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 الولخص العربي
 

 أجضاء سئٛسٛخ : اسثؼخرحزٕ٘ ْزِ انشسبنخ  ػهٙ  

انزٙ رى دساسزٓب  انغٛش يزجبَسخ يٍ انشسبنّ ٚحزٕ٘ ػهٙ رجًٛغ ٔػشض نهًشكجبد انؼعٕٚخالأٔل  فصمان

ساسّ ٔٚششح ثشكم ذٚحزٕ٘ ػهٙ انٓذف يٍ إجشاء ْزِ انكًب  كًثجطبد نزآكم انفٕلار فٙ انٕسػ  انحبيعٙ.

يجبشش أًْٛخ انجحث ٔأًْٛخ إسزخذاو انًذنٕل انحسبثٙ فٙ رٕلغ انًشكجبد انزٙ ًٚكٍ إسزخذايٓب كًثجطبد 

 نزآكم انفٕلار )الإسزٛم(.

ى رمسًّٛ إنٙ خًس أجضاء: حٛث ٚحزٕ٘ انجضء الأٔل ػهٙ اسزخذاو حسبثبد ريٍ ْزِ انشسبنّ  َٗانثب فصمان

 , MNDO  & MINDO/3 , PM3يشزمبرٓب ثئسزخذاو غشق  ٛهٍٛ ٔثؼطَالأ انكٕاَزى انكًٛٛبئٛخ نًشكجبد

AM1  فٙ كم يٍ انٕٓاء ٔانٕسػ انًبئٙ ٔدساسخ ػلالخ َزبئج حسبثبد انكٕاَزى انسبثمّ ثًؼذل رؤثٛش يشكجبد

ٛهٍٛ كًثجطبد نزآكم انفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ ٔانزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب ثبنزجشثّ انؼًهّٛ يٍ أجم َالأ

انشٚبظّٛ ثٍٛ حسبثبد انكٕاَزى َٔزبئج انًؼًم ٔكزنك نهحصٕل ػهٙ انًٕدل انحسبثٙ  بدل نهؼلالانٕصٕ

إسزخذايّ فٙ ػًم رٕلغ نزؤثٛش يشكجبد أخش٘ نى ٚزى دساسزٓب يؼًهٛب . ٔلذ إسزخذيُب فٙ ْزِ انؼلالبد كم ٔ

 (EHOMO)انًشغٕل  ٔيسزٕٚبد يؼذلاد انطبلّ نهًذاس (TNC)يٍ يجًٕع انشحُبد انسبنجّ ػهٙ انًشكجبد 

ٔحجى انجضا  (TE)،  انطبلخ انكهٛخ  µٔ  (CCR)ٔكزنك غبلخ رُبفش انجضٚئبد  (ELUMO)ٔنهًذاس انفبسؽ 

ػلالّ ٔاظحّ ثٍٛ ْزِ انُزبئج ٔثٍٛ يؼذلاد رثجٛػ انزآكم نهًٕاد رحذ  دٔلذ ٔجذ (*π)ٔالإسزمطبة 

انُزبئج ْٔزا ثئسزخذاو  ذٛكانذساسّ.  ْزا ٔلذ رى دساسخ يسزٕٚبد أػهٙ يٍ حسبثبد انكٕاَزى يٍ أجم رؤ

ٔرنك ثئسزخذاو َظشٚبد انكٕاَزى  AM1نهشكم انز٘ رى انحصٕل ػهّٛ يٍ حسبثبد  Single Pointحسبثبد 

دلاد سٚبظّٛ رجٍٛ انؼلالّ ٔرنك ثئسزخذاو انزحهٛم انخطٙ برى رمذٚى يؼ . B3LYP/6-31Gيثم  الأػهٙ 

 .  SPSSنهُزبئج ثئسزخذاو ثشَبيج 

  2.33إنٙ   0.03ٔثئسزخذاو انًؼبدلاد انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب ٔجذ أٌ انحٕٛد فٙ انُزبئج كبٌ ٚزشأح ثٍٛ 

هٙ انزشرٛت . ٔلذ ٔجذ أٌ يؼذلاد رثجٛػ انزآكم ػثبنُسجّ نهٕسػ انٕٓائٙ ٔانًبئٙ   2.34إنٙ   0.02ٔيٍ 

فٙ يؼظى انًشكجبد انزٙ رى دساسزٓب . ٔثئسزخذاو   ELUMO    ذاس ـــــًؼذلاد يسزٕ٘ انطبلخ فٙ يثيشرجطخ 

ر نجؼط يشزمبد نفٕلااانؼلالبد انشٚبظٛخ انخطّٛ انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب أيكٍ رٕلغ يؼذلاد رثجٛػ رآكم 

 يشكت الأَهٍٛ .

ٚحزٕ٘ ػهٙ دساسخ انؼلالّ ثٍٛ َزبئج انكٕاَزى نجؼط يشكجبد انٓٛذساصٚذ  َٗانجضء انثبَٙ يٍ انفصم انثب

انًحزّٕٚ ػهٙ انجشٚذٍٚ ٔانجٛشيٛذٍٚ ٔالأيُٕٛفُٛهٍٛ ٔانسهٛسٛم  Schiff base الأسٔيبرّٛ ٔثؼط يشزمبد 

يٍ حبيط  ليٕ 1آكم انفٕلار فٙ ٔسػ حًعٙ ػجبسح ػٍ زدا٘ أيٍٛ َٔزبئج إسزخذايٓب كًثجطبد ن

. ٔلذ إسزخذيذ   MNDO , MINDO/3 , PM3 , AM1انٓٛذسٔكهٕسٚك. ْزا ٔلذ رى اسزخذاو غشق 

ٔاٚجبد   *EHOMO , ELUMO, µ, TE, Vi , πانُزبئج انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب يٍ انطشق انسبثمخ يثم : 

جطبد  نزبكم انفٕلاص فٗ انٕسػ انحبيعٗ ًثذاو انًشكجبد انسبثمخ كلاسزخ هٛخًؼًػلالخ ثُٛٓب ٔثٍٛ انُزبئج ان

 0.96ٔصم يؼبيم انؼلالخ انٗ اكجش يٍ  ذ انُزبئج انزٗ رى انحصٕل ػهٛٓب ٔجٕد ػلالخ جٛذح حٛثحٔلذ ٔظ

< r . 



 

ٚحزٕٖ ػهٗ دساسخ انؼلالخ انشٚبظٛخ ثٍٛ حسبثبد انكٕاَزى نجؼط يشزمبد  َٗانثبانجضء انثبنث يٍ انفصم 

 , π*, Vi ,µ  انجُضايٛذاصٔل ٔخٕاصٓب كًثجطبد نزآكم انفٕلار فٗ انٕسػ انحبيعٗ ٔلذ رى حسبة 

ELUMO, EHOMO, TNC  ثئسزخذاو AM1   ٔرى رحمٛك انُزبئج ثئسزخذاو حسبثبدSingle Point  ثئسزخذاو

ثُفس انطشٚمخ ٔرى انحصٕل ػهٙ انؼلالبد   Optimizationكًب رى حسبة  * B3LYP/6-31Gغشٚمخ   

. ٔإسزخذاو انًؼبدلاد SPSSؼًهٛخ نزثجٛػ انزآكم َٔزبئج حسبثبد انكٕاَزى ثئسزخذاو ثشَبيج ًثٍٛ انُزبئج ان

آكم ايٛذاصٔل كًثجطبد نزضانشٚبظٛخ انخطٛخ  انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب فٙ رٕلغ َزبئج ثؼط يشزمبد انجُ

رؤد٘ إنٙ صٚبدح فٙ َسجّ رثجٛػ رآكم  EHOMOانفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ ٔلذ ٔجذ أٌ انضٚبدح فٙ غبلخ يذاس 

 انفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ.

ٚؼشض دساسخ انكٕاَزى نجؼط يشزمبد يشكجبد انزشٚبصٔل ٔالاكسبداصٔل  َٗانثبانجضء انشاثغ يٍ انفصم 

  MNDOزآكم انفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ ٔلذ اسزخذيذ غشق  بٚبداصٔل انزٙ رى دساسزٓب كًثجطبد نثٔان

& MINDO/3 , PM3 , AM1  فٙ حسبة انكٕاَزى ٔرى ػًم ػلالبد ثٍٛ َزبئج انًؼًمπ* , Vi , U , 

CCR,  ELUMO, EHOMO, TNC  ٔلذ اسزخذيذ ثشَبيجSPSS  فٙ انحصٕل ػهٙ انؼلالبد انشٚبظٛخ

د انزثجٛػ ثئسزخذاو انًؼبدلاد انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب ٔٔجذ ٔفٙ ػًم يؼبدلاد غٛش خطٛخ ٔرى حسبة يؼذلا

ْٔٙ َزبئج جٛذح جذا. ٔٔجذ  4.18 ±ٔ  0.03 ±ٔح ثٍٛاؼًهٛخ ٔانحسبثٛخ ٚزشًأٌ يؼذل انحٕٛد ثٍٛ انُزبئج ان

 . µ,  ELUMO, EHOMOأٚعب اٌ َزبئج انزثجٛػ انًؼًهٛخ رزُبست ثشكم جٛذ يغ 

نٓب كًب رى  AM1نهًشكجبد انزٙ رى حسبة  Single Pointٔلذ رى انزحمك يٍ َزبئج انكٕاَزى ثئسزخذاو 

كًسزٕ٘ أػهٙ فٙ حسبثبد انكٕاَزى. ٔأسزخذيذ  B3LYP/6-31G *ثئسزخذاو    Optimizeإسزخذاو 

انسبثمخ فٙ ػًم رٕلغ نُزبئج ثؼط انًشكجبد انًزشبثّٓ نهًشكجبد  بانًؼبدلاد انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓ

 كًثجطبد نزؤكم انفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ.

  AM1: ٚؼشض حسبثبد انكٕاَزى ثئسزخذاو َٗانثبانجضء انخبيس ٔالأخٛش يٍ انفصم 

  ,* B3LYP/6- 31G  فٙ انٕسػ  ذٍٚ رى دساسزٓب كًثجطبد نزآكم انفٕلارٚنؼشش يشكجبد يٍ يشزمبد انجش

ٔانُزبئج انًؼًهٛخ نهًشكجبد انسبثمخ كًثجطبد نزآكم انفٕلار فٙ انحبيعٙ لإٚجبد انؼلالخ ثٍٛ حسبثبد انكٕاَزى 

فٙ اٚجبد انؼلالبد  ,π* , Vi , µ   ELUMO, EHOMO, TNCانٕسػ انحبيعٙ ٔلذ أسزخذو كم يٍ  

 .SPSSانشٚبظٛخ ثئسزخذاو ثشَبيج 

انًؼًهٛخ ٔأيكٍ رى انحصٕل ػهٙ يؼبدلاد غٛش خطٛخ أثجزذ ٔجٕد ػلالخ لٕٚخ ثٍٛ حسبثبد انكٕاَزى ٔانُزبئج 

 يشكت جذٚذ كًثجطبد نزؤكم انفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ. 24أسزخذاو ْزِ انًؼبدلاد فٙ رٕلغ َزبئج 

ٚحزٕ٘ ػهٙ انطشق انًؼًهٛخ انًسزخذيخ فٙ حسبة انكٕاَزى ٔفٙ ػًم انؼلالبد انشٚبظٛخ  ثبنثانانفصم 

 ٔانًؼبدلاد انخطٛخ ٔانغٛش خطٛخ.

هٙ انُزبئج انزٙ رى انزٕصم انٛٓب فٙ ْزِ انشسبنخ ٔيذ٘ ايكبَٛخ اسزخذاو  ٚمذو رؼهٛك يفصم ػ شاثغانفصم ان

انًؼبدلاد انزٙ رى انحصٕل ػهٛٓب سٕاء انًؼبدلاد انخطٛخ ٔانغٛش خطٛخ فٙ ػًم رٕلغ نهُزبئج انًؼًهٛخ 

 كًثجطبد نزؤكم انفٕلار فٙ انٕسػ انحبيعٙ.نجؼط انًشكجبد يٍ حٛث إيكبَٛخ إسزخذايٓب 

 فٙ َٓبٚزٓب ثبنًشاجغ انزٙ رى الإػزًبد ػهٛٓب فٙ انذساسخ. ٔرخززى انشسبنخ
 


