3O 2 

489.5035 479.6248 -353.4053 0.5646 0.5705 1.3534 C14H11N3O3 3 

567.6771 567.4352 -358.8617 0.5649 0.5608 1.3760 C15H14N2O2 4 
575.3493 581.2173 -362.1676 0.5872 0.5825 1.3989 C15H14N2O3 5 

644.9103 618.6999 -364.7533 0.6169 0.6627 1.4226 C16H16N2O3 6 

A0    (kJ/mol)  
DFT/B3LYP MINDO/3

-FORCES Molecules 
6-311G CEP-121G 

289.0092 284.6084 -327.4294 C7H8N2O 1 
666.8298 658.1825 -364.4726 C16H17N3O 2 

487.0253 477.1479 -355.8841 C14H11N3O3 3 

565.1977 571.4662 -361.3405 C15H14N2O2 4 
572.8707 578.7403 -364.6464 C15H14N2O3 5 

642.4322 616.2229 -367.2321 C16H16N2O3 6 
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  Conclusions                                                              الاستنتاجات       

فٙ رذسعٓب نًؼظى انخٕاص انفٛضٚبئٛخ آَب يزفمخ نهؾغبة  ثُٛذ َزبئظ انطشق انضلاصخ      

نهغضٚئبد ٔػهٗ انشغى يٍ ٔعٕد ثؼط انزفبٔد فٙ لٛى انُزبئظ نجؼط انخٕاص الا آَب الزشثذ 

 B3LYPكضٛشا يٍ انمٛى انزغشٚجٛخ ٔثبنخصٕص رهك انًؾغٕثخ ٔفك َظشٚخ دٔال انكضبفخ نلأعبط 

 نطشق انؾغبة يغزًؼخ ُزبئظٔنغًٛغ انًشكجبد فمذ اظٓشد انٔثشكم ػبو ,  311G-6ٔانمبػذح 

 : ٚأرٙيب 

عبؽجخ نلانكزشَٔبد ثضٚبدح فٙ لٛى ػضو  (NO2-)انٓٛذساصٌٔ انًؼٕض ثًغًٕػخ َبٚزشٔ  رًٛض .1

صُبئٙ انمطت ٔعٓذ انزأٍٚ ٔالانفخ الانكزشَٔٛخ ٔانكٓشٔعهجٛخ , ثًُٛب اَخفعذ لًٛٓب ٔنغًٛغ انذٔال 

 , ػٍ َظٛشارٓب يٍ ثبلٙ انٓٛذساصَٔبد انًؼٕظخ ثًغبيٛغ دافؼخ نلانكزشَٔبد  انضشيٕدُٚبيٛكٛخ

فٙ ؽبل انٓٛذساصَٔبد  اكجشفٙ يٕلغ انزؼٕٚط ركٌٕ ٔلٛى انضٔاٚب انًمبثهخ  اٌ اغٕال الأاصش .2

ػٍ َظٛشارٓب , ثًُٛب اغٕال الأاصش ٔلٛى انضٔاٚب انًغبٔسح نًٕلغ راد انًؼٕض انغبؽت 

 ؽبل انٓٛذساصَٔبد راد انًؼٕظبد انذافؼخ نلانكزشَٔبد .  انزؼٕٚط ركٌٕ اكجش فٙ

انكضبفخ الانكزشَٔٛخ نزسح انكشثٌٕ انًزصهخ ثبنًؼٕض انغبؽت نلانكزشَٔبد فٙ انًٕلغ ثبسا يٍ  .3

 فٙانؾهمخ الاسٔيبرٛخ ركٌٕ راد كضبفخ اػهٗ يٍ َظٛشارٓب انًزصهخ ثبنًؼٕض انذافغ , ثًُٛب انؼكظ 

, ار ركٌٕ كضبفزٓب اػهٗ فٙ ؽبل انٓٛذساصَٔبد انًؼٕظخ ثًغبيٛغ  (N10)كضبفخ رسح انُزشٔعٍٛ 

 دافؼخ ػٍ َظٛشارٓب . 

, ثًُٛب )اػهٗ اعزمشاسٚخ ( ٔنفغٕح انطبلخ ك ْٛذساصٚذ اػهٗ لًٛخ نهصلاثخ انجُٕٛٚخ ٚنؾبيط انجُضٔ .4

 ( ٔانؾبٔ٘ ػهٗ يغًٕػخ صُبئٙ يضٛم ايُٕٛ راد انؾغى انكجٛش يؼٕظّ  فٕٓ الالم لًٛخ2انًشكت )

 نهصلاثخ )الم اعزمشاسا( .

-MINDO/3اسرفبع لٛى الاَزشٔثٙ نغًٛغ انغضٚئبد ٔانًؾغٕثخ ٔفمبً نهطشٚمخ انشجّ رغشٚجٛخ  .5

FORCES , ٔٚؼٕد رنك انٗ ػذح  ػُذ يمبسَزٓب يغ انُزبئظ انًغزؾصهخ يٍ َظشٚخ دٔال انكضبفخ

زشَٔبد انزكبفؤ فمػ اعجبة يُٓب غجٛؼخ انؾغبة نهطشق انشجّ رغشٚجٛخ ٔانز٘ ٚزًضم ثؾغبة انك

ٔانز٘ ادٖ انٗ الاخزلاف فٙ لٛى رشدداد الاْزضاص نلأشؼخ رؾذ انؾًشاء ٔػضو انمصٕس انزارٙ 

ثُظش الاػزجبس انزآصش انجُٛٙ نهغضٚئخ ٔانز٘  زنكم عضٚئخ ٔثضلاس ارغبْبد , ٔكزنك فأَٓب لا رأخ

بدح ْزِ فٙ لٛى الاَزشٔثٙ . ٔاٌ انضٚ ٚعفٙ يضٚذا يٍ الإعزمشاسٚخ يًب ٚغجت صٚبدح فٙ ػشٕائٛزٓب

ادد انٗ رفبٔد كجٛش فٙ لٛى دانزٙ كجظ ْٔٛهًٕٓنزض انمٛبعٛزٍٛ , ثؾغت لٕاٍَٛ انؾغبة نًٓب 

Gٔانًزًضهخ 
0
=H

0
-TS

0
  ٔ A

0
=U

0
-TS

0
, ٔنكٍ ٔػهٗ انشغى يٍ ْزا انزفبٔد فٙ لٛى انُزبئظ  

 .  زغشٚجٛخ ٔانزبيخ الا آَب ارفمذ فٙ رذسعٓب يٍ ؽٛش انضٚبدح ٔانُمصبٌ ثٍٛ انطشق ان
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   Recommendationsتوصيات                                                         ال

َظشاً نًب رى دساعزّ يٍ رُٕع فٙ غشق انؾغبة ٔثشايغٓب ٔيذخلارٓب , ٔكٌٕ انذساعخ      

يٍ غشق سٚبظٛخ  ّػهٗ ايكبَٛخ كم يٍ انجشايظ انًغزخذيخ ٔيب رؾزٕٚ طانُظشٚخ رؼزًذ ثبلأعب

يزطٕسح ٔخجشح ٔلذسح انجبؽش ػهٗ ايكبَٛخ اعزخذاو ْزِ انطشق ٔرفًٓٓب ٔرٕظٛؼ َزبئغٓب ٔثشكم 

 :  الأرٛخػهًٙ ؛ نزا ًٚكٍ الزشاػ انذساعبد انُظشٚخ 

نغُٛٛخ , لإدخبل دساعخ يشكجبد يؾعشح ٔنٓب لٛى يؼشٔفخ يٍ يطٛبفٛخ ؽٕٛد الاشؼخ ا .1

نهؾصٕل ػهٗ َزبئظ الشة  90الاؽذاصٛبد انذٚكبسرٛخ نهزساد فٙ ثشَبيظ انؾغبة كبٔعٍٛ 

نهمًٛخ انؼًهٛخ , ٔخبصخ رهك انًزؼهمخ ثبنشكم انُٓذعٙ انًزٕاصٌ الاكضش اعزمشاسا , ٔكزنك 

ٔ  ٔيب ُٚزظ ػُٓب يٍ ؽغبة عٓذ انزأٍٚ ٔالانفخ الانكزشَٔٛخؽغبة لٛى انطبلبد انًذاسٚخ 

 َفغٓب انغضٚئبد ٔكٓشٔعهجٛخ  ٔصلاثخ ٔ انكزشٔفٛهٛخ ٔيمبسَزٓب يغ َزبئظ ؽغبة انجشَبيظ 

فًٛب نٕ افزشظذ الاؽذاصٛبد يٍ لجم انجشَبيظ َفغّ , ٔاٌ ايكٍ يمبسَزٓب يغ انُزبئظ انزغشٚجٛخ 

 انًزٕفشح لاعزخشاط يؼبيلاد انزصؾٛؼ . 

دساعخ يشكجبد يؾزٕٚخ ػهٗ انؾهمخ انغجبػٛخ )أكغبصثُٛبد( يشزمخ يٍ انٓٛذساصَٔبد انزٙ  .2

 رى دساعزٓب , ٔاٚغبد لٛى ؽشاساد انزكٍٕٚ نٓب يٍ خلال انفشق ثٍٛ الاصُزٍٛ . 

 دساعخ ؽشاسح انزكٍٕٚ نهًشكجبد انًذسٔعخ يٍ خلال انزغٛش فٙ دسعخ انؾشاسح . .3

ٛش يؾعشح ٔدساعخ ايكبَٛخ رؾعٛشْب يٍ الزشاػ يشكجبد أكغبصثٍٛ عذٚذح غ .4

  .انٓٛذساصَٔبد انًذسٔعخ 
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 الملاحق

 

   1 

 

 حامض انبنسويك هيذرازيذـ ن )انذرجة(ـوانسوايا بـ الانكستروم()ــاطوال الاواصر ب : 1جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق 

 

 

 

C7H8N2O 1 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.396 1.412 1.405 C5–C6 1.399 1.415 1.405 C1– C2 

1.082 1.088 1.107 C5–H14 1.397 1.414 1.405 C1– C6 

1.088 1.087 1.105 C6–H15 1.082 1.087 1.105 C1– H11 

1.374 1.393 1.359 C7–N8 1.394 1.410 1.405 C2– C3 

1.253 1.269 1.218 C7–O9 1.082 1.087 1.105 C2– H12 

1.413 1.428 1.322 N8–N10 1.403 1.418 1.425 C3– C4 

1.005 1.010 1.044 N8–H16 1.080 1.086 1.107 C3– H13 

1.015 1.021 1.053 N10–H17 1.404 1.419 1.425 C4– C5 

1.016 1.021 1.052 N10–H18 1.493 1.510 1.507 C4– C7 

C7H8N2O 1 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

119.2 119.1 118.1 <C6C5H14 119.9 119.8 119.4 <C2C1C6 

120.1 120.0 120.1 <C1C6C5 120.1 120.1 120.3 <C2C1H11 

120.1 120.1 120.3 <C1C6H15 120.0 120.0 120.3 <C6C1H11 

119.8 119.7 119.7 <C5C6H15 120.1 120.0 120.1 <C1C2C3 

116.7 116.7 114.5 <C4C7N8 120.1 120.1 120.2 <C1C2H12 

122.4 122.5 122.7 <C4C7O9 119.8 119.7 119.7 <C3C2H12 

120.8 120.7 122.7 <N8C7O9 120.4 120.2 122.2 <C2C3C4 

121.9 121.8 123.8 <C7N8N10 121.3 121.3 118.1 <C2C3H13 

122.1 122.1 116.3 <C7N8H16 118.3 118.4 119.7 <C4C3H13 

115.0 115.0 119.8 <N10N8H16 119.3 119.5 116.0 <C3C4C5 

110.2 109.9 111.6 <N8N10H17 117.7 117.5 121.9 <C3C4C7 

110.1 109.9 111.5 <N8N10H18 122.9 122.9 122.0 <C5C4C7 

109.8 109.8 99.5 < H17N10H18 120.3 120.1 122.2 <C4C5C6 

    120.5 120.6 119.7 <C4C5H14 



 الملاحق

 

   2 

 

 

ثنائي -4حامض انبنسويك) [ــوانسوايا بـ)انذرجة( ن الانكستروم()ــب اطوال الاواصر : 2جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ]هيذرازيذ-بنسنذين( -مثيم امينو

 

 

 

 

 

 

 

 

C16H17N3O 2 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.410 1.420 1.427 C12 – C13 1.397 1.414 1.405 C1 – C2 

1.406 1.424 1.423 C12 – C17 1.399 1.415 1.405 C1 – C6 

1.385 1.406 1.398 C13 – C14 1.082 1.088 1.105 C1 – H21 

1.081 1.090 1.109 C13– H28 1.397 1.413 1.405 C2 – C3 

1.421 1.432 1.432 C14 – C15 1.082 1.087 1.105 C2 – H22 

1.079 1.084 1.106 C14 – H29 1.405 1.419 1.425 C3 – C4 

1.417 1.436 1.431 C15 – C16 1.082 1.088 1.108 C3 – H23 

1.388 1.403 1.399 C15 – N18 1.403 1.418 1.425 C4 – C5 

1.390 1.401 1.403 C16 – C17 1.497 1.515 1.509 C4 – C7 

1.079 1.084 1.106 C16 - H30 1.394 1.410 1.405 C5 – C6 

1.084 1.086 1.108 C17 – H31 1.080 1.086 1.107 C5 – H24 

1.462 1.473 1.427 N18 – C19 1.082 1.087 1.105 C6 – H25 

1.463 1.474 1.427 N18 – C20 1.386 1.400 1.367 C7 – N8 

1.095 1.093 1.118 C19 – H32 1.244 1.260 1.217 C7 – O9 

1.087 1.101 1.122 C19 – H33 1.3804 1.399 1.292 N8 – N10 

1.095 1.101 1.122 C19 – H34 1.014 1.020 1.051 N8 – H26 

1.087 1.093 1.118 C20 – H35 1.296 1.311 1.271 N10 – C11 

1.094 1.101 1.122 C20 – H36 1.454 1.470 1.480 C11 – C12 

1.094 1.101 1.121 C20 – H37 1.096 1.103 1.131 C11 – H27 
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C16H17N3O 2 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

121.3 121.6 123.8 <C12C13C14 119.8 119.8 119.4 <C2C1C6 

118.6 119.5 119.3 <C12C13H28 120.0 120.1 120.3 <C2C1H21 

120.2 118.8 116.9 <C14C13H28 120.1 120.1 120.4 <C6C1H21 

121.2 120.6 121.9 <C13C14C15 120.1 120.1 120.0 <C1C2C3 

118.7 118.8 116.5 <C13C14H29 120.1 120.2 120.3 <C1C2H22 

120.2 120.5 121.6 <C15C14H29 119.8 119.7 119.7 <C3C2H22 

117.4 117.6 114.8 <C14C15C16 120.3 120.3 122.4 <C2C3C4 

121.2 121.2 122.2 <C14C15N18 119.1 118.9 117.9 <C2C3H23 

121.4 121.1 123.0 <C16C15N18 120.6 120.7 119.8 <C4C3H23 

120.7 121.1 122.3 <C15C16C17 119.1 119.3 115.9 <C3C4C5 

120.4 120.3 121.3 <C15C16H30 123.4 123.5 122.9 <C3C4C7 

118.9 118.6 116.3 <C17C16H30 117.5 117.2 121.3 <C5C4C7 

121.7 121.2 123.3 <C12C17C16 120.4 120.4 122.2 <C4C5C6 

119.5 118.6 120.3 <C12C17H31 118.3 118.3 119.8 <C4C5H24 

118.8 120.2 116.4 <C16C17H31 121.3 121.3 118.0 <C6C5H24 

120.2 120.0 122.0 <C15N18C19 119.8 120.1 120.2 <C1C6C5 

120.3 120.2 122.3 <C15N18C20 120.0 120.1 120.1 <C1C6H25 

119.5 119.7 115.7 <C19N18C20 119.8 119.7 119.7 <C5C6H25 

111.8 109.2 113.9 <N18C19H32 114.7 114.8 114.3 <C4C7N8 

118.8 111.8 114.2 <N18C19H33 122.1 121.9 123.3 <C4C7O9 

120.2 111.8 114.1 <N18C19H34 123.2 123.3 122.4 <N8C7O9 

120.3 107.9 104.3 <H32C19H33 121.2 120.7 126.4 <C7N8N10 

119.5 107.9 104.3 <H32C19H34 119.5 119.6 113.5 <C7N8H26 

111.8 107.9 104.9 <H33C19H34 119.2 119.5 120.0 <N10N8H26 

109.1 109.1 113.8 <N18C20H35 117.6 116.7 126.7 <N8N10C11 

111.8 111.8 114.2 <N18C20H36 122.2 121.8 123.5 <N10C11C12 

107.9 111.8 114.1 <N18C20H37 121.1 121.4 124.7 <N10C11H27 

108.0 107.9 104.3 <H35C20H36 116.7 116.7 111.6 <C12C11H27 

107.9 107.9 104.3 <H35C20H37 122.0 120.1 119.3 <C11C12C13 

109.1 108.0 105.0 <H36C20H37 120.3 121.9 126.8 <C11C12C17 

    117.7 117.8 113.8 <C13C12C17 
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نايتروبنسنذين(  -4[(ـــ)انذرجة( نـــ)الانكستروم( وانسوايا بـــاطوال الاواصر ب : 3جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسوهيذرازيذ

 

C14H11N3O3 3 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.299 1.308 1.267 N10 – C11 1.397 1.414 1.405 C1 – C2 

1.465 1.478 1.487 C11 – C12 1.399 1.415 1.405 C1 – C6 

1.081 1.100 1.128 C11 – H27 1.082 1.088 1.105 C1 – H21 

1.408 1.423 1.424 C12 – C13 1.396 1.412 1.405 C2 – C3 

1.410 1.426 1.423 C12 – C17 1.081 1.087 1.105 C2 – H22 

1.391 1.407 1.403 C13 – C14 1.405 1.420 1.425 C3 – C4 

1.082 1.088 1.106 C13 – H28 1.083 1.088 1.107 C3 – H23 

1.395 1.411 1.421 C14 – C15 1.404 1.418 1.425 C4 – C5 

1.078 1.084 1.106 C14 – H29 1.491 1.510 1.506 C4 – C7 

1.399 1.416 1.421 C15 – C16 1.393 1.410 1.405 C5 – C6 

1.462 1.479 1.434 C15 – N18 1.080 1.086 1.107 C5 –H24 

1.388 1.404 1.404 C16 – C17 1.081 1.087 1.105 C6 – H25 

1.078 1.084 1.106 C16 – H30 1.385 1.413 1.372 C7 – N8 

1.079 1.085 1.106 C17 – H31 1.252 1.256 1.215 C7 – O9 

1.268 1.291 1.226 N18 – O19 1.381 1.384 1.287 N8 – N10 

1.268 1.289 1.227 N18 – O20 1.005 1.021 1.049 N8 – H26 

C14H11N3O3 3 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

119.0 120.4 119.9 <N10C11C12 119.9 119.9 119.4 <C2C1C6 

122.6 122.2 127.9 <N10C11H27 120.0 120.1 120.3 <C2C1H21 

118.3 117.4 112.1 <C12C11H27 120.1 120.1 120.3 <C6C1H21 

118.7 119.3 121.7 <C11C12C13 120.1 120.1 120.1 <C1C2C3 

122.3 121.3 122.7 <C11C12C17 120.1 120.2 120.2 <C1C2H22 

119.0 119.5 115.6 <C13C12C17 119.7 119.7 119.7 <C3C2H22 

120.9 120.7 122.7 <C12C13C14 120.2 120.2 122.1 <C2C3C4 

119.6 119.9 119.8 <C12C13H28 118.9 118.8 118.2 <C2C3H23 

119.6 119.4 117.0 <C14C13H28 120.8 120.9 119.7 <C4C3H23 

118.7 118.4 117.7 <C13C14C15 119.3 119.4 113.8 <C3C4C5 
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ميثوكسي بنسنذين(  -4 [(ـــ)انذرجة( نــ)الانكستروم( وانسوايا بـــاطوال الاواصر بـ : 4جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسوهيذرازيذ

121.7 121.8 118.2 <C13C14H29 123.2 123.4 121.9 <C3C4C7 

119.6 119.8 121.2 <C15C14H29 117.4 117.2 121.9 <C5C4C7 

121.8 122.2 120.7 <C14C15C16 120.3 120.3 122.1 <C4C5C6 

119.1 118.8 121.1 <C14C15N18 118.5 118.5 119.7 <C4C5H24 

119.1 119.0 121.2 <C16C15N18 121.2 121.2 118.2 <C6C5H24 

119.0 118.8 120.7 <C15C16C17 120.1 120.1 120.1 <C1C6C5 

119.3 119.6 121.2 <C15C16H30 120.1 120.1 120.3 <C1C6H25 

121.7 121.5 118.1 <C17C16H30 119.8 119.7 119.6 <C5C6H25 

120.6 120.3 122.7 <C12C17C16 115.7 114.8 115.0 <C4C7N8 

118.8 118.9 119.9 <C12C17H31 122.2 122.7 123.2 <C4C7O9 

120.6 120.8 117.4 <C16C17H31 122.1 122.4 121.8 <N8C7O9 

118.3 118.3 114.1 <C15N18O19 129.9 120.2 123.9 <C7N8N10 

118.2 118.3 113.8 <C15N18O20 119.0 119.6 114.8 <C7N8H26 

123.5 118.3 132.2 <O19N18O20 111.0 119.9 121.3 <N10N8H26 

    122.3 118.1 130.2 <N8N10C11 

C15H14N2O2 44 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.458 1.459 1.482 C11 – C12 1.397 1.399 1.405 C1 – C2 

1.094 1.098 1.130 C11 – H26 1.399 1.401 1.405 C1 – C6 

1.406 1.411 1.428 C12 – C13 1.082 1.085 1.105 C1 – H20 

1.410 1.408 1.423 C12 – C17 1.397 1.399 1.405 C2 – C3 

1.393 1.390 1.399 C13 – C14 1.082 1.085 1.105 C2 – H21 

1.081 1.087 1.108 C13 – H27 1.405 1.407 1.425 C3 – C4 

1.402 1.404 1.423 C14 – C15 1.077 1.086 1.108 C3 – H22 

1.079 1.083 1.104 C14 – H28 1.406 1.405 1.425 C4 – C5 

1.401 1.405 1.418 C15 – C16 1.488 1.497 1.508 C4 – C7 

1.389 1.388 1.328 C15 – O18 1.395 1.396 1.405 C5 – C6 

1.388 1.394 1.406 C16 – C17 1.080 1.084 1.107 C5 –H23 

1.080 1.083 1.104 C16 – H29 1.082 1.085 1.105 C6 – H24 

1.083 1.084 1.107 C17 – H30 1.387 1.389 1.367 C7 – N8 

1.454 1.453 1.339 O18 – C19 1.255 1.245 1.217 C7 – O9 

1.092 1.089 1.120 C19 – H31 1.377 1.374 1.291 N8 – N10 
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1.085 1.096 1.123 C19 – H32 1.018 1.017 1.051 N8 – H25 

1.092 1.096 1.124 C19 – H33 1.296 1.296 1.271 N10 – C11 

C15H14N2O2 4 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

116.7 116.7 112.2 <C12C11H26 119.8 119.8 119.4 <C2C1C6 

122.3 119.8 119.2 <C11C12C13 120.1 120.0 120.3 <C2C1H20 

119.5 121.7 125.9 <C11C12C17 120.1 120.1 120.4 <C6C1H20 

118.3 118.5 114.8 <C13C12C17 120.4 120.1 120.0 <C1C2C3 

121.1 120.9 123.7 <C12C13C14 120.06 120.1 120.3 <C1C2H21 

118.9 119.5 119.1 <C12C13H27 119.5 119.8 119.7 <C3C2H21 

119.9 119.5 117.1 <C14C13H27 120.0 120.3 122.4 <C2C3C4 

119.7 119.7 119.3 <C13C14C15 120.1 119.0 117.9 <C2C3H22 

119.4 121.7 118.8 <C13C14H28 119.9 120.6 119.8 <C4C3H22 

120.9 118.6 121.9 <C15C14H28 119.1 119.2 115.9 <C3C4C5 

120.1 120.1 119.0 <C14C15C16 124.8 123.5 123.1 <C3C4C7 

124.4 115.6 115.6 <C14C15O18 116.0 117.2 121.0 <C5C4C7 

115.5 124.3 125.1 <C16C15O18 120.6 120.4 122.2 <C4C5C6 

119.8 119.7 119.8 <C15C16C17 118.3 118.3 119.8 <C4C5H23 

118.5 120.9 121.8 <C15C16H29 121.1 121.3 117.9 <C6C5H23 

121.7 119.3 118.4 <C17C16H29 120.0 120.1 120.1 <C1C6C5 

121.1 120.9 123.2 <C12C17C16 120.2 120.1 120.2 <C1C6H24 

119.6 118.7 120.1 <C12C17H30 119.8 119.9 119.7 <C5C6H24 

119.3 120.2 116.7 <C16C17H30 121.9 114.8 114.6 <C4C7N8 

119.3 118.9 131.1 <C15O18C19 121.5 122.2 123.2 <C4C7O9 

111.2 105.1 106.8 <O18C19H31 116.5 122.9 122.2 <N8C7O9 

105.0 111.2 116.1 <O18C19H32 126.1 120.9 125.8 <C7N8N10 

111.2 111.2 114.3 <O18C19H33 113.6 119.5 113.9 <C7N8H25 

109.7 109.8 106.9 <H31C19H32 119.9 119.3 120.2 <N10N8H25 

109.9 109.8 107.0 <H31C19H33 117.8 117.8 127.8 <N8N10C11 

109.7 109.6 105.1 <H32C19H33 122.5 121.9 122.1 <N10C11C12 

    120.8 121.4 125.4 <N10C11H26 
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ميثوكسي -4-هيذروكسي-2)[ــ)انذرجة( نـ)الانكستروم( وانسوايا بــاطوال الاواصر بـ : 5جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسنذين( بنسوهيذرازيذ

 

C15H14N2O3 5 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.396          1.389 1.403 C11 – C16 1.396 1.401 1.405 C1 – C2 

1.079          1.083 1.103 C11 – H27 1.398 1.399 1.405 C1 – C6 

1.400          1.397 1.421 C12 – C13 1.082          1.085 1.105 C1 – H21 

1.386          1.384 1.320 C12 – O19 1.397           1.395 1.405 C2 – C3 

1.388          1.398 1.417 C13 – C14 1.082           1.085 1.105 C2 – H22 

1.082          1.081 1.104 C13 – H28 1.406         1.406 1.426 C3 – C4 

1.415          1.410 1.450 C14 – C15 1.076          1.084 1.107 C3 – H23 

1.392          1.389 1.320 C14 – O18 1.408          1.407 1.424 C4 – C5 

1.406          1.416 1.424 C15 – C16 1.491          1.497 1.509 C4 – C7 

1.471          1.477 1.484 C15 – C17 1.392          1.399 1.405 C5 – C6 

1.081          1.086 1.109 C16 – H29 1.080          1.086 1.108 C5 –H24 

1.081          1.089 1.124 C17 – H30 1.082          1.085 1.105 C6 – H25 

0.972          0.977 0.951 O18 – H31 1.389          1.393 1.367 C7 – N8 

1.456          1.454 1.341 O19 – C20 1.257          1.243 1.219 C7 – O9 

1.084          1.089 1.120 C20 – H32 1.382          1.375 1.307 N8 – N10 

1.092          1.096 1.123 C20 – H33 1.016          1.015 1.040 N8 – H26 

1.092          1.096 1.123 C20 – H34 1.300          1.301 1.272 N10 – C17 

    1.400           1.407 1.419 C11 – C12 

C15H14N2O3 5 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

119.5          121.7 118.8 <C16C11H27 119.7         119.9 119.4 <C2C1C6 

120.2         120.5 119.4 <C11C12C13 120.2         120.1 120.3 <C2C1H21 

124.6         115.6 127.4 <C11C12O19 120.2         120.0 120.3 <C6C1H21 

115.1         123.9 113.2 <C13C12O19 120.6         120.1 120.1 <C1C2C3 

119.7         119.2 119.4 <C12C13C14 120.0           120.1 120.1 <C1C2H22 

118.5         122.8 120.9 <C12C13H28 119.4        119.8 119.7 <C3C2H22 
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121.8         117.9 119.7 <C14C13H28 120.1         120.4 122.3 <C2C3C4 

121.7         121.8 123.5 <C13C14C15 120.3         121.3 117.9 <C2C3H23 

121.9          115.7 121.5 <C13C14O18 119.6        118.3 119.8 <C4C3H23 

116.3        122.4 115.0 <C15C14O18 118.9        119.2 115.8 <C3C4C5 

116.9          117.3 113.3 <C14C15C16 125.7          117.1 120.7 <C3C4C7 

118.9        119.8 121.9 <C14C15C17 115.4       123.7 123.5 <C5C4C7 

123.9         122.8 124.8 <C16C15C17 120.8         120.2 122.4 <C4C5C6 

122.2         121.7 125.3 <C11C16C15 118.1         120.8 119.7 <C4C5H24 

118.4          119.2 115.3 <C11C16H29 121.1          118.9 117.9 <C6C5H24 

119.3          119.0 119.5 <C15C16H29 120.0          120.1 120.1 <C1C6C5 

129.8          129.3 120.6 <N10C17C15 120.2          120.1 120.3 <C1C6H25 

113.5          112.9 125.8 <N10C17H30 119.8       119.7 119.7 <C5C6H25 

116.7         117.7 113.5 <C15C17H30 123.2         114.8 116.3 <C4C7N8 

112.3          112.0 115.0 <C14O18H31 121.1         122.2 121.6 <C4C7O9 

119.2         119.0 132.8 <C12O19C20 115.7          122.9 122.1 <N8C7O9 

105.0          105.1 106.7 <O19C20H32 125.9          120.4 136.6 <C7N8N10 

111.1          111.1 115.1 <O19C20H33 112.7          119.8 114.8 <C7N8H26 

111.1        111.1 115.1 <O19C20H34 120.2          119.8 108.6 <N10N8H26 

109.8        109.8 107.0 <H32C20H33 119.8          118.9 129.3 <N8N10C17 

109.8          109.9 106.9 <H32C20H34 119.1        119.4 119.1 <C12C11C16 

110.0         109.7 105.6 <H33C20H34 121.4         118.8 122.1 <C12C11H27 
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ثنائي ميثوكسي  -4,2[(اطوال الاواصر بــ)الانكستروم( وانسوايا بــ)انذرجة( نــ :  6جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسنذين( بنسوهيذرازيذ

 

C16H16N2O3 6 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

1.406          1.399 1.429 C12 – C13 1.397          1.392 1.405 C1 – C2 

1.424          1.403 1.445 C12 – C17 1.399          1.390 1.405 C1 – C6 

1.394          1.386 1.396 C13 – C14 1.082          1.095 1.105 C1 – H22 

1.082          1.096 1.110 C13 – H29 1.396          1.389 1.405 C2 – C3 

1.396          1.404 1.426 C14 – C15 1.082          1.095 1.105 C2 – H23 

1.079          1.096 1.103 C14 – H30 1.405          1.397 1.425 C3 – C4 

1.399          1.396 1.415 C15 – C16 1.083          1.099 1.108 C3 – H24 

1.391          1.381 1.319 C15 – O18 1.403          1.395 1.426 C4 – C5 

1.393          1.399 1.423 C16 – C17 1.497          1.495 1.509 C4 – C7 

1.078          1.101 1.103 C16 – H31 1.394          1.391 1.405 C5 – C6 

1.381          1.390 1.318 C17 – O20 1.080          1.097 1.107 C5 –H25 

1.453           1.408 1.340 O18 – C19 1.082          1.095 1.105 C6 – H26 

1.092           1.092 1.120 C19 – H32 1.376          1.450 1.366 C7 – N8 

1.085          1.100 1.122 C19 – H33 1.256          1.216 1.218 C7 – O9 

1.092          1.095 1.123 C19 – H34 1.398          1.397 1.293 N8 – N10 

1.453          1.411 1.343 O20 – C21 1.004          1.005 1.052 N8 – H27 

1.085          1.093 1.119 C21 – H35 1.301          1.296 1.272 N10 – C11 

1.092          1.096 1.123 C21 – H36 1.459          1.471 1.480 C11 – C12 

1.092          1.096 1.123 C21 – H37 1.082          1.103 1.132 C11 – H28 

C16H16N2O3 6 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 

Geometric 

parameter 6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

116.8 119.1 113.8 <C13C12C17 119.8 119.9 119.4 <C2C1C6 

123.2 121.0 125.7 <C12C13C14 120.0 119.9 120.3 <C2C1H22 

117.9 119.4 117.9 <C12C13H29 120.1 120.1 120.4 <C6C1H22 

118.8 119.6 116.4 <C14C13H29 120.1 120.0 120.1 <C1C2C3 

118.3 119.2 118.3 <C13C14C15 120.1 120.0 120.3 <C1C2H23 

119.9 120.4 119.3 <C13C14H30 119.7 119.9 119.7 <C3C2H23 

121.8 120.4 122.5 <C15C14H30 120.3 120.2 122.4 <C2C3C4 

120.5 121.0 119.8 <C14C15C16 119.0 119.9 117.9 <C2C3H24 
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طرائق وانمحسوبة وفق انشحنات وانكثافات الانكترونية نـ حامض انبنسويك هيذرازيذ  : 7جدول 

 انحساب انمستخذمة

124.6 114.9 113.4 <C14C15O18 120.7 119.9 119.8 <C4C3H24 

114.9 124.1 126.8 <C16C15O18 119.2 119.6 115.8 <C3C4C5 

120.5 118.9 119.9 <C15C16C17 123.3 121.1 123.2 <C3C4C7 

117.4 119.9 120.2 <C15C16H31 117.5 119.2 121.0 <C5C4C7 

122.0 121.2 119.9 <C17C16H31 120.4 119.9 122.3 <C4C5C6 

120.5 120.7 122.5 <C12C17C16 118.3 119.9 119.8 <C4C5H25 

117.2 118.8 113.2 <C12C17O20 121.3 120.1 117.9 <C6C5H25 

122.2 120.2 124.3 <C16C17O20 120.1 120.2 120.1 <C1C6C5 

119.0 116.5 133.8 <C15O18C19 120.1 120.0 120.2 <C1C6H26 

111.2 103.1 106.8 <O18C19H32 119.8 119.8 119.7 <C5C6H26 

105.1 113.1 116.3 <O18C19H33 115.5 115.4 114.8 <C4C7N8 

111.2 110.5 113.9 <O18C19H34 121.4 123.7 122.5 <C4C7O9 

109.7 110.6 106.8 <H32C19H33 123.1 120.7 122.6 <N8C7O9 

109.9 110.3 107.1 <H32C19H34 131.3 117.3 126.0 <C7N8N10 

109.7 109.1 105.5 <H33C19H34 118.7 112.3 113.6 <C7N8H27 

119.5 114.2 134.0 <C17O20H21 109.9 113.8 120.3 <N10N8H27 

104.7 102.6 107.1 <O20C21H35 120.1 120.3 126.9 <N8N10C11 

111.3 111.9 113.5 <O20C21H36 123.7 119.3 124.1 <N10C11C12 

111.3 112.1 116.3 <O20C21H37 121.1 124.6 124.5 <N10C11H28 

109.8 110.3 107.7 <H35C21H36 115.2 116.1 111.2 <C12C11H28 

109.8 110.0 106.5 <H35C21H37 116.2 117.9 118.2 <C11C12C13 

109.8 109.6 105.3 <H36C21H37 126.9 122.9 128.0 <C11C12C17 

C7H8N2O 1 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 
 

6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 
density Charge density Charge density Charge density Charge Density Charge density Charge 

5.5 -.54 5.49 -.49 4.9 .030 N10 4.11 -.117 4.2 -.15 3.97 .03 C1 
.84 .158 .842 .157 1.0 -.00 H11 4.16 -.164 4.2 -.15 4.00 .00 C2 
.84 .158 .841 .159 .99 .002 H12 4.09 -.098 4.3 -.25 3.96 .04 C3 
.81 .187 .780 .219 1.0 -.01 H13 4.14 -.144 3.7 .295 4.09 -.09 C4 
.84 .163 .810 .189 1.0 -.01 H14 4.08 -.087 4.2 -.22 3.96 .04 C5 
.85 .155 .843 .156 .99 .002 H15 4.18 -.179 4.2 -.17 4.00 -.00 C6 
.66 .345 .672 .327 .99 .008 H16 3.51 .487 4.3 -.25 3.38 .62 C7 
.68 .319 .702 .297 .98 .020 H17 5.54 -.541 5.5 -.25 5.12 -.12 N8 
.68 .317 .703 .297 .97 .021 H18 6.42 -.417 6.2 -.18 6.57 -.56 O9 



 الملاحق

 

   11 

 

-بنسنذين( -ثنائي مثيم امينو-4حامض انبنسويك) [نــانشحنات وانكثافات الانكترونية  : 8جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] هيذرازيذ

 

 

 

 

 

 

 

C16H17N3O 2 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge 

4.3 -.35 4.44 -.44 3.8 .181 C20 4.11 -.119 4.1 -.15 3.97 .03 C1 

.84 .156 .845 .155 1.0 -.00 H21 4.18 -.17 4.1 -.16 4.00 -.00 C2 

.85 .153 .846 .154 1.0 .000 H22 4.09 -.099 4.2 -.22 3.96 .03 C3 

.84 .161 .816 .183 1.0 -.01 H23 4.17 -.169 3.7 0.25 4.09 -.09 C4 

.81 .188 .781 .219 1.0 -.01 H24 4.09 -.098 4.3 -.26 3.96 .04 C5 

.84 .157 .843 .15 .99 .001 H25 4.16 -.163 4.1 -.14 4.01 -.01 C6 

.68 .311 .72 .28 1.0 -.00 H26 3.46 .541 4.2 -.19 3.39 .61 C7 

.87 .128 .903 .097 1.0 -.07 H27 5.57 -.572 5.3 -.26 5.09 -.09 N8 

.82 .183 .833 .166 1.0 -.01 H28 6.38 -.379 6.1 -.14 6.56 -.56 O9 

.83 .172 .830 .169 .99 .004 H29 5.11 -.111 4.8 .298 4.99 .00 N10 

.83 .166 .826 .174 .99 .006 H30 4.00 -.005 4.8 -.78 3.91 .09 C11 

.86 .144 .783 .217 1.0 -.00 H31 4.05 -.059 3.4 .60 4.03 -.03 C12 

.81 .195 .855 .145 1.0 -.03 H32 4.08 -.084 4.2 -.26 3.94 .06 C13 

.82 .177 .828 .172 1.0 -.04 H33 4.19 -.199 4.2 -.24 4.09 -.09 C14 

.81 .195 .829 .171 1.0 -.04 H34 3.62 .377 4.0 -.00 3.82 .17 C15 

.82 .177 .855 .145 1.0 -.03 H35 4.21 -.209 4.2 -.24 4.09 -.09 C16 

.80 .198 0.83 .174 1.0 -.04 H36 4.15 -.154 4.2 -.23 3.94 .05 C17 

.80 .197 .825 .175 1.0 -.04 H37 5.67 -.666 4.9 .100 5.11 -.11 N18 

       4.35 -.355 4.4 -.44 3.82 .18 C19 
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وانمحسوبة ] نايتروبنسنذين( بنسوهيذرازيذ -4[(انشحنات وانكثافات الانكترونية نـــ : 9جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوفق 

 

 ]   ميثوكسي بنسنذين( بنسوهيذرازيذ -4 [(انشحنات وانكثافات الانكترونية نـــ : 11جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق 

C14H11N3O3 3 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge 

4.1 -.08 4.21 .21- 4.0 -.00 C17 4.11 -.113 4.1 -.14 3.97 .03 C1 
4.9 .008 4.87 .135 3.9 1.11 N18 4.18 -.183 4.1 -.16 4.00 -.00 C2 
6.3 -.27 6.19 -.19 6.6 -.57 O19 4.08 -.082 4.2 .214 3.96 .04 C3 
6.3 -.27 6.18 -.18 6.6 -.58 O20 4.15 -.155 3.7 .26 4.09 -.09 C4 
.83 .163 .838 .162 1.0 -.00 H21 4.09 -.092 4.2 .26- 3.96 .04 C5 
.84 .160 .839 .161 .99 .004 H22 4.16 -.162 4.1 .14- 4.00 -.00 C6 
.83 .167 .814 .186 1.0 -.01 H23 3.45 .547 4.2 .19- 3.38 .61 C7 
.81 .192 .776 .224 1.0 -.00 H24 5.58 -.582 5.3 .27- 5.10 -.10 N8 
.84 .164 .835 .165 .99 .004 H25 6.42 -.415 6.1 .12- 6.55 -.55 O9 
.65 .352 .707 .293 1.0 .000 H26 5.16 -.160 4.7 .323 4.97 .02 N10 
.76 .236 .880 .119 1.1 -.05 H27 4.02 -.016 4.7 .76- 3.95 .04 C11 
.82 .178 .81 .19 .99 .008 H28 4.03 -.035 3.3 .601 3.92 .07 C12 
.79 .206 .79 .21 .99 .008 H29 4.16 -.163 4.3 .25- 4.00 -.00 C13 

.79 .206 .788 .21 .99 .009 H30 4.13 -.129 4.2 .24- 3.94 .06 C14 

.82 .179 .763 .237 .99 .009 H31 3.72 .284 3.9 .15 4.16 -.16 C15 

       4.1 -.134 4.3 .255 3.94 .06 C16 

C15H14N2O2 4 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge 

6. -.52 4.55 .559 4.4 -.42 O18 4.11 -.117 4.1 -.11 3.97 .03 C1 

4.4 -.29 4.17 -.17 3.6 .440 C19 4.19 -.195 4.1 -.14 4.00 -.00 C2 

.85 .154 .866 .134 1.0 -.00 H20 4.02 -.015 4.1 -.14 3.96 .04 C3 

.85 .149 .867 .132 1.0 .001 H21 4.14 -.138 4.0 .02 4.09 -.09 C4 

.81 .193 .871 .129 1.0 -.01 H22 4.11 -.112 4.2 -.12 3.95 .05 C5 
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ميثوكسي بنسنذين( -4-هيذروكسي-2)[انشحنات وانكثافات الانكترونية نــ : 11جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسوهيذرازيذ

.81 .186 .829 .170 1.0 -.00 H23 4.16 -.161 4.1 -.13 4.00 -.00 C6 

.84 .154 .864 .136 .99 .001 H24 3.49 .505 3.4 .505 3.39 .61 C7 

.69 .313 .687 .313 1.0 -.00 H25 5.58 -.579 5. 5 -.56 5.09 -.09 N8 

.85 .146 .891 .108 1.0 -.07 H26 6.41 -.411 6. 4 -.43 6.56 -.56 O9 

.81 .185 .873 .127 1.0 -.01 H27 5.14 -.142 5. 1 -.15 4.99 .00 N10 

.83 .175 .857 .143 .97 .028 H28 4.00 -.002 4.0 -.00 3.91 .09 C11 

.84 .159 .864 .136 .97 .026 H29 4.07 -.076 3.9 .092 4.03 -.03 C12 

.82 .173 .822 .178 1.0 -.00 H30 4.06 -.068 4.2 -.17 3.94 .06 C13 

.81 .186 .828 .172 1.0 -.05 H31 4.18 -.182 4.1 -.13 4.12 -.12 C14 

.79 .204 .847 .153 1.1 -.09 H32 3.74 .264 3.7 .291 3.61 .39 C15 

.81 .186 .847 .153 1.1 -.09 H33 4.18 -.182 4.1 -.14 4.14 -.14 C16 

       4.14 -.136 4.1 -.15 3.94 .06 C17 

C15H14N2O3 5 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge 

6.6 -.62 6. 61 -.61 6.4 -.44 O18 4.1 -.11 4.1 -.11 3.97 .03 C1 

6.5 -.52 6. 56 -.56 6.4 -.42 O19 4.1 -.19 4.1 -.14 4.01 -.01 C2 

4.3 -.29 4.17 -.17 3.5 .432 C20 4.00 -.003 4.1 -.13 3.96 .04 C3 

.85 .15 .865 .135 1.0 -.00 H21 4.16 -.164 3.9 .029 4.09 -.09 C4 

.85 .15 .863 .137 1.0 -.00 H22 4.13 -.125 4.1 -.14 3.97 .03 C5 

.81 .19 .829 .171 1.0 -.01 H23 4.16 -.160 4.1 -.14 4.00 -.00 C6 

.80 .20 .867 .133 1.0 -.01 H24 3.47 .531 3.5 .504 3.42 .59 C7 

.85 .15 .866 0.13 1.0 -.00 H25 5.60 -.603 5. 5 -.57 5.11 -.11 N8 

.67 .33 .670 .329 .95 .047 H26 6.42 -.422 6. 4 -.42 6.56 -.56 O9 

.84 .16 .852 .148 .97 .033 H27 5.13 -.134 5. 0 -.09 5.07 -.07 N10 

.82 .18 .847 .153 .95 .050 H28 4.16 -.161 4.1 -.12 4.24 -.24 C11 

.82 .18 .843 .157 1.0 -.01 H29 3.75 .255 3.7 .280 3.53 .47 C12 

.81 .19 .837 .163 1.0 -.04 H30 4.18 -.176 4.1 -.12 4.30 -.30 C13 

.62 .38 .617 .383 .75 .254 H31 3.75 .252 3.8 .191 3.55 .45 C14 

.79 .21 .825 .175 1.0 -.05 H32 4.13 -.133 3.9 .068 4.17 -.16 C15 

.81 .19 .845 .155 1.1 -.09 H33 4.13 -.131 4.1 -.18 3.87 .15 C16 

.81 .19 .843 .157 1.1 -.09 H34 3.96 .038 4.1 -.11 3.84 .16 C17 
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 ثنائي ميثوكسي بنسنذين( بنسوهيذرازيذ -4,2[(انشحنات وانكثافات الانكترونية نــ : 12جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ]

 

 

 

 

 

 

 

C16H16N2O3 6 
DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 

DFT/B3LYP MINDO/3-

FORCES 
Atom 

Sym. 

 
6-311G CEP-121G 6-311G CEP-121G 

density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge density Charge 

6.4 -.45 6. 21 -.21 6.4 -.42 O20 4.11 -.114 4.1 -.08 3.97 .03 C1 

4.3 -.32 3.94 .056 3.6 .430 C21 4.17 -.172 4.1 -.11 4.00 -.00 C2 

.84 .161 .895 .105 1.0 -.01 H22 4.08 -.082 4.1 -.08 3.96 .04 C3 

.84 .159 .892 .108 1.0 .000 H23 4.08 -.086 4.1 -.15 4.09 -.09 C4 

.81 .182 .898 .102 1. 0 -.01 H24 4.09 -.091 4.0 -.04 3.96 .05 C5 

.81 .186 .877 .123 1.0 -.01 H25 4.17 -.171 4.1 -.11 4.01 -.01 C6 

.84 .161 .891 .109 1.0 .000 H26 3.65 .344 3.7 .301 3.39 .61 C7 

.66 .337 .937 .063 1.0 -.01 H27 5.52 -.529 5.0 -.02 5.09 -.09 N8 

.82 .179 .899 .100 1.0 -.08 H28 6.35 -.352 6.3 -.31 6.57 -.57 O9 

.83 .165 .895 .105 1.0 -.01 H29 5.09 -.095 5. 1 -.07 5.00 -.00 N10 

.84 .158 .877 .123 .96 .042 H30 4.01 -.017 4.1 -.05 3.87 .13 C11 

.82 .174 .868 .132 .95 .049 H31 4.00 -.007 4.1 -.11 4.16 -.16 C12 

.82 .174 .949 .051 1.0 -.04 H32 4.13 -.134 4.0 -.03 3.88 .12 C13 

.80 .190 .966 .033 1.0 -.08 H33 4.16 -.166 4.2 -.15 4.20 -.20 C14 

.82 .177 .972 .028 1.1 -.08 H34 3.76 .235 3.9 .110 3.53 .47 C15 

.81 .192 .956 .044 1.0 -.03 H35 4.16 -.167 4.2 -.22 4.33 -.33 C16 

.82 .181 .956 .044 1.1 -.08 H36 3.75 .244 3.9 .134 3.54 .46 C17 

.81 .188 .981 .019 1.1 -.09 H37 6.51 -.515 6.1 -.19 6.42 -.42 O18 

       
4.30 -.304 3.9 .045 3.57 .43 C19 
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نـ حامض انبنسويك  ترددات الاهتساز وشذد الامتصاص ونوع اننمط الاهتسازي : 13جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق هيذرازيذ 

  C7H8N2O 1 

Intensity Of 

km/mole Assignments 
Frequency Of 1/cm No. 

of 

freq. 6-

311G 

CEP-

121 

Mindo/3

-Forces 

6-

311G 

CEP

-121 

Mindo/3-

Forces 

9.531 1.741 46.50 Ring(C1,C2,C6)H st. 3208 3145 3050 3506 1ν 
6.203 28.95 80.75 Ring (C2,C6)H st. 3172 3180 3027 3496 2ν 
23.16 7.883 14.80 Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H st. 3196 3155 3018 3485 3ν 
2.051 11.88 29.95 Ring (C3)H St. 3164 3193 3006 3472 4ν 
33.34 40.38 23.80 Ring (C5,C6)H st. 3183 3167 3005 3470 5 ν 
31.33 27.81 108.35 (N8)H st. 3644 3624 3209 3400 6ν 
0.411 0.073 115.80 (N10)H2 s. st. 3452 3432 ----- 3364 7ν 
1.239 0.514 93.46 (N10)H2 as. st. 3551 3544 ------ 3354 8ν 
117.6 94.40 272.05 C=O st. 1649 1590 1694 1872 9ν 
5.669 32.13 10.32 Ring (C-C) st. 1644 1518 1491 1701 10ν 
24.19 32.202 .97 Ring (C-C) st. 1544 1630 1453 1657 11ν 
58.22 181.34 48.59 δ Ring  1610 1484 1412 1552 12ν 
30.95 33.466 14.83 NH2 sciss. 1766 1743 ----- 1507 13ν 
181.8 64.719 113.48 C-N st. 1513 1626 1300 1460 14ν 
19.56 17.850 .76 Ring (δCH) 1489 1460 1318 1449 15ν 
0.447 1.8744 13.84 Ring (δCH) 1379 1357 1196 1315 16ν 
124.2 135.86 15.02 δ N-H 1329 1311 1201 1286 17ν 
2.019 1.193          .02 Ring (δCH) 1217 1214 1088 1196 18ν 
2.125 1.936 28.07 Ring (δCH) 1229 1340 1004 1171 19ν 
10.75 1.746 4.44 Ring (CCC st.) 1341 1074 1065 1171 20ν 
2.924 3.819 3.17  NH2 1351 1329 ------ 1141 21ν 
0.387 4.049 .42 Ring (δCH) 1213 1205 1034 1137 22ν 
9.934 0.219 1.08 Ring (δCH) 1119 1193 995 1094 23ν 
6.356 9.058 7.92 δ Ring 1055 1102 994 1093 24ν 
1.175 6.689 .92 Ring (δCH) 1092 1034 983 1081 25ν 
91.78 61.44 12.51 ω NH2 845 841 ------ 1043 26ν 
0.404 0.514 1.10 Ring (CCC st.) 1027 1002 1070 937 27ν 
0.627 0.849 .06 Ring (γ CH ) 1039 1040 954 876 28ν 
0.831 3.775 .02 Ring (γ CH ) 1015 972 945 867 29ν 
1.911 0.663 .13 Ring (γ CH ) 969 894 931 855 30ν 
0.376 0.700 .06 Ring (γ CH ) 885 1014 890 817 31ν 
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35.31 81.27 6.66 Ring (δCCC) 821 887 849 779 32ν 
53.77 49.55 .72 γ Ring 905 817 791 726 33ν 
0.127 4.515 2.10 δ N-H 716 681 704 661 34ν 
87.52 68.643 4.34 Ring (γ CH ) 732 727 685 629 35ν 
176.3 176.58 15.24 γ N-H 579 549 660 619 36ν 
1.187 1.265 9.98 Ring (δCCC) 650 502 546 592 37ν 
5.007 0.989 .51 Ring (δCCC) 703 628 520 564 38ν 
1.366 0.705 1.67 Ring (γ CH ) 515 697 552 507 39ν 
9.033 0.217 .01 Ring (γ CH ) 429 420 417 383 40ν 
2.35 2.77 1.69 Ring (CCC deform) 357 348 371 345 41ν 
0.085 10.57 4.20 γ Ring 424 423 364 317 42ν 
3.811 4.909 .12 ρNH2 242 234 ------ 241 43ν 
32.21 31.23 1.18 δ Ring 303 295 288 231 44ν 
22.43 18.06 6.32  NH2 172 176 ------ 148 45ν 
0.458 0.411 1.97 ω NH2 149 149 ------ 115 46ν 
0.067 0.063 1.24 Ring (γ CH ) 115 114 105 97 47ν 
2.357 2.523 2.01 γ Ring 60 56 50 46 48ν 

 

حامض انبنسويك  [نــ ترددات الاهتساز وشذد الامتصاص ونوع اننمط الاهتسازي : 14جدول 

 انمستخذمةطرائق انحساب وانمحسوبة وفق  ]هيذرازيذ-بنسنذين( -ثنائي مثيم امينو-4)

C16H17N3O 2 

Intensity Of 

km/mole Assignments 

Frequency Of 1/cm 
No. 

of 

freq. 6-

311G 

CEP-

121 

Mindo/3

-Forces 

6-

311G 

CEP

-121 

Mindo/3-

Forces 

30.90 37.35 65.36 
Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H a. 

st. 
3195 3178 3035 3505 1ν 

36.59 44.59 82.73 
Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H a. 

st. 
3182 3164 3026 3495 2ν 

17.09 19.21 13.17 Ring (C14,C16,C17)H a. st. 3215 3198 3018 3485 3ν 

6.708 9.729 12.77 Ring (C1,C2,C3,C6)H a. st. 3170 3141 3017 3484 4ν 

24.28 30.99 83.39 
Ring (C13,C14,C16,C17)H a. 

st. 
3211 3193 3013 3480 5 ν 

13.06 18.03 22.34 Ring (C1,C2,C5,C6)H s. st. 3208 3192 3008 3474 6ν 
2.96 4.208 21.19 Ring (C16,C17)H a. st. 3193 3176 3002 3467 7ν 
8.516 8.557 31.14 Ring (C1,C2,C3)H a. st. 3161 3151 3002 3467 8ν 
21.18 24.09 35.71 Ring (C14,C13)H a. st. 3151 3134 2994 3458 9ν 
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60.47 73.57 155.53 (C19,C20)H st. 3131 3114 2949 3405 10ν 
2.34 5.178 3.15 (C19,C20)H st. 3116 3099 2943 3398 11ν 
64.13 76.48 21.49 (C20)H2 as. st. 3030 3020 2909 3359 12ν 
36.11 42.68 127.35 (C19)H2 as. st. 3025 3014 2904 3353 13ν 
108.7 130.74 117.88 (C19,C20)H2 s. st. 2989 2963 2756 3350 14ν 
108.6 128.5 55.17 (C20,C19)H2 s. st. 2981 2954 2725 3348 15ν 
21.16 22.41 176.78 N-H st. 3494 3478 ----- 3329 16ν 
72.6 81.04 91.21 (C11)H  st. 3005 2986 2791 3223 17ν 
148.7 271.7 334.12 C=O st. 1668 1643 1695 1873 18ν 
215.9 225.1 11.16 C=N st. 1659 1639 ----- 1785 19ν 
107.7 26.19 12.17 Ring (C2-C3,C5-C6)  st. 1644 1629 1492 1702 20ν 
207.6 144.44 154.52 Ring (C13-C14,C16-C17)  st. 1638 1617 1491 1700 21ν 
31.6 64.59 1.24 Ring (C1,C2,C3,C5,C6) st. 1615 1597 1452 1656 22ν 

25.33 14.49 8.57 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) st. 
1584 1570 1408 1606 23ν 

19.58 59.27 24.65 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) st. 
1578 1557 1374 1561 24ν 

47.28 45.44 177.92 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1539 1511 1345 1534 25ν 

23.26 55.43 474.85 C-N st. 1354 1263 1304 1463 26ν 

3.299 3.01 2.97 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1493 1463 1269 1449 27ν 

24.41 30.84 4.58 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) st. 
1473 1451 1267 1445 28ν 

341.1 339.8 71.16 
Ring (C13,C14,C15,C16,C17) 

st. 
1393 1375 1253 1429 29ν 

179.9 178.83 178.13 (C19,C20)H3 d. deform 1568 1544 1549 1410 30ν 

11.53 7.518 76.79 (C19,C20)H3 d. deform 1557 1530 1538 1400 31ν 

33.09 67.94 1.14 (C19,C20)H3 d. deform 1518 1499 1461 1330 32ν 

410.9 390.5 89.49 δ (N8)-H 1561 1536 1229 1316 33ν 
2.389 1.356 8.64 (C19,C20)H3 d. deform 1489 1472 1445 1315 34ν 

16.67 14.55 2.86 (C19,C20)H3 d. deform 1535 1516 1446 1316 35ν 

0.068 0.268 16.15 (C19,C20)H3 d. deform 1525 1508 1433 1304 36ν 

7.742 30.84 1.27 (C19,C20)H3 d. deform 1382 1451 1430 1301 37ν 

43.24 339.8 3.22 (C19,C20)H3 d. deform 1277 1375 1420 1292 38ν 

3.858 53.28 38.33 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1379 1270 1162 1276 39ν 

24.33 12.72 25.27 δ (C11)H 1406 1386 1129 1241 40ν 

177.3 11.69 1.11 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1288 1366 1097 1206 41ν 
1.480 4.329 1.32 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1339 1356 1089 1197 42ν 
162.9 24.50 7.61 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1233 1345 1076 1182 43ν 
32.53 4.076 1.71 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1227 1338 1066 1171 44ν 
0.49 152.9 21.53 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1032 1216 1063 1169 45ν 
288.3 418.08 16.55 δ (N8)-H 1283 1268 1080 1157 46ν 
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3.656 5.738 2.77 Ring δ (C13,C17)H 1019 963 1043 1147 47ν 
1.293 36.00 1.63 Ring δ (C2,C3,C5,C6)H 1212 1211 1033 1139 48ν 
41.33 40.86 5.38 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1171 1152 1006 1106 49ν 
42.67 0.363 1.48 Ring δ (C1,C6)H 1114 1192 995 1094 50ν 
99.51 47.28 9.21 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1157 1097 994 1093 51ν 
31.64 27.83 1.84 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1058 1045 984 1081 52ν 
51.82 71.12 1.14  (C19,C20)H3 s.deform 1206 1189 1088 1030 53ν 
0.254 0.101 1.11 (C19,C20)H3 s.deform 1155 1142 1071 1018 54ν 
0.001 0.016 21.16 (C19,C20)H3 s.deform 1154 1141 1060 1007 55ν 
30.58 71.12 1.22 (C19,C20)H3 s.deform 1089 1188 1028 1005 56ν 
10.83 0.261 2.26 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1001 1012 907 997 57ν 
8.444 16.37 6.95 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 1049 1036 1036 951 58ν 
44.62 12.59 1.13 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 961 1001 977 896 59ν 
6.673 0.773 1.11 Ring γ (C1,C2,C5,C6)H 1037 1011 955 876 60ν 
6.953 4.89 1.11 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1026 1031 945 867 61ν 
26.25 17.64 1.17 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 929 841 937 860 62ν 
2.109 3.447 1.39 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1013 967 932 855 63ν 
6.536 6.402 1.66 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 857 1039 926 850 64ν 
4.465 28.59 4.18 δ (C11)H 964 906 894 820 65ν 
3.834 1.097 1.21 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 965 891 889 816 66ν 
1.796 110.3 25.35 δ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 882 1138 865 794 67ν 
59.89 51.44 1.11 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 859 865 860 782 68ν 
10.08 44.72 5.18 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 833 949 805 739 69ν 
10.86 8.864 1.51 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 816 1002 795 729 70ν 
2.741 0.708 1.87 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 754 647 783 718 71ν 
68.32 89.43 3.79 γ (N8)-H 600 569 708 664 72ν 
7.191 8.377 23.15 γ C-N 748 836 693 650 73ν 

0.648 3.512 6.67 
γ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
668 751 688 632 74ν 

81.22 28.59 8.51 γ Ring (C2,C3,C4,C5) 728 814 680 624 75ν 

8.574 31.73 14.12 
Ring(C1,C2,C3,C5,C6) 

deform 
710 683 555 602 76ν 

22.74 0.853 2.13 
Ring(C13,C14,C16,C17) 

deform 
612 550 542 588 77ν 

1.271 1.374 1.41 
Ring(C1,C2,C3,C5,C6) 

deform 
651 628 520 564 78ν 

7.625 3.913 1.78 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 549 497 584 536 79ν 

35.25 6.034 1.55 
Ring(C12,C13,C14,C16, 

C15,C17) deform 
704 730 473 513 80ν 

8.435 71.84 1.68 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 527 722 541 496 81ν 

4.843 5.874 1.47 Ring(C13,C14,C16,C17) 511 594 418 453 82ν 
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deform 
2.257 7.701 1.77 γ Ring (C13,C14,C16,C17) 472 511 452 415 83ν 
7.682 2.258 1.13 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 432 690 417 513 84ν 
0.743 8.626 1.11 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 446 426 413 496 85ν 
0.272 2.764 1.22 Deformations 426 461 418 374 86ν 
0.478 0.565 1.62 Deformations 419 440 384 356 87ν 
3.274 1.672 5.61 γ C-O torsion 404 397 419 336 88ν 
2.681 14.95 2.79 Deformations 358 225 352 315 89ν 
12.65 1.408 1.22 Deformations 302 412 310 278 90ν 
2.291 11.083 1.31 Deformations 281 296 274 245 91ν 
4.368 2.787 1.34 Deformations 253 348 252 226 92ν 
13.24 0.329 1.36 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 226 421 219 201 93ν 
0.095 7.258 1.35 Deformations 204 186 194 174 94ν 
1.48 2.230 1.98 γ C-O torsion 189 273 184 165 95ν 
9.18 3.439 1.14 (C19,C20)H3 d.deform 183 250 131 115 96ν 
0.057 2.481 1.14 Deformations 160 183 117 105 97ν 
0.726 0.373 1.18 (C19,C20)H3 d.deform 112 209 107 98 98ν 
3.403 0.220 1.14 Deformations 105 162 88 79 99ν 
6.605 1.933 0.34 Deformations 88 110 78 70 100ν 
0.403 1.413 0.39 Deformations 75 101 39 35 101ν 
0.857 4.277 0.34 Deformations 55 83 32 29 102ν 
2.168 0.889 0.30 Deformations 35 53 22 20 103ν 
0.213 0.123 0.03 Deformations 31 31 12 11 104ν 
1.879 1.893 1.01 Deformations 24 24 9 8 105ν 

 

نايتروبنسنذين(  -4[(نـــ ترددات الاهتساز وشذد الامتصاص ونوع اننمط الاهتسازي : 15جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق  ]بنسوهيذرازيذ

C14H11N3O3 3 

Intensity Of 

km/mole Assignments 

Frequency Of 1/cm 
No. 

of 

freq. 6-

311G 

CEP-

121 

Mindo/3

-Forces 

6-

311G 

CEP

-121 

Mindo/3-

Forces 

13.74 29.92 58.98 Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H st. 3210 3182 3037 3507 1ν 
24.30 16.53 76.95 Ring (C1,C2,C5,C6)H st. 3199 3194 3029 3498 2ν 
0.011 0.416 2.69 Ring (C14,C16,C17)H st. 3233 3220 3062 3494 3ν 
4.691 0.514 81.14 Ring (C14,C16)H st. 3182 3218 3058 3490 4ν 
25.88 35.16 11.88 Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H st. 3187 3168 3019 3487 5 ν 



 الملاحق

 

   21 

 

1.156 0.537 3.54 Ring (C16,C17)H st. 3213 3195 3013 3479 6ν 
0.646 0.537 26.55 Ring (C13,C14,C16,C17)H st. 3234 3159 3011 3477 7ν 
3.086 6.736 34.37 Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H st. 3175 3155 3008 3472 8ν 
9.287 13.89 16.51 Ring (C1,C2,C3,C5,C6)H st. 3164 3144 3007 3472 9ν 
30.89 2.181 168.35 N-H st. 3653 3480 ----- 3347 10ν 
2.598 68.515 96.94 (C11)-H st. 3186 3017 2815 3251 11ν 
34.92 129.4 384.21 N-O2 st. 1435 1458 ------ 1908 12ν 
35.27 143.7 264.81 C=O st. 1670 1650 1701 1880 13ν 
49.75 45.38 42.68 (C11)=(N10) 1599 1594 ------ 1802 14ν 

42.20 14.1 12.17  (C12,C13,C14,C15,C16,C17) st. 1642 1631 1495 1705 15ν 
3.404 1.198 19.42 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1643 1629 1491 1700 16ν 
126.5 22.83 1.18 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1544 1600 1453 1657 17ν 

24.13 45.32 1.76 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) st. 
1627 1619 1419 1618 18ν 

4.909 17.28 141.36 Ring (C12,C13,C14,C16) st. 1619 1419 1431 1572 19ν 
1.823 2.747 117.18 Ring (C1,C2,C3,C5,C6) st. 1540 1464 1397 1535 20ν 
867.9 75.63 98.33 (C15)-N st. 1280 1273 1353 1519 21ν 
1.839 5.542 1.18 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1493 1516 1319 1449 22ν 
17.09 1024.9 315.47 (C7)-N st. 1265 1256 1291 1449 23ν 
127.5 6.712 1.82 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1471 1354 1304 1433 24ν 
247.5 68.64 21.11 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1532 1511 1266 1391 25ν 
2.576 45.95 2.61 δ N-H 1380 1387 1214 1306 26ν 
208.2 459.03 119.32 δ N-H 1302 1537 1208 1294 27ν 
194.5 40.25 11.22 δ (C11)-H 1407 1248 1120 1231 28ν 
17.23 1.94 1.11 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1365 1334 1092 1200 29ν 
3.789 1.127 1.14 Ring δ (C2-C3,C5-C6)H 1341 1357 1088 1196 30ν 

20.49 0.911 22.15 Ring δ (C13,C16)H+δ(C11)H 1350 1340 1070 1176 31ν 
33.58 36.154 1.66 Ring δ (C2-C3,C5-C6)H 1229 1212 1065 1171 32ν 
63.89 293.4 1.93 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1216 1146 1058 1163 33ν 
9.742 94.41 1.82 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1215 1204 1949 1153 34ν 
17.39 2.481 18.46 δ (C11)-H 1046 1052 1046 1149 35ν 
38.76 89.63 1.87 Ring δ (C2-C3,C5-C6)H 1117 1100 1035 1137 36ν 
19.04 0.705 1.96 Ring δ (C1,C2,C6)H 1057 1194 996 1094 37ν 
2.166 3.28 11.75 Ring δ (C1,C2,C6)H 1042 1041 994 1092 38ν 
175.9 114.8 1.17 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1165 1129 992 1090 39ν 
1.541 13.01 1.67 Ring δ (C2-C3,C5-C6)H 1033 1032 984 1081 40ν 
41.95 57.07 5.81 (C15)-N st. 1129 1107 1120 1010 41ν 
1.514 3.676 14.51 Ring γ (C1,C3,C5)breath 1033 1002 868 954 42ν 
4.104 0.732 29.41 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1039 838 1021 937 43ν 
1.856 1.634 1.17 Ring γ (C1,C2,C3,C5)H 1016 1015 954 876 44ν 
2.835 1.776 1.12 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 966 970 945 867 45ν 
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5.86 1.421 1.11 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 1043 1023 941 863 46ν 
37.30 0.4334 1.19 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 1144 1062 938 861 47ν 
2.309 35.155 1.44 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 1009 906 933 856 48ν 
1.975 1.254 1.15 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 882 891 890 817 49ν 
39.29 24.09 1.11 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 898 912 884 811 50ν 
13.64 54.56 1.85 γ (C11)-H 1023 986 872 800 51ν 
12.43 24.93 5.82 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 681 685 869 798 52ν 
4.188 0.182 12.34 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 946 1031 856 786 53ν 
29.19 40.27 37.52 NO2 sciss. 814 786 ------ 755 54ν 
1.852 17.64 22.85 ω NO2 686 664 ------ 739. 55ν 
28.31 26.70 2.75 Ring γ (C1,C2,C6)H 813 816 792 727 56ν 

0.096 3.592 4.81 
γ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
886 740 731 671 57ν 

3.345 80.29 1.33 γ N-H 756 595 711 667 58ν 
113.4 18.28 21.21 δ (C7)-N 692 675 718 647 59ν 
0.304 78.17 17.89 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 731 723 688 632 60ν 

7.09 1.102 31.94 
δ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
708 545 663 608 61ν 

4.211 15.52 1.36 γ Ring (C13,C14,C16,C17) 880 884 651 597 62ν 
0.214 5.316 1.31 γ Ring (C13,C14,C16,C17) 552 531 630 578 63ν 
95.44 2.247 1.36 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 727 628 615 564 64ν 

0.179 0.619 2.74 
γ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
662 640 606 556 65ν 

2.074 1.783 2.23 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 649 692 555 509 66ν 
3.713 1.332 1.65 ρ NO2 534 517 ------ 438 67ν 
3.638 3.107 1.61 τ NO2 + δ (C11)-H 529 481 ------ 393 68ν 
2.138 5.289 1.71 ρ NO2 + δ N-H 496 431 409 384 69ν 
3.803 0.077 1.14 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 436 420 417 383 70ν 
0.203 1.142 1.11 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 431 425 411 377 71ν 
22.25 5.44 1.91 δ (C7)-O 426 409 458 343 72ν 
2.541 1.841 9.75 γ N-H 422 360 449 315 73ν 
4.791 1.09 1.17 δ (C7)-O + ω NO2 371 350 345 291 74ν 
1.513 4.93 1.64 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 364 284 281 258 75ν 
14.53 12.43 1.25 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 314 267 223 205 76ν 
3.638 3.119 5.61 γ N-H + ω NO2 243 199 ------ 199 77ν 
1.618 17.35 1.68 γ (C7)-O + ω NO2 201 229 221 177 78ν 
13.01 3.437 1.28 δ (C11)-H + ω NO2 291 185 181 170 79ν 
1.099 2.896 1.17 γ (C7)-O + τ NO2 168 169 121 97 80ν 
1.789 2.811 1.51 γ (C7)-O + ρ NO2 152 110 116 93 81ν 
1.058 1.132 1.54 γ (C7)-O + ω NO2 128 95 77 62 82ν 
0.363 0.745 1.13 γ(C13,C14,C16,C17)H+τNO2 79 68 47 43 83ν 
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4.896 5.450 1.91 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 65 54 41 38 84ν 
0.461 0.999 1.21 Deformations 45 36 29 26 85ν 
0.093 0.028 1.13 Deformations 23 23 25 22 86ν 
0.511 0.257 1.81 Deformations 29 33 12 11 87ν 

 

ميثوكسي  -4 [(نـــ ترددات الاهتساز وشذد الامتصاص ونوع اننمط الاهتسازي : 16جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسنذين( بنسوهيذرازيذ

C15H14N2O2 4 

Intensity Of 

km/mole Assignments 

Frequency Of 1/cm 
No. 

of 

freq. 6-

311G 

CEP-

121 

Mindo/3

-Forces 

6-

311G 

CEP

-121 

Mindo/3-

Forces 

10.48 5.306 61.76 Ring (C1,C2,C6)H st. 3211 3225 3035 3505 
1ν 

9.157 9.592 16.57 Ring (C14,C16)H st. 3212 3237 3032 3501 
2ν 

12.23 9.575 46.77 Ring (C14,C16)H st. 3209 3242 3030 3499 
3ν 

23.51 29.471 81.31 Ring (C2,C6)H st. 3178 3212 3028 3496 
4ν 

34.62 4.880 14.31 Ring (C1,C2,C3,C6)H st. 3192 3200 3018 3485 
5 ν 

2.29 9.289 21.61 C5-H st. 3238 3239 3008 3474 
6ν 

16.35 5.307 27.73 C17-H st. 3166 3226 3005 3471 
7ν 

0.802 10.00 29.19 C3-H st. 3163 3191 3002 3467 
8ν 

5.484 15.37 41.54 C13-H st. 3193 3192 2996 3460 
9ν 

42.03 23.57 97.63 C19-H31 st. 3077 3184 2928 3381 
10ν 

25.08 40.42 99.99 C19-H32 st. 3153 3111 2897 3345 
11ν 

55.71 90.55 121.13 C19-H33 st. 3009 3038 2889 3336 
12ν 

2.617 13.53 177.24 N8-H st. 3462 3509 ----- 3335 
13ν 

58.41 32.51 95.97 C11-H st. 3034 3039 2797 3230 
14ν 

427.3 164.7 317.59 C=O st. 1650 1703 1694 1872 
15ν 

2.197 38.29 13.62 C=N st. 1655 1678 ----- 1787 
16ν 

22.79 128.9 12.99 Ring (C2-C3,C5-C6) st. 1643 1663 1492 1702 
17ν 

15.46 58.46 147.87 Ring (C13-C14,C16-C17) st. 1636 1660 1491 1700 
18ν 

67.78 15.97 1.21 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1609 1635 1452 1656 
19ν 

3.963 2.783 73.26 
Ring(C12,C13,C14,C15,C16,C17

)st. 
1602 1621 1440 1642 20ν 

75.70 238.2 116.57 C15-O st. 1559 1567 1464 1598 
21ν 

5.633 36.41 171.19 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1541 1550 1346 1535 
22ν 

67.84 10.13 222.81 C11-C12 st. 1341 1473 1287 1502 
23ν 

285.9 263.4 157.58 C7-N8 st. 1372 1293 1297 1456 
24ν 
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30.69 3.235 3.13 Ring (C2-C3,C5-C6) st. 1385 1505 1242 1449 
25ν 

1.869 23.41 23.95 Ring (C13-C14,C16-C17) st. 1456 1371 1264 1441 
26ν 

11.25 10.70 218.16 CH3 s. deform 1527 1500 1345 1420 
27ν 

150.9 8.271 9.17 δ (C11-H) 1406 1372 1221 1342 
28ν 

30.36 145.1 71.85 δ (N8-H) 1510 1585 1224 1311 
29ν 

70.09 96.92 41.74 CH3 d. deform 1537 1542 1436 1307 
30ν 

80.09 4.815 11.14 δ (N8-H) 1339 1368 1204 1289 
31ν 

1.823 9.699 17.17 CH3 d. deform 1492 1533 1409 1282 
32ν 

76.34 25.05 1.85 δ (C11-H) 1273 1417 1132 1244 
33ν 

203.9 408.6 41.13 Ring δ (C16,C17)H 1355 1281 1094 1202 
34ν 

0.523 2.312 15. Ring δ (C3,C5)H 1212 1388 1089 1197 
35ν 

162.7 91.28 31.62 Ring δ (C13,C14)H 1211 1284 1075 1181 
36ν 

19.49 20.03 .88 Ring δ (C2-C3,C5-C6) st. 1229 1238 1066 1171 
37ν 

251.6 110.8 21.75 
δ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
1266 1169 1060 1165 38ν 

78.17 41.48 5.31 C7-N8 st. 1170 1057 1028 1154 39ν 

14.97 173.5 3.28 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1149 1222 1038 1141 40ν 

42.67 51.57 44. Ring δ (C2-C3,C5-C6) st. 1115 1126 1036 1139 41ν 

0.526 0.224 3.26 
CH3 d. deform + Ring γ 

(C13,C14,C16,)H 
1199 1205 996 1095 42ν 

13.81 28.58 1.16 Ring δ (C1,C6)H 1109 1070 995 1094 43ν 

9.947 0.151 7.88 Ring δ (C1,C2,C6)H 1058 1224 994 1093 44ν 

0.539 41.48 7.16 
CH3 d. deform + Ring δ 

(C13,C14,C16,)H 
1159 1156 946 1088 45ν 

0.309 5.125 .82 Ring γ (C2-C3,C5-C6)H 1037 1042 985 1082 
46ν 

67.42 0.671 14.71 CH3 d. deform 1016 1165 1171 1066 47ν 
0.187 0.987 1.62 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 1037 1046 914 1004 

48ν 
0.021 6.616 6.33 Ring(C1,C3,C5,) breath 1028 1035 866 952 

49ν 
14.93 90.33 1.77 Ring δ (C13,C14,C16,C17)H 897 1023 1014 931 

50ν 
6.743 1.602 .10 Ring γ (C1,C2,C6)H 1018 1012 955 876 

51ν 
6.786 1.633 .11 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 978 967 945 867 

52ν 
6.134 6.930 .24 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 1000 1016 943 865 

53ν 
3.369 1.772 .37 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 883 885 933 856 

54ν 
8.868 6.557 1.35 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 973 1001 932 855 

55ν 
0.847 26.38 8.00 γ (C11-H) 1005 939 892 818 

56ν 
5.428 77.17 .17 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 824 731 889 816 

57ν 
59.34 1.701 .42 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 864 854 868 796 

58ν 

0.592 6.506 20.69 
Ring(C1,C2,C3,C4,C5,C6,)bre

ath 
751 714 858 794 59ν 

0.113 12.95 8.12 Ring γ (C14,C16)H 849 977 819 751 60ν 

149.1 6.512 .54 Ring γ (C1,C2,C6)H 746 823 796 730 61ν 
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23.92 32.34 3.85 
γ(C11-H)+Ring γ 

(C13,C14,C16,C17)H 
798 868 791 726 62ν 

9.399 16.67 3.89 γ (N8-H,C7-N8) 655 607 706 662 63ν 

0.832 93.19 25.71 γ (N8-H,C7-N8) 680 625 690 647 64ν 

5.887 4.359 6.80 
γ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
665 783 689 632 65ν 

39.83 34.976 7.80 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 739 707 722 622 
66ν 

15.69 4.016 13.55 Ring γ (C1,C2,C5,C6)H 719 507 654 600 
67ν 

21.24 40.6 1.90 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 632 867 630 578 
68ν 

2.091 2.485 .43 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 649 651 615 564 
69ν 

15.47 6.843 .12 
γ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
546 750 593 544 70ν 

1.183 3.015 3.61 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 460 441 555 509 71ν 

24.39 5.347 .07 
δ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
504 550 521 478 72ν 

80.47 18.78 2.91 
δC15-

O+Ringγ(C13,C14,C16,C17)H 
538 531 537 431 73ν 

0.241 2.085 .02 Ring γ (C13,C14,C16,C17)H 437 665 420 385 
74ν 

0.659 0.564 .04 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 424 426 417 383 
75ν 

4.925 0.127 .24 
δC15-

O+Ringγ(C13,C14,C16)H 
412 430 465 373 76ν 

1.174 10.57 1.23 Deformations 407 435 400 358 
77ν 

14.12 3.350 7.98 Deformations 370 409 380 340 
78ν 

3.974 4.201 .75 C-O torsion 281 380 403 323 
79ν 

16.07 13.59 .45 γ (N8-H,C7=O) 271 298 284 266 
80ν 

1.414 8.763 .53 Deformations 243 274 246 220 
81ν 

1.178 1.574 3.81 Deformations 235 239 237 212 
82ν 

4.347 7.289 .18 
CH3 d. deform + γ (N8-

H,C11=N) 
222 227 207 190 83ν 

1.032 0.196 1.46 CH3 d. deform + γ (C11-H) 216 210 181 166 
84ν 

1.745 3.524 .45 CH3 d. deform + γ (C11=N) 204 202 125 115 
85ν 

1.556 6.849 .61 
CH3 d. deform + γ (N8-

H,C11=N) 
171 178 102 94 86ν 

1.139 0.567 .88 Deformations 134 125 88 79 
87ν 

4.879 5.328 .35 Deformations 118 109 79 71 
88ν 

0.334 2.082 .59 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 59 61 39 36 
89ν 

8.574 9.643 .34 Deformations 89 85 34 30 
90ν 

0.275 1.846 .13 Deformations 36 40 23 21 
91ν 

0.038 0.584 .12 Deformations 29 35 15 13 
92ν 

0.079 1.854 .00 Deformations 19 24 9 8 
93ν 
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-4-هيذروكسي-2)[ترددات الاهتساز وشذد الامتصاص ونوع اننمط الاهتسازي نــ:  17جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] بنسنذين( بنسوهيذرازيذميثوكسي 

C15H14N2O3 5 

Intensity Of 

km/mole Assignments 

Frequency Of 1/cm 
No. 

of 

freq. 6-

311G 

CEP-

121 

Mindo/3

-Forces 

6-

311G 

CEP

-121 

Mindo/3-

Forces 

49.61 42.58 3.28 O18-H st. 3707 3658 3607 3955 1ν 
7.707 2.371 22.21 C11-H st. 3219 3246 3040 3510 2ν 
9.767 18.91 71.72 Ring (C1,C2,C6)H st. 3247 3225 3034 3503 3ν 
3.799 25.11 18.31 C13-H st. 3189 3261 3028 3496 4ν 
28.01 28.74 86.11 Ring (C2,C6)H st. 3176 3213 3025 3493 5 ν 
9.529 4.665 12.29 Ring (C1,C2,C6)H st. 3213 3201 3016 3483 6ν 
0.697 8.204 28.21 C5-H st. 3162 3192 3006 3471 7ν 
12.92 21.40 35.99 N8-H st. 3487 3540 ----- 3470 8ν 
11.66 8.484 32.99 C3-H st. 3187 3239 3001 3465 9ν 
11.66 4.691 31.61 C16-H st. 3188 3206 2993 3456 10ν 
22.41 17.75 86.52 C20-H32 st. 3157 3188 2931 3384 11ν 
49.06 36.31 113.98 C20-H33 st. 3013 3116 2901 3350 12ν 
37.43 48.64 117.34 C20-H34 st. 3085 3041 2899 3348 13ν 
3.172 17.31 71.83 C17-H30 st. 3188 3156 2853 3295 14ν 
174.7 190.1 234.83 C7=O st. 1647 1708 1681 1858 15ν 
31.71 8.399 4.44 C17=N10 st. 1629 1642 ----- 1778 16ν 
19.88 7.42 4.37 Ring (C2,C3,C5,C6) st. 1643 1662 1493 1702 17ν 
235.6 240.2 333.91 Ring (C13-C14,C11-C16) st. 1652 1680 1487 1695 18ν 
51.22 15.83 1.99 Ring (C1-C2,C4-C5) st. 1605 1636 1452 1656 19ν 
51.64 88.21 239.52 Ring (C11-C12,C14-C15) st. 1611 1619 1448 1651 20ν 
36.18 40.06 117.41 Ring (C12-C13-C14) st. 1555 1553 1396 1592 21ν 
7.88 18.95 76.11 (C12-O19,C14-O18) st. 1496 1507 1436 1568 22ν 
3.414 11.55 142.26 Ring (C1,C2,C6) st. 1539 1505 1407 1536 23ν 
375.9 49.15 217.16 C15-C17 st. 1373 1380 1274 1487 24ν 

102.9 103.4 41.61 
C7-N8 st.+ Ring 

(C2,C4,C6)st. 
1385 1546 1292 1450 25ν 

6.517 1.444 41.64 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1340 1369 1269 1447 26ν 
53.36 10.49 264.82 CH3 d. deform 1537 1533 1565 1424 27ν 
43.25 18.99 9.89 δ (C17-H) 1426 1426 1232 1354 28ν 
11.92 4.013 14.17 CH3 s. deform 1527 1488 1410 1339 29ν 
89.27 271.04 25.11 δ (N8-H) 1483 1567 1223 1309 30ν 
1.612 149.9 25.67 CH3 d. deform 1493 1540 1435 1306 31ν 
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427.1 10.69 21.46 CH3 s. deform 1307 1204 1272 1284 32ν 
140.8 91.02 21.29 δ (N8-H) 1365 1304 1167 1249 33ν 
11.87 402.3 14.44 δ (N8-H,C17-H) 1234 1288 1166 1248 34ν 
36.57 34.11 1.15 δ (C13-H,C16-H) 1463 1355 1099 1208 35ν 

135.6 170.5 56.79 δ (C13-H) 1220 1260 1091 1199 36ν 
58.31 0.721 1.52 Ring δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1229 1389 1089 1197 37ν 
21.74 56.65 56.23 Ring δ (C11,C13,C16)H 1338 1227 1067 1173 38ν 
0.986 5.867 2.26 Ring δ (C1,C2,C3,C6)H 1212 1224 1065 1170 39ν 
32.65 34.79 1.62 Ring δ (C2,C3,C5,C6)H 1160 1240 1036 1139 40ν 
209.8 126.6 4.84 δ (C11-H) 1126 1026 1030 1132 41ν 
44.35 22.74 7.21 Ring δ (C11,C13,C16)H 1036 1032 1007 1107 42ν 
17.36 113.5 1.14 δ (C1-H) 1114 1164 995 1094 43ν 
0.475 35.05 11.41 CH3 d. deform 1159 1132 1200 1092 44ν 
11.36 2.295 2.52 Ring δ (C2,C5)H 1058 1045 986 1083 45ν 
0.66 49.66 4.46 Ring δ (C3,C6)H 1043 1126 983 1080 46ν 
77.78 197.7 27.21 δ O18-H 1198 1186 1118 1079 47ν 
46.85 4.989 17.31 CH3 d. deform 1186 1165 1176 1070 48ν 

6.187 0.579 1.22 
CH3 d. deform + Ring γ 

(C11,C13,C16,)H 
939 998 915 1005 49ν 

63.93 10.89 2.69 Ring δ (C3,C5)H 1082 1068 1023 939 50ν 
15.29 68.13 3.96 γ Ring (C11,C13,C16) 919 964 971 891 51ν 
1.116 3.101 1.16 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 1072 968 954 875 52ν 
8.179 1.319 1.18 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 1031 1013 945 867 53ν 
3.551 27.25 2.16 Ring γ (C11,C16)H 998 946 934 857 54ν 
3.503 4.014 1.29 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 989 1038 930 853 55ν 
2.877 1.125 1.17 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 891 885 889 816 56ν 
96.45 36.51 1.52 γ (C17-H) 874 915 879 806 57ν 
3.911 27.33 12.43 Ring γ (C1,C2,C6)H 825 728 859 788 58ν 
60.09 35.81 9.51 γ (C13-H) 854 888 827 759 59ν 
3.561 36.06 21.15 Ring γ (C11,C13,C16,)H 842 854 797 731 60ν 
78.47 2.335 1.81 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 754 718 792 727 61ν 
56.79 15.709 2.12 Ring γ (C11,C16,C15)H 781 832 755 693 62ν 
0.441 31.036 3.53 γ C7=O 681 667 500 664 63ν 
5.04 17.71 25.34 γ Ring (C14,C15,C16) 730 590 703 645 64ν 
32.88 5.863 1.91 Ring γ (C1,C2,C6)H 743 822 692 635 65ν 
25.42 59.201 6.19 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 720 734 679 623 66ν 
8.967 13.94 3.85 γ Ring (C11,C12,C14)+O18-H 645 646 639 586 67ν 
1.922 36.40 1.31 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 651 432 616 565 68ν 
51.22 35.59 18.16 Deformations 599 708 468 531 69ν 

28.53 14.86 1.74 
γ Ring 

(C11,C12,C13,C14,C15,C16) 
698 749 556 510 70ν 
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80.58 28.98 13.91 γ (N8-H) 588 689 540 507 71ν 
9.078 12.63 7.12 γ (N8-H) 558 425 432 499 72ν 

16.18 14.32 3.31 Deformations 530 546 436 494 73ν 

7.860 3.31 1.92 
γ Ring 

(C11,C12,C13,C14,C15,C16) 
472 479 485 445 74ν 

4.035 3.059 11.18 
γ(C17-

H)+Ringγ(C11,C13,C16,)H 
575 521 429 396 75ν 

4.954 1.636 1.13 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 454 651 417 383 76ν 
0.085 91.103 34.65 γ O18-H 424 423 369 356 77ν 

6.094 10.705 14.83 
γO18-

H+Ringγ(C11,C13,C16,)H 
419 466 365 352 78ν 

3.407 7.927 1.81 CH3 d.deform 366 389 381 347 79ν 

133.8 5.858 11.48 γ C7=O 387 508 418 335 80ν 

3.249 8.508 1.12 δO18-C14+δN10-C17 392 355 377 302 81ν 

8.34 8.815 2.81 Deformations 259 275 279 262 82ν 

19.46 1.222 1.24 
γ C7=O+ Ring γ 

(C2,C5,C6)H 
316 314 276 221 83ν 

0.698 0.756 1.92 
CH3 d. deform + Ring γ 

(C11,C13)H 
242 256 211 187 84ν 

0.946 9.140 4.28 
CH3 d. deform + γ O18-H+ γ 

C13-H 
241 238 206 182 85ν 

2.16 3.852 1.76 Deformations 203 216 198 177 86ν 

0.849 0.667 1.14 CH3 d. deform + γ C7=O 220 204 157 126 87ν 
0.107 1.174 1.91 CH3 s. deform+ γ C12=O 180 182 128 116 88ν 

1.436 1.231 1.35 Deformations 148 167 111 99 89ν 

1.251 4.970 2.19 Deformations 136 124 94 84 90ν 

3.391 5.877 1.36 CH3 d. deform + γ C12=O 106 112 72 63 91ν 

1.487 2.957 1.32 
γC7=O+ Ring γ 

(C1,C2,C3,C5,C6)H 
87 62 57 46 92ν 

1.650 1.977 1.17 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 55 72 39 36 93ν 
0.723 0.553 1.19 Deformations 33 34 25 22 94ν 
1.444 0.085 1.19 Deformations 22 22 8 7 95ν 
0.082 0.597 1.15 Deformations 16 27 7 6 96ν 
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ثنائي  -4,2[(ترددات الاهتساز وشذد الامتصاص ونوع اننمط الاهتسازي نــ : 18جدول 

 طرائق انحساب انمستخذمةوانمحسوبة وفق ] ميثوكسي بنسنذين( بنسوهيذرازيذ

C16H16N2O3 6 

Intensity Of 

km/mole Assignments 

Frequency Of 1/cm 
No. 

of 

freq. 6-

311G 

CEP-

121 

Mindo/3

-Forces 

6-

311G 

CEP

-121 

Mindo/3-

Forces 

15.88 47.61 21.16 C14-H st. 3216 3071 3044 3515 1ν 
31.27 31.12 58.17 Ring (C1,C2,C6)H st. 3182 3077 3034 3505 2ν 
3.666 20.36 23.44 C16-H st. 3229 3028 3035 3504 3ν 
7.649 50.63 83.91 Ring (C2,C6)H st. 3161 3066 3026 3494 4ν 
31.39 6.306 14.31 Ring (C1,C2,C3,C6)H st. 3196 3057 3017 3484 5 ν 
13.77 17.903 23.18 Ring (C5,C6)H st. 3208 3046 3008 3473 6ν 
3.564 12.74 28.37 C3-H st. 3170 3020 3003 3467 7ν 
8.88 10.94 42.12 C13-H st. 3175 3052 2990 3453 8ν 
17.69 0.809 48.37 C21-H35 st. 3152 3143 2942 3397 9ν 
45.18 2.238 92.25 C19-H32 st. 3078 3139 2928 3381 10ν 
66.53 17.50 143.22 C19-H33 st. 3009 3005 2903 3352 11ν 
57.04 0.905 87.62 C21-H36 st. 3006 3081 2901 3350 12ν 
26.96 2.141 132.27 (C21-H37+C19-H34) st. 3150 3047 2897 3345 13ν 
38.36 0.852 48.55 (C21-H36+C19-H33) st. 3075 3077 2896 3344 14ν 
25.32 6.683 212.12 N8-H st. 3659 3278 ---- 3325 15ν 
1.471 7.848 95.34 C11-H st. 3162 2961 2781 3211 16ν 
48.96 274.7 314.12 C7=O9 st. 1665 1645 1689 1867 17ν 
185.2 16.16 2.75 C11=N10 st. 1587 1831 ----- 1784 18ν 
4.53 4.757 5.92 Ring (C2,C3,C5,C6) st. 1642 1796 1493 1702 19ν 

251.3 143.4 443.93 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) st. 
1647 1794 1487 1695 20ν 

17.17 3.709 1.11 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1624 1779 1452 1656 21ν 

70.49 33.53 59.36 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17)st. 
1604 1773 1440 1642 22ν 

30.18 72.36 93.85 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17)st. 
1551 1635 1396 1592 23ν 

0.885 28.55 218.97 C17-O st. 1360 1583 1452 1585 24ν 
97.75 21.89 182.33 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1536 1590 1347 1536 25ν 

17.73 93.28 317.32 
Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17)st. 
1449 1479 1670 1487 26ν 

 60.868 56.43 C7-N8 st. 1547 1346 1296 1454 27ν 
2.432 20.19 2.15 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1491 1540 1626 1448 28ν 
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80.75 36.71 173.31 (C21)H3 s. deform 1532 1371 1356 1432 29ν 
29.97 17.40 188.61 (C19)H3 d. deform 1539 1393 1559 1419 30ν 
10.35 0.375 42.69 (C21)H3 s. deform 1527 1360 1445 1372 31ν 
41.81 27.79 11.18 Ring δ (C13,C14,C16)H 1323 1318 1215 1335 32ν 
149.5 147.3 77.29 δ N8-H 1426 1430 1226 1313 33ν 
10.29 0.535 17.14 (C19,C21) H3 d. deform 1526 1351 1436 1307 34ν 
3.898 9.571 35.21 (C19,C21) H3 d. deform. 1499 1367 1434 1305 35ν 
0.848 24.71 19.32 δ N8-H 1378 1332 1203 1288 36ν 
11.75 10.77 22.18 (C19) H3 d. deform 1490 1355 1411 1284 37ν 
127.6 11.38 11.74 (C21)H3 d. deform 1223 1133 1409 1282 38ν 
322.9 137.1 14.59 δ C11-H 1305 1208 1149 1263 39ν 

2.714 181.1 75.12 
δ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
1339 1184 1103 1212 40ν 

282.1 0.402 1.13 Ring δ (C13,C16)H 1287 1229 1089 1197 41ν 
25.97 31.89 22.83 Ring δ (C1,C2,C3,C4,C5,C6)H 1227 1251 1081 1188 42ν 
5.772 19.45 4.42 δ C11-H+ δ C13-H 1262 1234 1072 1178 43ν 
1.241 13.11 1.76 Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 1213 1316 1004 1171 44ν 
15.49 3.88 11.65 δ C16-H+ δ C13-H 1185 1119 1099 1153 45ν 
70.10 84.04 33.71 Ring δ (C2,C3,C5,C6)H 1154 1106 1043 1146 46ν 
21.17 2.061 1.17 Ring δ (C2,C3,C5,C6)H 1114 1166 1036 1139 47ν 
214.4 0.949 1.79 Ring δ (C13,C14)H 1171 1148 1007 1107 48ν 
0.611 9.761 3.12 (C19)H3 s. deform 1159 1162 1156 1098 49ν 
13.28 4.417 1.71 Ring δ (C1,C2,C5,C6)H 1056 1153 996 1094 50ν 
0.795 12.60 11.28 Ring δ (C1,C3,C5,C6)H 1039 1107 995 1093 51ν 
0.486 1.801 2.45 (C21) H3 d. deform 1156 1087 1194 1087 52ν 
1.191 29.06 1.96 Ring δ (C2,C5,C6)H 1029 1078 985 1082 53ν 
11.85 3.486 31.98 (C19,C21) H3 d. deform 1201 1006 1174 1068 54ν 
93.88 1.603 1.55 (C19,C21) H3 d. deform 1048 1009 1173 1067 55ν 
36.14 9.002 1.87 (C19)H3 d. deform 1016 1014 1100 1001 56ν 
2.701 6.328 6.96 Ring δ (C3,C4,C5,C6)H 1013 1025 1037 952 57ν 
6.616 2.429 1.11 Ring γ (C1,C2,C3,C6)H 993 1021 954 875 58ν 
2.152 0.319 1.11 Ring γ (C1,C2,C3,C5,C6)H 961 982 945 867 59ν 

0.075 6.366 1.99 
γ (C11)-H+ Ring γ 

(C13,C14,C16)H 
973 986 937 860 60ν 

10.66 31.78 2.91 
γ (C11)-H+ Ring γ 

(C13,C14,C16)H 
948 860 935 858 61ν 

1.665 0.310 1.24 Ring γ (C1,C3,C5)H 881 949 932 855 62ν 
23.58 39.73 3.74 γ (C11)-H 1057 935 895 821 63ν 
15.63 0.607 1.17 Ring γ (C2,C3,C5,C6)H 811 851 889 816 64ν 
0.748 6.915 23.11 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 738 846 861 790 65ν 
52.87 23.04 4.21 Ring γ (C14,C16)H 870 932 824 756 66ν 
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5.280 10.64 29.41 Ring γ (C13,C14,C16)H 911 921 800 734 67ν 
73.96 4.264 1.69 Ring γ (C1,C2,C6)H 726 802 745 729 68ν 
20.73 2.191 3.11 γ Ring (C12,C13,C14) 834 600 736 675 69ν 
12.17 4.468 3.55 γ (N8)-H+ γ (C7)-N 703 677 707 663 70ν 
3.453 122.9 9.32 γ (N8)-H+ γ (C7)-N 830 726 691 648 71ν 
99.98 4.781 33.18 γ (N8)-H+(C12-C17)torsion 684 779 723 639 72ν 

2.865 9.947 8.21 
Ring γ (C1,C3,C5)H+γ(N8)-

H 
649 644 679 623 73ν 

2.672 122.9 15.23 
γ (N8)-H+γ Ring 

(C1,C2,C3,C4,C5,C6) 
711 735 642 602 74ν 

14.56 4.965 2.22 
γ (C14)-H+ γ Ring 

(C14,C15,C16) 
740 628 637 584 75ν 

24.75 0.975 1.44 δ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 619 630 615 564 76ν 
2.01 6.670 4.42 Deformations 529 477 466 528 77ν 
1.781 2.456 1.68 γ (C15-O)+ γ(C17-O) 646 511 382 507 78ν 
9.048 7.698 1.63 Ring γ (C1,C2,C6)H 520 474 535 491 79ν 
6.216 0.675 1.17 γ (C15-O)+ γ(C17-O) 585 541 358 475 80ν 

3.352 0.271 1.31 
γ Ring 

(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 
498 396 486 446 81ν 

27.73 0.367 1.17 γ (C15-O)+ γ(C17-O) 457 351 308 409 82ν 

0.245 8.442 1.13 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 424 388 417 383 83ν 

4.329 0.349 1.23 (C1C2C3) deform 416 363 391 363 84ν 

21.27 18.94 1.35 γ (N8)-H+ γ (N-N) 398 565 372 349 85ν 

0.202 35.64 7.95 
γ (C7=O)+ γ Ring 

(C1,C2,C3,C4,C5,C6) 
440 569 420 337 86ν 

16.06 1.516 1.31 
γ(C7=O)+ γ (N-N)+ γ 

(N10=C) 
310 260 403 323 87ν 

5.927 0.045 1.15 
γ (N8)-H+ γ (N-N)+ γ (C11-

C12) 
360 355 278 255 88ν 

2.297 1.871 2.21 γ (C19-O)+ γ(C21-O) 141 123 288 231 89ν 
0.318 1.119 1.51 δ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 125 179 222 204 90ν 
8.869 0.041 4.35 γ (C19-O)+ γ(C17-O) 291 328 228 183 91ν 
1.037 2.255 1.29 γ (C15-O)+ γ(C17-O) 251 276 223 179 92ν 
3.118 9.625 1.73 δ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 106 242 178 163 93ν 
1.374 1.358 1.13  (C19,C21) H3 d. deform 271 138 157 143 94ν 
0.535 3.964 1.47  (C19) H3 d. deform 234 194 128 117 95ν 

4.035 2.584 1.58 
(C21) H3 d. deform + γ(C17-

O) 
206 62 107 97 96ν 

2.417 8.101 1.33 
(C19) H3 d. deform + 

γ(C7=O) 
196 157 102 93 97ν 

12.77 2.034 1.77 γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 88 130 81 74 98ν 
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1.407 3.320 1.55 
(C19) H3 d. deform + 

γ(C7=O) 
191 74 78 71 99ν 

0.605 0.486 1.37  (C21) H3 d. deform 178 45 67 59 100ν 
0.962 2.064 1.68 Deformations 70 97 47 43 101ν 

0.014

6 
3.440 1.25 

γ Ring (C1,C2,C3,C4,C5,C6)+ 

γ(C7=O) 
61 35 36 33 102ν 

0.891 1.129 1.34 Deformations 43 27 35 31 103ν 
1.280 0.021 1.31 Deformations 22 17 22 20 104ν 
0.487 2.763 1.11 Deformations 19 8 10 9 105ν 
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Abstract 

Quantum mechanical calculations by the one of semiempirical method 

MINDO/3-FORCES were applied, It also was held calculations according to 

the Density Functional Theory (DFT) with hybrid function B3LYP and 6-

311G , CEP-121G basis set by use Gaussian09 program for the purpose of 

comparison , and because of the great importance and extensively for Schiff 

bases that medical and industrial uses , has studied five Hydrazones derivative 

from benzoic acid hydrazide . 

     The equilibrium geometries (lengths of bonds and angles), charge , 

electron densities ،heats of formation  ، dipole moments , energies of HOMO 

and LUMO orbital , energy gab ، ionization potential ،  electron affinity , 

electronegativity , chemical hardness , electrophilicity , standard 

thermodynamics functions (U
0
 , H

0
 , S

0
 , G

0
 and A

0
) and fundamental 

vibration frequencies  with  corresponding IR absorption intensities were 

calculated. The assignment for each one of the fundamental frequencies were 

also estimated. 

     The results were compared with experimental bond length values which 

measured by X-Ray diffraction and on the other hand to infrared vibrational 

spectra , identified Density Functional Theory was found nearest from 

experimental values compared with MINDO/3-FORCES model, because of 

semiempirical method nature for it. And generally for all molecules is 

calculations appeared the following results : 

     Increasing in bond length which lie in the position that substituted with 

group, and decreasing at bond length at adjacent bonds and versa with 

substituted by donating groups , showed of decreasing in bond length which 

lies on substituted position and increasing of bond length at adjacent bonds . 

     We also showed the bond angles on the aromatic rings affected by 

withdrawal substitute, since increase in its value than analogous which 



b 

 

substituted with donating group , while with the adjacent angles, we show the 

decreasing in its values , at substituted with donating substituent and increase 

in case of substitute withdrawal group . 

     The electronic density increased at nitrogen atom to azomethine group , in 

compounds substituted with electron donating groups while the corresponding 

compound which substituted with electron with withdrawing groups in the 

aromatic ring . 

     The values of the dipole moment  , ionization potential , electron affinity , 

electronegativity and electrophilicity in op compound which substituted with 

electron withdrawal nitro group (-NO2) higher than with substituted by 

donating groups  This is the opposite to the results the standard 

thermodynamics functions (U
0
,H

0
,S

0
,G

0
 and A

0
) , gives great results for 

compounds substitutes with electron donating groups the compounds in 

comparison with the compound substituted with electron withdrawing groups.  

     The chemical hardness is complement with energy gab : benzoic hydrazide 

has highest value  more stable  , while in compound substituted dimethyl 

amino group it large sized has a lowest value of hardness  less stable . 
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