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 الملخص:
لعةدد مةن  31 –ة ذرة اليةاربين امن البحث حساب الإزاحة  اليمممايمة  ل ةي ضت

ضةةةةا   المريبةةةةاع العضةةةةيم  الحشبمةةةة  المتةةةةبع  ياقريماتمةةةة  ب رمبةةةة   ا ةةةةدة الإ
الخ مةةةة س ياسةةةةتخدا مبةةةةدار اق حةةةةراا باقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  المحسةةةةيب  ب ةةةةذ  

ال تةةا    لدراسةة  التةةاتمراع اليرا مةة س ا  ةةرعال رمبةة   ةةن البةةما العمشمةة  يدالةة  
 ا ةة  اسةةتت اا الميا ةةت التةةي تعةةا   مةةن ات اببةةا بةةمن البةةما العمشمةة  المحسةةيب  ب

   ياربين متجةايرتمنس اتبتةع را م   اتج   ن ي يع مجاممت المتمل  شي ذرت
   اليرا م  ذاع صةي  جمعمة  يق ا ان مبدار اقزاح  ال اتج   ن اقالدراس  

 تتاتر ب بمع  ال  اا سياا يان اريماتما اا متبعاس
 ب بعة  اقبعةادااتتمل البحث امضا  شي استخداا  رق ميا مة  اليةا لحسة

التيةةةةيمن لدراسةةةةة  لا  ةةةةةن  ةةةةما حةةةةراراع ال  دسةةةةم  لشجزم ةةةةاع اقريماتمةةةة   ضةةةة
 ا ةةة  ال اتجةة  مةةةن التةةةداخلاع داخلاع اليرا مةةة س متيةةق مبةةةدار اق لا ت ةةا بالتةةة
لتتةةيتاع  ةة  اقبعةةاد التيةيمن يا ت  ةةما اقزاحة  اليمممايمةة  يحةةراراعاليرا مة  مةة

الدراسةة   ةةدا يجةةيد  لا  خ مةة   ال  دسةةم  لشحشبةة اا يال اقياصةةررس ا  ةةرع
 اقليتري م س بمن  ما اقزاح  اليمممايم  ياليتا  

 

 :المقدمة

ن التب ماع م 31-ة ذرة الياربين امعد  ما الر من ال ييي المغ ا مس  ل ي 
مت تب ماع ال ما اقخرى،يمشعب ديرا يبمرا     مشم   الحدمت   سبما مبار  

التتخمص العضيي لشمريباع المختشي  لس يل  يبسا    ميمه الذي مخشي 
للازاح   سيبسبب الخاصم  الجمعم  ر3،1ان من التعبمداع ال اتج   ن اق ترا

ب ماع ح ا يا را    اليمممايم  لشمجاممت المعيض   بد يان ل ذا ال يع من الت
رم  لحساب ا استخداا العدمد من ال را ق ال  رم سلبد تالدراساع ال  

تمراع الت  تحدت ا يدراس  التا 31-ية ذرة الياربين اقزاح  اليمممايم  ل 
ا  ع  را ق  اليرا م  لشمريباع العضيم  المختشي ،اذ بيما شي التر 

يا م  اليا   ما جمدا ل يع ي م  التاتمراع المتعددة للازاح  اليمممايم  مم
رم  الت  حسبع ب ذ  ال را ق يا ع اق ان البما ال   31-رة الياربينة ذال ي 

سي جحع  را ق اخرى    حساب ر1ابعمدة  ي ا ما  ن البما التجرمبم 
من خلال ت يمرمتغمراع    رما   31-ة ذرة الياربين ازاح  اليمممايم  ل ي اق
 مما ا تمدع  ر1ا مشم  اسس ع صي  جمعم  ا تمد البع  م  ا  شيذا

رم  باستخداا بع  التحشملاع اقحصا م  اخرى  شي بع  الدراساع ال  
ال را ق الرماضم  ي رمب  حل ر اي 5،4لتحشمل اق حدارياي رمب  ا

جاع    مجاقع مت ي   ال ذ  الدراس  معييان لر5،4اقع اق م المعاد
اس مع    ت يمر تذا ال يع من المعشيماعس ي د است دع المتغمراع 
المبترح     جممت الدراساع المذييرة  شي  امشمن : اقيل تي التاتمر 
الحت  الذي تحدته المجمي   المعيض   شي ذرة الياربين  مد الدراس  

ي التداخلاع اليرا م  بمن بريتي اع ذرة الياربين المدريس  مت يالتا    ش
س ي د تا صما   تذمن العامشمن  اع   شي ذراع الياربين المجايرةالبريتي 

 ن العامل اقيل بعدد  ر5ايالحمال   ر7اباتيال مختشي  ، حمث  بر يرا ع 
رة الياربين ياماسسسسسالخر بال سب  لذ بمتا، ذراع الياربين    الميا ت االيا،

بعدد ذراع ر8االمراد حساب اقزاح  اليمممايم  ل ا، يما يصيه ت اب
 ر4االياربين    المي ت اليا من  يع ايل  ي تا يي ي تالت  ، يا تمد اخرين

 شي تاتمر المجاممت المعيض  بالميا ت االيا ،بمتا،ياماسسسسالخر  شي 
ليتري اعسيمعمل تذا اختلاا ا يا  ا من حمث  ابشمت ا  شي د ت يسحب اق

التاتمر من خلال متاري  اليتري اع المجاممت المعيض  مت اقليتري اع 
لذرة الياربين  مد البحث،اذ ان أي متاري  اضا م   p   اقيربمتال  
ل المجاممت المعيض  تؤدي الي ابتعاد الترتمب  بقليتري اع من 

د اقزاح  اليمممايم  الي ر الدا ري يتبي  اقليتري   لشذرة المدريس   ن الت ا
 مجال اي ئ اقحجبرس

 ر0،39ايلبةةد تةةا صةةما   العامةةل التةةا   باتةةيال مختشيةة  ،حمةةث اسةةتخدا يرا ةةع 
بال سةب  لةذرة اليةاربين  سسسسسسالخرايامة بمتا،  دد البريتي اع    الميا ت االيا،

 مةةةد الدراسةةة  لشدقلةةة   شةةةي التةةةداخلاع البريتي مةةة ،  ةةة  حةةةمن اسةةةتعمل ل ةةةدمان 
ميا ةةةةت بعةةةة   يامةةةةل التصةةةةحم  لشتعبمةةةةر  ةةةةن اق حرا ةةةةاع  ةةةة  ال ر33ادمةةةةزيا

ان البريتي ةاع التة  تبةت  ر5،4اس ي د رأى الحمال    مالمزدحم   را ما    الجز 
مةت بعضة ا،  تتةداخل ن    يس المستيي ضمن الجزم   الياحدة  بة  مميةن ا

ي عايسةةةة  قمةةةؤتر احةةةدتما  شةةةةتالم اع ةةة  المسةةةتيم  ةةة  حةةةمن ان البريتي ةةةةاع
مةةةن تةةذا ال ةةةيع  شةةي اقزاحةةة  اليمممايمةة  ميةةةين مةةن خةةةلال  مراقخةةرسان التةةات

 ةةة  اليتا ةةة  اقليتري مةةة  لشةةةذراع المع مةةة  ب رمبةةة  لةةةا مةةةتا   م ةةةا لحةةةد  لالتةةةداخ
الملاحضةاع التة  تةا تسةجمش ا  مشمةا  ناقن ،يليةن ممةا تجةدر اقتةارة المةه ا

قع الةي ازاحة  الةي ا الحةا ةتتمر الي ان التداخلاع البريتي م  تؤدي  ة  مع
مجال ا شي احجبر يت ال  متاتداع  شمش   ب  تا تيتمب ا تؤدي الةي ازاحة  

 سر31االي مجال اي ا
امةةا بال سةةب  لشمريبةةاع اقريماتمةة   بةةد تةةا دراسةة  تةةذا ال ةةيع مةةن التةةاتمراع مةةن 

مةةل اق ا ةة  اخةةلال حجةةا المعةةي  يالتاصةةر ال مةةدريجم   الشةةذان ممةةتلان  
ا با ةةه التةةداخل الحاصةةل بةةمن   ةةر المجمي ةة  المتيا شةة  اليرا مةة  يالةةذي معةةر 

 امةةةةةةل اق ا ةةةةةة  اليرا مةةةةةة   ر31اي  ةةةةةةر المجمي ةةةةةة  التابتةةةةةة  س ي ةةةةةةرا تا ةةةةةةع
spلشمعيضةةةاع التةةة  ت جم  ةةةا 

با ةةةه دالةةة  ق صةةةاا ا  ةةةار  ا ةةةدر الز يتةةةي  3
Farthingمبمةةةةاس لشحجةةةةا المةةةةؤتر لشمعةةةةي س ي ةةةةد بةةةةمن  

اميا مةةةة  ربةةةة   ر35ا
 التالم : التاتمراع تذ  بالمعادل 

σo = σe +  σs 



تمتةةةل التةةةاتمر   σsتةةة  تابةةةع المعةةةي   ةةة  المي ةةةت ايرتةةةي،    σeحمةةةث ان 
 تي تاتمر اق ا   اليرا م س σo، اقليتري   لشمعي 

    الخ مةةةة  مةةةن ال را ةةةق التةةةا ع  التةةة  تسةةةةتخدااتعةةةد  رمبةةة   ا ةةةدة اقضةةةي 
عضةةةةيم  لشجزم ةةةةاع ال 31–ة اليةةةةاربين ذر ة الحسةةةةاب اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  ل ةةةةي 

ع اس يتعتمةةةةةد تةةةةةةذ  ال رمبةةةةةة   شةةةةةي اسةةةةةةتخرا  تةةةةةةاتمر  ر34،34ايبتةةةةةيل تبرمبةةةةةة  
المجاممت المعيضة  يالتة  تةا ذيرتةا سةاببا مةن  ةرا  ممة  اقزاحة  اليمممايمة  

دي المريةةةةب مرجعةةةة  ا مةةةةر معةةةةي ر مةةةةن اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  لمريةةةةب احةةةة
لعمشمة  التعةيم  تةا اضةا   تةذ  البممة  المسةتخرج   شةي اقزاحة  اليمممايمة  ا

لشمريةةب المرجعةة  ياسةةتخدام ا  ةة  حسةةاب اقزاحةة  اليمممايمةة  لمريبةةا اخةةرى 
ايما ميض     الجزا العمشة  رسيمتةمر مبةدار ا حةراا البةما المحسةيب   ةن 
البةةةةما التجرمبمةةةة  الةةةةي يجةةةةيد  يامةةةةل اخةةةةرى تةةةةيتر  شةةةةي اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  

اقدبمةةةاع الةةةي ياق ا ةةة  اليرا مةةة  ي مرتةةةا مةةةن التةةةداخلاع اليرا مةةة س يتيتبةةةر 
 ا ةدة  عيجيد دراساع من تذا ال يع باستت اا بع  الدراسةاع التة  اسةتخدم

دمةةةة  ااقضةةةا   الخ مةةة  لدراسةةة  المتغمةةةةراع اليرا مةةة  لشمريبةةةاع اقريماتمةةة  اح
للاسةةةتيادة مةةن اليةةةرق بةةمن  ةةةما اقزاحةةة   ر30ايبةةة  ال يتالم ةةاع  ر37،38االحشبةة  

 ا التجرمبم ساليمممايم  المحسيب  ب ذ  ال رمب  يالبم
يببةدر تةةي ر المعشيمةةاع لةةدم ا  ا ةه لةةا ت بةةق تةةذ  ال رمبة  مةةن  بةةل أي باحةةث 

 شةةةةي المريبةةةةاع   31– ةةةة  اقدبمةةةةاع لحسةةةةاب اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  لشيةةةةاربين 
المتبع  س ي د تضمن تذا البحث حسةاب  ممة  اق ا ة  اليرا مة  ال اتجة   ةن 

حةةةة  اليمممايمةةةة  يجةةةةيد مجمةةةةي ت  متةةةةل متجةةةةايرتمن مةةةةن خةةةةلال حسةةةةاب اقزا
ن يالمتمةةةةةل ديةةةةةالمن باسةةةةةتخداا السميشيتيسةةةةةان المريبةةةةةاع المتمةةةةةل ساميشيتيسةةةةة

ب اع مرجعمة   ضةةلا  ةن ذالةة   بةد تةةا حسةةايمريبةة  مةةر المعيضة  يالةديالمن
اقزاحةةة  اليمممايمةةة  لةةةبع  مريبةةةاع التيليم ةةةاع لغةةةر  اجةةةراا المبار ةةة  بةةةمن 

  التةة  تحةةدت ا مجةةاممت  ممةة  اقزاحةة  اليمممايمةة  ال اتجةة   ةةن اق ا ةة  اليرا مةة
تةةذ  الدرلسةة   عالمتمةةل المتجةةايرة  ةة  المريبةةاع اقريماتمةة  يالمتةةبع س ياتةةتمش

امضةةةةا  شةةةةي اسةةةةتخداا بعةةةة   را ةةةةق ميا مةةةة  اليةةةةا لحسةةةةاب بعةةةة  اقبعةةةةاد 
م  ياليتا ةةةاع اقليتري مةةة  لحسةةةاب التغمةةةراع التةةة  تحةةةدت ا التةةةداخلاع سةةةال  د

ع اقريماتمةة  المدريسةة  يمبار ةة  اليرا مةة   ةة  الترايمةةب الجزم مةة   ةة  المريبةةا
 تذ  التغمراع مت  ما اقزاح  اليمممايم  س

  :الجزء العملي
 : يكلو هكسان والدكاليناب الازاحة الكيمياوية لمركبات الساحس -1

ا د تا حساب مبدار اقزاحة  اليمممايمة  التة  محةدت ا تعةيم  مجمي ة  متمةل 
را البةةةةما العمشمةةةة  ميشيتيسةةةةان مةةةةن خةةةةلال  ةةةةا شةةةةي ذراع يةةةةاربين حشبةةةة  الس

ا سةةب   ر0ار المستحصةةش  مةةن دراسةاع سةةابب  δC -13للازاحة  اليمممايمةة  ا  
ن اساميشيتيسةةةةالرلمريةةةب المتمةةةل ساميشيتيسةةةان مةةةن مريةةةب  TMSلمريةةةب 

  يسه ييما مش :

 
 ن ت  ياقت :االبما العمشم  لمريب المتمل ساميشيتيس

δ c-13ppm                C. number  
33.06 1 (ε)  

35.77 2,6(α)  

26.55 3,5(β)  

26.40 4(γ)  

تيسةةان ي الساميش ييا ةةع  ةةما اقزاحةة  اليمممايمةة  العمشمةة  لةةذراة يةةاربين مريةةب
ر جةةةةزا بةةةالمشمين يبةةةةذل   ةةةان مبةةةةدار التةةةاتمراع مميةةةةن حسةةةةاب ا 17.94تةةة  ا

 ياقت : 

33.06-27.06=6 C1 ε 

35.77-27.06=8.71 C2,6 α 

26.55-27.06=-0.51 C3,5 β 

26.40-27.06=-0.66 C4 γ 

يبةةةذل  مميةةةن حسةةةاب  ممةةة  الإزاحةةة  اليمممايمةةة   ي مريةةةب أخةةةر مةةةن خةةةلال 
إضةةةةةةةةا   تةةةةةةةةذ  البةةةةةةةةما  شةةةةةةةةي  ممةةةةةةةة  الإزاحةةةةةةةة  اليمممايمةةةةةةةة  العمشمةةةةةةةة  لمريةةةةةةةةب 

 الساميشيتيسان  مر المعي س
      يلبمةةةةةةان ذلةةةةةة   ع ةةةةةة  المتةةةةةةال التةةةةةةال  لحسةةةةةةاب الإزاحةةةةةة  اليمممايمةةةةةة  لةةةةةةذراع

 ت ا   متمل ساميشيتيسان ييما مات  : سس – 1،3مريب  نياربي 

 
δC-13   =27.06+1ε  +1 β  

=27.06+6-0.51=32.55 
C-1,3 

δC-13  =27.06+2 β =27.06+2(8.71)=44.48 C-2 

δC-13  =27.06+1 α +1 γ C-4,6 

δC-13  =27.06+2 β C-5 

ي  ةةد حسةةاب الإزاحةة  اليمممايمةة  لمريبةةاع الةةديالمن ب ةةذ  ال رمبةة  اسةةتخدمع 
بةةما التةة  تةةؤتر ب ةةا مجمي ةة  المتمةةل  ةة  مريبةةاع الساميشيتيسةةان يالمةةذييرة ال

 أ لا   ضلا"  ن مبدار التاتمرمن التالممن :
، يالةةذي تةةا  (17.16ppm)تةةاتمر ا ةةدما  حشبتةةمن  ةة  مريةةب الةةديالمن  -3

حسابه من اليرق بةمن  ممة  ا الإزاحة  اليمممايمة  العمشمة  لشةذراع الجسةرم   ة  
 زاح  اليمممايم  لمريب الساميشيتيسان سي الإ ر17االديالمن 

تةةاتمر اق ةةدما   شةةي ذراع اليةةاربين  ةة  المي ةةت اليةةا لةةذراع اليةةاربين   -1
  ةةةةد  ةةةةرا  ممةةةة   (7.68ppm)الجسةةةةرم  يالةةةةذي يجةةةةد إن  ممت ةةةةا تسةةةةايي 

 الإزاح  اليمممايم  ل ذ  الذراع من  مم  حشب  الساميشيتيسان س

 

 المثيل بنزين :حساب الإزاحة الكيمياوية لمركبات -2

 ة  متمةل  شةةي حشبة  الب ةةزمن ي تةه تعةةيم  مجمدحسةب مبةدار التةةاتمر التة  مح
من اليرق بمن البما العمشم  للإزاح  اليمممايم  لذراع يةاربين مريةب التيلةيمن 

يالتةة  تةةا الحصةةيل  شم ةةا مةةن دراسةةاع سةةابب   (128.7ppm)يحشبةة  الب ةةزمن 
 :س ييا ع  ما التاتمراع المحسيب  يا ت  ر3ا

 
δC-13  =137.8-128.7=9.1 C1 

δC-13  =129.31-128.7=0.61 C2,6 

δ C-13 =128.5-128.7=-0.2 C3,5 

δC-13 =125.6-128.7=-3.1 C4 

مةةةةةتا حسةةةةةاب الإزاحةةةةة  اليمممايمةةةةة  لشمريبةةةةةاع المختشيةةةةة  بةةةةة يس ال رمبةةةةة  التةةةةة  
 استخدمع    مريباع الساميشيتيسان يالديالمن س

التاتمراع المحسةيب   تمجة  التعةيم   شةي الحشبة  يمن الجدمر بالذير إن  ما 
تيةةةةا ئ تةةةةاتمر الحةةةةث المعةةةةي  يلةةةةمس تةةةةاتمراع البةةةةرب لشمجةةةةاممت المعيضةةةة  
المجةةةايرة    ةةةا حسةةةبع مةةةن مريةةةب أحةةةادي التعةةةيم  يبةةةذل  مميةةةن حسةةةاب 
الإزاحةة  ال اتجةة   ةةن تةةاتمر البةةرب ا الإ ا ةة  اليرا مةة  ر مةةن اليةةرق بةةمن البةةما 

 ب  ب ذ  ال رمب سالتجرمبم  يالبما المحسي 



 
 الحسابات النظرية: -1

 MINDO-Forcesأجرمع تذ  الحسةاباع باسةتخداا  رمبة  الم دي يرمسةز 

Method  س يتةةةا الحصةةةيل  شةةةةي الإتةةةيال ال  دسةةةم  المتياز ةةةة   ر19االبماسةةةم
لشجز ماع بعمشم  تخيةم  ال ا ة  اليشمة   سةب  إلةي جممةت المتغمةراع ال  دسةم  

س يتةةةا ذلةة  ب دخةةةال ا  ةةةداد الذرمةةة  يأ ةةةيال ر13اسةةةارج ع  –ب رمبةة  ميرتةةةا  
 ضةةةةةلا"  ةةةةةن الزيامةةةةةا  ر11ايزيامةةةةا ا ياصةةةةةر البماسةةةةةم  المتبتةةةةة   ةةةة  ا دبمةةةةةاع 

لشجز مةة   ةة  بر ةةام  دمةةيار  Dihedral Anglesالمحصةةيرة بةةمن مسةةتيممن 
الميتةةيب بشغةة  البمسةة  لشحصةةيل  شةةي الإحةةداتماع الدميارتمةة  يذلةة  لإدخال ةةا 

 يرمسةز رالميتةيب بشغة   ةيرتران - ةام     الةة ام ةديمةت ا  ةداد الذرمة   ة  بر 
لحساب حرارة التيةيمن لشجز مة  يتعةاد تةذ  العمشمة  داخةل البر ةام   ةدة مةراع 
لشحصةةيل  شةةي ال ا ةة  الةةد ما لشجز مةة  س يتةةا اسةةتخداا تةةذا البر ةةام  لحسةةاب 
 اليتا   اقليتري م   شي يل ذرة  ضلا"  ن أ يال ا ياصر بمن الذراعس  

 

 :ئج والمناقشةالنتا
ان اسةةةتخداا  يا ةةةد اقضةةةا   الخ مةةة   ةةة  حسةةةاب اقزاحةةة  اليمممايمةةة  ل ةةةيى 

تةةةي ايتةةةر تةةةمي ا   ةةة  المريبةةةاع اقريماتمةةة  ي ةةةادرا  مةةةا  31-ذراع اليةةةاربين
مستخدا  ة  حسةاب اقزاحة  اليمممايمة  لشمريبةاع اقلمياتمة س ي يا ةد اقضةا   

مةةن البةةما العمشمةة  لمريبةةاع الخ مةة  تةة   بةةارة  ةةن  ةةما يممةة  مةةتا اسةةت با  ا 
مرجعم  احادم  التعيم  يتمتةل تةذ  البممة  تةاتمر المجةاممت المعيضة  يالتة  
تيةةين ذاع صةةي  جمعمةة  يان اليةةرق  ةة   ممةة  اقزاحةة  اليمممايمةة  المحسةةيب  
من مجميع تذ  المؤتراع  ن البمم  العمشمة  ممتةل معةدل مبةدار التغمةر الةذي 

ل التاتمر  شةي الترتمةب اقليتري ة  لشةذرة تحدته تذ  المعيضاع حتما  من خلا
 مد الدراس  ي را ما  من خلال التداخلاع البريتي م  مت البريتي ةاع الميجةيدة 

  شي ذراع الياربين المجايرةس
   Saturated Compoundsالمركبات الحلقية المشبعة: 

لبةةد تةةا حسةةاب التةةةاتمر الةةذي محدتةةه تعةةيم  مجمي ةةة  المتمةةل  شةةي اقزاحةةة  
مايمةةةة  لةةةةذراع يةةةةاربين الحشبةةةة   ةةةة  مريبةةةةاع الساميشيتيسةةةةان يالةةةةديالمن اليمم

 ر مبم ةةان  ةةما اقزاحةة 3، 1ي مةةيذ  لشمريبةةاع الحشبمةة  المتةةبع ، يالجةةديلمن ا
العمشمةةةة  يتشةةةة  المحسةةةةيب  مةةةةن  يا ةةةةد  31-اليمممايمةةةة  ل ةةةةيى ذراع اليةةةةاربين

اقضةةةةا   الخ مةةةة  لمجمي ةةةة  مةةةةن مريبةةةةاع الساميشيتيسةةةةان يالةةةةديالمن  شةةةةي 
 تيال سال
  

 

 
 
 
 

 

 

 

العمشمةةةةةةة   31-ميضةةةةةةة   ةةةةةةةما اقزاحةةةةةةةاع اليمممايمةةةةةةة  لشيةةةةةةةاربين( 3جددددددددول  
 يالمحسيب  ب رمب  اقضا   الخ م  لمريباع الساميشيتيسان

Item Compounds CNo 

 

(obs) 

 ppm 

 (cal) 

from 

 adi. 

Para 

res 

1 

 

1.3 32.82 33.06 0.24 

2 44.7 44.48 - 0.22 

4.6 35.37 35.77 0.40 

5 26.45 26.55 0.10 

2 

 

1,3,5 32.68 32.04 - 0.64 

2,4,6 44.2 44.48 0.28 

3 

 

1 33.06 33.06 0.00 

2,6 35.77 35.77 0.00 

3,5 26.55 26.55 0.00 

4 26.4 27.06 0.66 

4 

 

1,4 32.61 33.06 0.45 

2,3,5,6 35.63 35.26 - 0.37 

5 

 

1,2 39.55 41.77 2.22 

3,6 36.03 35.77 - 0.26 

4,5 26.85 26.55 - 0.30 

6 

 

2 46.22 50.48 4.26 

1,3 39.15 41.26 2.11 

4,6 36.45 35.25 - 1.2 

5 26.43 26.04 - 0.39 

7 

 

3 45.08 43.98 - 1.10 

1 39.19 41.77 2.58 

2 38.87 41.77 2.39 

5 35.43 35.26 - 0.67 

6 35.74 36.79 1.05 

4 32.89 32.55 - 0.34 

8 

 

2 44.99 44.48 - 0.51 

4,6 40.92 44.48 3.56 

5 28.6 32.04 3.44 

1,3 26.44 32.04 5.6 

9 

 

1,2 34.43 41.77 7.34 

3,6 31.51 35.77 4.26 

4,5 23.67 26.55 2.88 

10 

 

1,3 27.05 33.06 6.01 

2 41.42 44.48 3.06 

4,6 33.88 37.77 3.89 

5 20.75 26.55 5.8 

11 

 

1,4 30.13 33.06 2.93 

2,3,5,6 30.89 35.26 4.37 

12 

 

1 38.82 41.77 2.95 

2 33.58 41.26 7.68 

3 40.73 43.98 3.25 

4 27.97 32.55 4.58 

5 31.82 35.26 3.44 

6 29.47 36.79 7.32 

 

 
 
 

 

 

رمب  ميض   ما اقزاحاع اليمممايم  العمشم  يالمحسيب  ب ( 2جدول  
 اقضا   الخ م  لمريباع الديالمن

Item Compounds CNo 
 

(obs) 

 ppm 

 

(cal) 

from 

 adi. 

Para 

res 

1 
 

9 50.60 53.04 2.44 

10 44.05 43.82 
- 

0.23 

1 38.42 40.85 2.43 

2 37.12 35.88 
- 

1.24 



4,5 35.39 34.85 
- 

0.54 

8 31.02 34.85 3.83 

3 27.45 26.66 
- 

0.79 

6 27.16 27.17 0.01 

7 26.82 27.17 0.35 

2 
 

9 43.49 44.33 0.84 

10 43.39 44.33 0.94 

1 43.31 43.56 0.25 

3 35.66 35.88 0.22 

4,5 34.3 34.34 0.04 

8 34.15 34.34 0.19 

2 33.06 33.17 0.11 

6,7 27.02 27.17 0.15 

3 
 

9 49.44 53.04 3.6 

2 45.42 44.59 
- 

0.83 

10 43.67 44.33 0.66 

4 42.99 43.56 0.57 

1 37.71 41.36 3.65 

5 34.63 34.85 0.22 

3 32.44 33.17 0.73 

8 30.63 34.85 4.22 

6 27.16 27.17 0.01 

7 26.91 27.17 0.26 

4 
 

1,8 43.05 43.56 0.51 

9,10 42.84 44.33 1.49 

3,6 35.6 35.88 0.28 

4,5 34.05 34.34 0.29 

2,7 32.89 33.17 0.28 

5 
 

9,10 44.18 44.18 0.00 

1,4 44.18 43.05 
- 

1.13 

2,3 39.78 41.88 2.1 

5,8 34.32 34.85 0.53 

6,7 27.14 27.17 0.03 

6 
 

9 49.36 52.42 3.06 

1 44.34 49.56 5.22 

10 43.3 43.82 0.52 

2 39.27 41.88 2.61 

3 35.82 35.37 
- 

0.45 

4 35.8 34.34 
- 

1.46 

5 34.51 34.85 0.34 

8 30.96 34.34 3.38 

6 27.14 27.17 0.03 

7 26.58 27.17 0.59 

مةةةن التةةةد مق  ةةة  مبةةةدار اليري ةةةاع بةةةمن  ةةةما اقزاحةةة  اليمممايمةةة  ل ةةةيى ذراع 
العمشمةةةة  يالبةةةةما المحسةةةةيب  مةةةةن  يا ةةةةد اقضةةةةا   الخ مةةةة   ةةةة   31-اليةةةةاربين
 ر ممين ملاح   ما مات :3الجديل ا

سان مجاممت المتمل المعيض     المي ت المةداري يالتة  تيةين معزيلة   ةن 3
أي تةةةد  را ةةة  يبالتةةةال  يق أي تةةةاتمر مةةةذير  شةةةي اقزاحةةة    بعضةةة ا ق تيلةةةد

اليمممايمةةةةة  لةةةةةذراع اليةةةةةاربين الحشبمةةةةة  المتصةةةةةش  ب ةةةةةا يالبعمةةةةةدة    ةةةةةا اذراع 
 رس7   المريب ر ا  C -4ي  ،4-3  الياربين المعيض     المريباع

ر  شةةةي ذراع اليةةةاربين الحشبمةةة  1، 3ستةةةؤتر مجةةةاممت المتمةةةل  ةةة  الميا ةةةت ا1
 يمةةةا  ةةة  ذراعر جةةةزا  بةةةالمشمين ي 1.11بةةةدار مسةةةايي تبرمبةةةا  االمتصةةةش  ب ةةةا بم

ر C-3، 1ي ا 7ر  ة  المريةب C-3، 1ي ا 4ر    المريب ر ا C-1، 3ا
 ة  حةمن تعةا   ذرة اليةاربين  31ر    المريةب C-3ي ا 0   المريب ر ا 

لمجمةةي ت  متمةةل اخةةرممن  المتصةش  بمجمي ةة  متمةةل يالتة  تيةةين  ةة  مي ةت 
ا  ضةةعا البممةة  ال اتجة  مةةن تةةاتمر يجةيد مجمي ةة  ياحةةدة بمبةدار مسةةايي تبرمبة

يتةةذا مةةدل  شةةي ان تةةاتمر  4ر  ةة  المريةةب ر ةةا C-1قحةة  ا  ةة  المي ةةت 
 اضا   مجمي   المتمل ذي صي  جمعم س

س  ةد يجةيد تةةداخلاع  را مة  يبمةةرة  اتجة  مةةن زمةادة التعةةيم   شةي الحشبةة  1
الةةةي ذراع اليةةةاربين  ةةة   ةةةان اق حةةةراا  ةةة   ممةةة  اقزاحةةة  اليمممايمةةة  م تبةةةل 

ر C-1، 4ي ا 7ر  ةةة  المريةةةب ر ةةةةا C-5، 4لج ةةة  التعةةةيم  ا المي ةةةت 
يميةين تةذا اق حةراا ذا  ممة  متيسة   يتةزداد  ممتةه الةي  8   المريب ر ا 

الضةةعا تبرمبةةا    ةةدما تيةةين أحةةد المجةةاممت المعيضةة   ةة  المي ةةت المحةةيري 
ي ةةةد  31ر ةةةا  ر  ةةة  المريةةةبC-1، 4ي ا 39ر  ةةة  المريةةةب ر ةةةا C-5، 4ا

ميين سبب اق حراا تي اق بسا  الذي محدته  ة  الحشبة  بسةبب التةداخلاع 
اليرا مةة  العالمةة  ممةةا مةةؤدي الةةي اقبتعةةاد  ةةن التماتةةل ربةةا   السةة يا لةةذراع 

 سر11االياربين
ستةةةةةزم  مجةةةةةاممت المتمةةةةةل المحيرمةةةةة  اقمتصةةةةةاص  ةةةةة  ذراع اليةةةةةاربين  ةةةةة  5

ر جةةةةةزا 4.9دار مسةةةةةايي تبرمبةةةةةا  اييةةةةةذل  المجةةةةةايرة ل ةةةةةا بمبةةةةة 1، 4المةةةةةي عمن 
ر  ةةة  C-3، 1ا يما  ةةة  ذراعييتةةة-بةةةالمشمين بسةةةبب التةةةداخلاع مةةةن  ةةةيع 

ر  ةةةةةة  C-3، 1ي ا 39ر  ةةةةةة  المريةةةةةةب ر ةةةةةةا C-5، 4ي ا 0المريةةةةةب ر ةةةةةةا 
يتةذا متةابه  31ر    المريب ر ةا C-1، 1، 5، 4، 4ي ا 33المريب ر ا 

 سر15الما تا ملاح ته    دراساع سابب 
لصةةي  الجمعمةة  لشتةةاتمراع المختشيةة  التةة  تحةةدت ا مجةةاممت سمميةةن ملاح ةة  ا4

حمةةةث ميةةةين مبةةةدار  0ر  ةةة  المريةةةب C-3، 1المتمةةةل  ةةة  ذراع اليةةةاربين ا
ر جةةةزا  بةةةالمشمين يتةةةي مسةةةاي  7.15اق حةةةراا  ةةةن البةةةما العمشمةةة  مسةةةايما  لةةةة ا

ر مةةت تةةاتمر مجمي ةة  4.9لمجمةةيع تةةاتمر اتصةةال مجمي ةة  المتمةةل المحيرمةة  ا
رس ييةذل   ةان مبةدار اق حةراا 1.1ايالذي مسةايي لةة  1، 3ت متمل    المي 

يةي  -مسةاي لتةاتمر التةداخل 31ر    المريب ر ةا C-1   ذرة الياربين ا
 مت بريتي اع ذرة ياربين مجمي   المتمل المحيرم  

 ا 3، 1ر جزا بالمشمين ي تمجة  يجةيد مجمةي ت  متمةل  ة  المي ةت  4.7ا
 ر جزا بالمشمينس1.1

اقزاح  اليمممايم  لمريباع الديالمن من  يا ةد اقضةا   الخ مة     د حساب
المست ب   من مريباع الساميشيتيسان  ضلا   ن تش  المحسيب  من ا ةدما  

 التةةة  اذ انحشبتةةة  الةةةديالمن يالتةةة  تةةةا ذيرتةةةا سةةةاببا  ا  ةةةرع ال تةةةا   الممةةةيل 
سةةةيب  مةةةن التةةةد مق  ةةة  مبةةةدار  ري ةةةاع  ةةةما اقزاحةةة  اليمممايمةةة  العمشمةةة  يالمح

 ر ممين ملاح   ما مات :1 يا د اقضا   الخ م     الجديل ا
لشةةذراع  سان تعةةيم  مجمي ةة  المتمةةل  شةةي حشبةة  الةةديالمن  ةة  المي ةةت  3

الجسرم  محدث ا حرا ا      ما اقزاح  اليمممايمة   ةن البممة  العمشمة  ب رمبة  
 شةي  1، 3متاب   لتش  الت  محدت ا تعيم  مجمي ت  متمل  ة  المةي عمن 

ر  ة  المريةب C-3، 0ا يمةا  ة  حشب  الساميشيتيسان يب يس المبةدار تبرمبةا  
س امةا 4ر  ة  المريةب ر ةا C-0ي ا 1ر    المريب ر ةا C-3، 0ي ا 3ر ا 

  ةةةي ممتةةةل  4ر  ةةة  المريةةةب ر ةةةا C-3مبةةةدار اق حةةةراا  ةةة  ذرة اليةةةاربين ا
لجسةةرم  لشةةذراع ا مجمةةيع تةةاتمرمن، اقيل تةةي يجةةيد التعةةيم   ةة  المي ةةت 
ر يتةةةذا ممتةةةل تةةةاتمرا  1 ضةةةلا   ةةةن يجةةةيد مجمي ةةة  متمةةةل  شةةةي ذرة اليةةةاربين ا

ت ةا   متمةل ساميشيتيسةانس -1، 3اضا ما  متاب ا  لذل  الميجيد  ة  المريةب 
ام تبةةةل تةةةاتمر تعةةةيم   ةةة  المي ةةةت اليةةةا لشةةةذراع الجسةةةرم  الةةةي ذرة اليةةةاربين 

 سر يب يس المبدار تبرمبا  C -8الم ا ر لشحشب  اقخرى ا
ر يبعمةدتمن 1، 3سيجيد مجمي ت  متمل  شي ذرت  ياربين اليا لبعضة ما ا1

 ةةن مي ةةت التحةةاا الحشبتةةمن مع ةة  تةةاتمرا  مباتةةرا  متةةاب ا  تمامةةا  لةةذل  الميجةةيد 
جةةةةزا  1.1ت ةةةةا   متمةةةةل ساميشيتيسةةةةان يبةةةة يس المبةةةةدار تمامةةةةا  ا-1، 3 ةةةة  

ربين الجسةةةةرم  بةةةالمشمينر بال سةةةب  لشةةةةذراع الحشبمةةة  المعيضةةةة س امةةةا ذرتةةةةا اليةةةا
ر 1ر  ةة  المريةةب ر ةةا اC -0، 39 ميةةين اق حةةراا  م مةةا  شةةملا  يمةةا  ةة  ا
 رس4ر    المريب ر ا اC-0، 39ياحما ا  مختي  تذا اق حراا يما    ا

 
 Aromatic Compoundsالمركبات الاروماتية: 



ان تةةةاتمر المجةةةاممت المعيضةةةة   شةةةي الحشبةةةةاع اقريماتمةةة  ميةةةةين مةةةن خةةةةلال 
 ةة   تةة  تحةةدت ا تةةذ  المجةةاممت  ةة  الترتمةةب اقليتري ةة  ل  ةةاا التغممةةراع ال

الحشبةة  اقريماتمةة  مةةن خةةلال ا ةةادة ترتمةةب اليتا ةة  اقليتري مةة   شةةي الةةذراع 
الحشبمةة  يتغممةةر اقبعةةاد ال  دسةةم  لشجزم ةة  المتمتشةة  بةةا يال اقياصةةر يالزيامةةا 

تجةةةةا   بةةةةمن الةةةةذراع المختشيةةةة  يالةةةةذي مةةةةؤتر بةةةةدير   شةةةةي  عالمةةةة  تةةةةذ  الةةةةذراع
التيةةةةةةةا لاع اليمممايمةةةةةةة  المختشيةةةةةةة س يتعتبةةةةةةةر تب مةةةةةةة   مةةةةةةةا الةةةةةةةر من ال ةةةةةةةييي 

مةةةةن اتةةةةا ال ةةةةرق التةةةة  ممي  ةةةةا التحسةةةةس ل ةةةةذ   31-المغ ا مسةةةة  لشيةةةةاربين
التغممةةةةراع  تمجةةةة  لتةةةةاتمر اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  بيةةةةل مةةةةن اليتا ةةةة  اقليتري مةةةة  

عيضةة   شةةةي يالترايمةةب اليرا مةة س يبمةةةا ان التةةاتمر الةةةذي تحدتةةه المجةةةاممت الم
اقزاحةة  اليمممايمةة  ميةةين ذاع  ةةابت جمعةة ، لةةذل   ةةان ايتةةر ال ةةرق تةةمي ا  
 ةةةة  حسةةةةاب اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  للا  مةةةة  اقريماتمةةةة  تةةةة  باسةةةةتخداا  يا ةةةةد 

 سر38ااقضا   الخ م 
تضةةةةةمن تةةةةةذا البحةةةةةث حسةةةةةاب اقزاحةةةةة  اليمممايمةةةةة  لمجمي ةةةةة  مةةةةةن مريبةةةةةاع 

تةةةةةذ  اقزاحةةةةةاع مةةةةةت البةةةةةما  التيليم ةةةةةاع ب رمبةةةةة  اقضةةةةةا   الخ مةةةةة  يمبار ةةةةة 
المستحصةةل  شم ةةةا  مشمةةا  مةةةن اقدبمةةةاع تةةا م اببةةة  اق حةةراا بةةةمن البممتةةةمن 
المةةذييرتمن مةةت  تةةا    ةةرق مميا مةة  اليةةا المتمتشةة  ببةةما اليتا ةة  اقليتري مةة  

 يرسةةةةةةز -يا ةةةةةةيال اقياصةةةةةةر المحصةةةةةةل  شم ةةةةةةا باسةةةةةةتخداا بر ةةةةةةام  الم ةةةةةةدي
 رسMINDO-FORCESا
 
 

 

 

 Toluenesالتولوينات: 
ر مبةةمن  ةةما اقزاحةةاع اليمممايمةة  لةةبع  مريبةةاع التيليم ةةاع 1الجةةديل ر ةةا ا

يالمحسةةيب  ب رمبةة   ا ةةدة اقضةةا   الخ مةة  يمبار ت ةةا مةةت البةةما المستحصةةش  
  شم ا  مشما س

 
 
 
 
 
 

ميض   ما اقزاحاع اليمممايم  العمشم  يالمحسيب  ب رمب  ( 1جدول  
 لبحث لمريباع التيليمناقضا   الخ م  يال رمب  المبترح     ا

Item Compounds CNo  (obs) 
 (cal) from  

adi. parameter 
Res 

1 

 

1 – 6 128.7 128.7 0.0 

2 

 

1 137.8 137.8 0.0 

2,6 129.3 129.3 0.0 

3,5 128.5 128.5 0.0 

4 125.6 125.6 0.0 

3 

 

1,2 136.4 138.4 2 

3,6 129.9 129.1 - 0.8 

4,5 126.1 125.4 - 0.7 

4 

 
 

1,3 137.5 137.6 0.1 

2 130.1 129.9 - 0.2 

4,6 126.4 126.2 - 0.2 

5 128.3 128.3 0.0 

5 

 

1.4 134.5 134.7 - 0.2 

2,3,6,5 129.1 129.1 0.0 

 

 
6 

 

1,3 136.1 138.2 2.1 

2 134.8 139 4.2 

4,6 127.9 126 - 1.9 

5 125.5 125.2 - 0.3 

7 

 

1 133.4 135.3 1.9 

2 136.3 138.2 1.9 

3 130.5 129.7 - 0.8 

4 135.2 134.5 - 0.7 

5 126.7 126.0 - 0.7 

6 129.8 128.9 - 0.9 

8 

 

1,3,5 137.6 137.4 - 0.2 

2,4,6 127.4 126.8 - 0.6 

9 

 

1,4 133.5 135.1 1.6 

2,3 134.5 138.8 4.4 

5,6 127.3 125.8 - 1.5 

10 

 

1,3 136.0 138.0 2 

2 131.6 135.9 4.3 

5 134 134.3 0.3 

4,6 128.9 126.6 - 2.3 

11 

 

1,2,4,5 133.8 135.1 1.3 

3,6 131.2 129.5 - 1.7 

12 

 

1,5 133.0 134.9 1.9 

2,4 132.1 135.7 3.6 

3 134.5 132.6 4.1 

6 131.5 126.4 - 5.1 

13 

 

1 – 6 132.3 135.5 3.2 

 
يمةةةةن ملاح ةةةة   ةةةةما اليري ةةةةاع بةةةةمن اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  العمشمةةةة  يالمحسةةةةيب  

 ر تبمن ما مات :3ب رمب  اقضا   الخ م     الجديل ا
ي  3ان تعةةيم  مجمةةي ت  متمةةل  شةةي الحشبةة  اقريماتمةة   ةة  المةةي عمن ا-3
ر جةزا بةالمشمين تبرمبةا  يتةذا 1ر مزم  اقمتصاص الي مجال اي ةا بمبةدار ا1

ر يتةذا مةدل 4، 5تةا امجةاد   ة  المريبةاع المتةبع   ة  الجةديلمن امتابه لما 
ر  شي الحشبة  تابةع 1ي  3 شي ان تاتمر يجيد مجمي ت  متمل    الميا ت ا

تبرمبا  بغ  ال  ر  ن  بمع  المريبةاع اريماتمة  يا ةع أا المياتمة  تةر  ان 
 ر31اتا ةةةع Taftتبةةةت المجمي تةةةان  ةةة  مسةةةتيى ياحةةةد يتةةةذا متيةةةق مةةةت تعرمةةةا 

عامةةةةةل اق ا ةةةةة  اليرا مةةةةة  لشمعيضةةةةةاع المتنصةةةةةرة مةةةةةت ذراع اليةةةةةاربين التةةةةة  ل
spت جم  ةةةا ا

ر با ةةةه دالةةة  ق صةةةاا ا  ةةةار  ا ةةةدر الز اي تةةةي مبمةةةاس لشحجةةةا 3
 المؤتر لشمعي  ايرتي    المريباع اقريماتم س

  ةةةد ي ةةةيع مجمي ةةة  المتمةةةل ايرتةةةي لمجمةةةي ت  متمةةةل اخةةةرمتمن أي   ةةةدما -1
ر الحشبمةة  C-1ر  ةةان ذرة اليةةاربين ا1، 1، 3ا ميةةين التعةةيم   ةة  الميا ةةت

تعةةةةا   مةةةةن ازاحةةةة  مسةةةةايم  تبرمبةةةةا  لضةةةةعا مةةةةا تةةةةا ملاح تةةةةه   ةةةةدما تيةةةةين 
ر  ة  المريةب ر ةا C-1ا ،مجمي   المتمةل ايرتةي لمجمي ة  متمةل ياحةدة  بة 



 31ر  ةة  المريةةب ر ةةا C-1، 1، 5ي ا 39ر  ةة  المريةةب ر ةةا C-1ي ا 0
 .31يب ر ا يجممت ذراع ياربين الحشب     المر 

تةةةةزاا ذراع اليةةةةاربين الحشبمةةةة   ةةةة  المي ةةةةت ايرتةةةةي بال سةةةةب  لةةةةذرة اليةةةةاربين -1
، 1، 3ال ر م  المعيض   ة  المريبةاع التة  ميةين  م ةا التعةيم  مةن  ةيع ا

ي  0ر  ةةة  المريةةةب ر ةةةا C-4، 4ي ا 4ر ةةةا  ر  ةةة  المريةةةبC-5، 4ا ار1
 الةةةةي ر31ر  ةةةة  المريةةةةب ر ةةةةا C-4ي ا 39ر  ةةةة  المريةةةةب ر ةةةةا C-5، 4ا

مجةال ا شةي يالسةةبب  ة  ذلةة  معةيد الةي  ةةامشمن، اقيل  ةات   ةةن ي ةيع تةةذ  
الةةةةةةذراع  ةةةةةة  المي ةةةةةةت ايرتةةةةةةي أي بةةةةةةارا لمجمي ةةةةةة  متمةةةةةةل اي ايتةةةةةةر يان الةةةةةةد ت 
اقليتري ةةة  ل ةةةذ  المجةةةاممت يالةةةذي ميجةةةه  حةةةي تةةةذ  الميا ةةةت مزمةةةد مةةةن مبةةةدار 
ل الحجةةةب ا امةةةل الدامامغ ا مسةةةم ر  شةةةي ذراع اليةةةاربين  مةةةد البحةةةث، العامةةة

اقخر تةي ان اق ا ة  اليرا مة  اليبمةرة لمجمي ة  المتمةل  شةي ذراع اليةاربين 
سيا مزمد مةن احتمةال خريج ةا  شةملا   ةن مسةتيى الحشبة  يبةذل  متيلةد 1ر ا 

بةةمن بريتي ةةاع مجمي ةة  المتمةةل  ةةن  ر15ايةةي -تةةداخل  را ةة  تةةبمه ل ةةيع 
مايمةة   ةةن مسةةتيى الحشبةة  مةةن خةةلال مبةةدار اق حةةراا  ةة   ةةما اقزاحةة  اليمم

البممةة  العمشمةة  حمةةث ملاحةة  ان مبةةدار اق حةةراا  ةة  ذراع اليةةاربين الحشبمةة  
ر جةةةةزا 1ر مسةةةةايي تبرمبةةةةا  ا1أي  3الةةةةذي ميةةةةين التعةةةةيم   شم ةةةةا مةةةةن  ةةةةيع ا

، 4ر  ةة  المريةةب ر ةةا C-3، 1ا ،1ر  ةة  المريةةب ر ةةا C-3، 1بةةالمشمين ا
-3 ،4، ا39ر  ة  المريةب ر ةا C-3، 1، ا7ر    المريب ر ا C-3، 1ا

C يأن مبةدار اق حةراا  ة  ذراع اليةاربين المعيضة   33ر    المريةب ر ةا
ر  ةةة  C-1ر جةةزا بةةةالمشمين، ا5التةة  تيةةةين ايرتةةي لمجمةةةي ت  متمةةل تبرمبةةةا  ا

ر C-1، ا0ر    المريةب ر ةا C -1، 1، ا39يالمريب ر ا  4المريب ر ا 
س ان خةري  مجمةي ت  المتمةل  ةن مسةتيي الحشبة  مميةن 31   المريب ر ةا 

ملاح ته    ا خيا   مم  اق حراا  ن المعدقع المذييرة، حمةث ملاحة  
ر  ةةة  C-3، 5ر جةةةزا بةةةالمشمين  ةةة  ذراع اليةةةاربين ا3.4ان  ممتةةةه تصةةةب  ا

ر  ةةةة  C-1، 5ر جةةةةزا بةةةةامشمين  ةةةة  ذراع اليةةةةاربين ا1.4ا 0المريةةةةب ر ةةةةا 
ر جةةةزا بةةةالمشمين لجممةةةت ذراع الحشبةةة   ةةة  المريةةةب 1.1ي ا 31المريةةةب ر ةةةا 

ان مبةةةدار اق حةةةراا  ةةة  المريةةةب اقخمةةةر اسداسةةة  متمةةةل ب ةةةزمنر  س31ر ةةةا 
ممتل معدل التداخلاع اليرا م  الت  تحدت ا مجاممت المتمةل السةت  التة  تتخةذ 

ر يالةةذي اتةةارة C-4 تمجة  لةةذل  ميا ةةت معم ة  تحةةا    شةةي التماتةةل مةن  ةةيع ا
س ان يجةةةيد Schnepp and Meclure ر14االمةةه يةةل مةةن تةة مب يميشمةةةر

لمتمةةةل  ةةة  المي ةةةت ايرتةةةي المعا ةةة   را مةةةا  مبمةةةد الةةةديران الحةةةر ل ةةةذ  مجةةةاممت ا
المجاممت اقمر الذي مجعش ا تتخذ اتياق  معم   تخةر  م  ةا مجمي ة  المتمةل 
   بع  اقحمان  ةن مسةتيى الحشبة ، تةذ  التغمةراع مميةن الت بةؤ    ةا مةن 

بةةةةما خةةةةلال  ةةةةما اق حةةةةراا  ةةةة  اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  لشبةةةةما المحسةةةةيب   ةةةةن ال
التجرمبم  ييما تا ترحه مسببا س يمميةن اقسةتدقل امضةا   شةي  ةما اق حةراا 
تةةذ  مةةن خةةلال التغممةةر  ةة  اقبعةةاد ال  دسةةم  لشحشبةة  اقريماتمةة  حمةةث تبةةمن 

ر، التةةة  تةةةا ا جازتةةةا باسةةةتخداا  ةةةرق C – Cحسةةةاباع ا ةةةيال اقياصةةةر ا
من ر، ان ا ةيال اقياصةر بةMINDO – FORCESمميا م  اليا ابر ةام  

ذراع الياربين الحشبم  المعيض  تيين ا يل من ببم  اقياصر يتبتةرب  م ةا 
مةةن  ةةيل ا صةةرة الم يةةردة بسةةبب  شةة  اليتا ةة  اقليتري مةة  ال اتجةة   ةةن الةةد ت 

رس تعةةةد 4، 5اقليتري ةةة  لمجةةةاممت المتمةةةل بعمةةةدا   ةةةن تةةةذ  الميا ةةةت االجةةةديل 
مجةةةةةةاممت المتمةةةةةةل ياتبةةةةةة  للاليتري مةةةةةةاع، لةةةةةةذل   ا  ةةةةةةا تغمةةةةةةر تيزمةةةةةةت اليتا ةةةةةة  
اقليتري مةةة   شةةةي الحشبةةة  اقريماتمةةة    ةةةد التعةةةيم  يبةةةذل  ميةةةين ل ةةةا تةةةاتمر 

 ياض   شي  ما اقزاح  اليمممايم  لذراع ياربين الحشب س
 31-اربينلبد تا دراس  التاتمراع اقليتري م   شي  ةما اقزاحة  اليمممايمة  لشية

لمريباع التيليم اع من خلال حسةاب التغمةر  ة  اليتا ة  اقليتري مة  اجةديل 

ر ال ةات   ةن تعةيم  مجةاممت المتمةل 4ر يا يال اقياصر اجديل ر ا 5ر ا 
  شي حشب  الب زمنس

ر ان اليتا ة  اقليتري مة   ة  مريةب التيلةيمن 4متض  مةن ملاح ة  الجةديل ا
اربين ايرتةةي بال سةةب  لمجمي ةة  المتمةةل تيةةين أ شةةي مةةا مميةةن  شةةي ذراع اليةة

ر بسةةةبب تةةةاتمر البةةةرب، يان اليتا ةةة  1.004ر تةةةا مشم ةةةا مي ةةةت بةةةارا ا5.991ا
اقليتري م  تيين ا ةل مةا مميةن  شةي ذرة اليةاربين التة  تتصةل ب ةا مجمي ة  

ر  ةة  حةةمن تيةةين اليتا ةة  اقليتري مةة   شةةي ذرة اليةةاربين  ةة  1.085المتمةةل ا
رس ان  ةةةما 1.088  الميجةةةيدة  ةةة  حشبةةة  الب ةةةزمن االمي ةةةت ممتةةةا متةةةاب   لتشةةة

اقزاحةةة  اليمممايمةةة  لةةةذراع يةةةاربين الحشبةةة  اقريماتمةةة  تتيةةةق مةةةت  ةةةما اليتا ةةة  
اقليتري م ، ما لا مين ت ا   امل اضا   مؤتر  شةي  مم ةا،  مةن الملاحة  

ر جةةزا 317.8ان ذرة اليةةاربين المتصةةش  بمجمي ةة  المتمةةل تيةةين ا ةةل حجبةةا  ا
سةةبب الةةد ت اقليتري ةة  البعمةةد    ةةا ييةةذل  زمةةادة صةةي  اقيربمتةةال بةةالمشمين ب

p تمجةةة  اتصةةةال ا بمجمي ةةة  متمةةةل ذاع الت جةةةمن ا sp
ر  ةةة  المي ةةةت ايرتةةةي 3

يتيةةةةةين ذرة اليةةةةةةاربين  ةةةةةة  المي ةةةةةةت بةةةةةةارا ايتةةةةةةر حجبةةةةةةا  مةةةةةةن ذراع اليةةةةةةاربين 
ر بسةةةةبب الت ةةةةا ر الميجةةةةيد بةةةةمن البريتةةةةين  ةةةة  المي ةةةةت اقخمةةةةر مةةةةت 314.4ا

المتمةةل الةةذي مةؤدي الةةي ازاحةة  امتصةةاص ذراع اليةةاربين  مجمي ةة بريتي ةاع 
 ةة  المي ةةت ايرتةةي الةةي مجةةال اي ةةا مبار ةة   مةةت ذرة اليةةاربين  ةة  المي ةةت بةةارا 
يتةةذا ميسةةر التةةاتمر الةةذي محدتةةه تعةةيم  مجمي ةة  متمةةل  شةةي حشبةة  الب ةةزمن 

ر يالةةذي تةةا حسةةابه - 1.1ر يبةةارا ا9.4 مةةر المعةةي   ةة  المةةي عمن ايرتةةي ا
رمبةةةة   يا ةةةةد اقضةةةةا   الخ مةةةة  التةةةة  تةةةةا ت ايل ةةةةا مسةةةةببا س بم مةةةةا تيةةةةين مةةةةن  

ر  ةةةة  المي ةةةةت ممتةةةةا مباربةةةة  C-1، 4اقزاحةةةة  اليمممايمةةةة  لةةةةذراع اليةةةةاربين ا
للازاح  اليمممايمة  لشب ةزمن  مةر المعةي  بسةبب  مةاب التةاتمرمن اقليتري ة  

 ياليرا    شي تذ  الذراعس
 
 
 

يم  العمشم ، ياليتا اع اقليتري م  ميض   ما اقزاح  اليممما( 4جدول  
  يرسمز لمريباع التيليمن-يحراراع التييمن المحسيب  من بر ام  الم دي

Item Compounds CNo 
 

(obs) 

Electron  

density 

Heat of 

 formation (Hf) 

1 

 

 

1 128.7 3.989 

28.6665 

2 128.7 3.994 

3 128.7 3.991 

4 128.7 3.994 

5 128.7 3.991 

6 128.7 3.994 

2 

 

1 137.8 3.984 

23.947 

2 129.3 4.003 

3 128.5 3.988 

4 125.6 3.995 

5 128.5 3.988 

6 129.3 4.004 

3 

 

1 136.4 3.995 

22.333 

2 136.4 3.996 

3 129.9 3.998 

4 126.1 3.992 

5 126.1 3.989 

6 129.9 4.001 

4 

         

1 137.5 3.981 

18.336 

2 130.1 4.013 

3 137.5 3.981 

4 126.4 4.004 

5 128.3 3.986 

6 126.4 4.005 

5 

 
 

1 134.5 3.984 

18.778 

2 129.1 4.001 

3 129.1 3.997 

4 134.5 3.989 

5 129.1 3.997 

6 129.1 4.001 

6 

 

1 136.1 3.993 
24.645 

2 134.8 4.007 



3 136.1 3.993 

4 127.9 4.003 

5 125.5 3.986 

6 127.9 4.003 

7 

 

1 133.4 3.997 

17.982 

2 136.3 3.993 

3 130.5 4.010 

4 135.2 3.983 

5 127.6 4.002 

6 129.8 3.996 

8 

 

1 137.6 3.978 

13.278 

2 127.4 4.018 

3 137.6 3.978 

4 127.4 4.015 

5 137.6 3.978 

6 127.4 4.015 

9 

 

1 133.5 3.994 

23.119 

2 134.4 4.004 

3 134.4 4.004 

4 133.5 3.996 

5 127.3 3.996 

6 127.3 4.000 

10 

 

1 136.0 3.990 

18.430 

2 131.6 4.009 

3 136.0 3.990 

4 128.9 4.012 

5 134.3 3.979 

6 128.9 4.012 

11 

 

1 133.8 3.998 

19.851 

2 133.8 3.995 

3,6 131.2 4.008 

4 133.8 3.994 

5 133.8 3.995 

 
 
 
 
 

-ميض   ما ا يال اقياصر المحسيب  من بر ام  الم دي( 5جدول  
  يرمسز لمريباع التيليمن

 يتتيةةةةق  ةةةةةما ا ةةةةيال اقياصةةةةةر ل ةةةةذا المريةةةةةب يالمحسةةةةيب  باسةةةةةتخداا بر ةةةةةام 
ر مةةةةةت ال تةةةةةا   5ر يالميضةةةةةح   ةةةةة  الجةةةةةديل ر ةةةةةا اMINDO-FORCESا

ر ا ةةيال مةةن 4C - 3Cر ي اC1-C2المبم ةة  سةةاببا  حمةةث تيةةين اقياصةةر ا
الحشبةةة  اقريماتمةةة  يتبتةةةرب مةةةن اقصةةةرة الم يةةةردة  ر  ةةة C-Cببمةةة  اياصةةةر ا

بسبب  ش  اليتا   اقليتري مة  ال اتجة  مةن الةد ت اقليتري ة  لمجمي ة  المتمةل 
بعمةةةةدا   ةةةةن تةةةةذ  الميا ةةةةتس يمتيةةةةق تةةةةذا مةةةةت مةةةةا تةةةةا ملاح تةةةةه  ةةةة  دراسةةةةاع 

، يتتجشي تذ  التةاتمراع ياضةح   ة  ببمة  مريبةاع التيلةيمن التة  تةا ر26اسابب 
  تةةذا البحةةثس  يةة  مريةةب اقيرتةةيزامشمن ملاحةة  ان  ممةة  اقزاحةة  ت ايل ةةا  ةة

ر بمجةةاممت المتمةةل C-3، 1اليمممايمةة  لةةذراع اليةةاربين  ةة  مي ةةت اقتصةةال ا
ر جةزا بةالمشمين 314.5المعيض  تيين ا ةل حجبةا  مةن ببمة  الةذراع الحشبمة  ا

مةت  ر ييةذل 1.004يتذا متيق مت  ما اليتا   اقليتري م   شي تذ  الةذراع ا
ر C-Cر يالتةة  تيةةين ا ةةيال اقياصةةر ا3.5144ر اC1-C2 ةةيل اقصةةرة ا

الحشبمةة ،  ةة  الي ةةع الةةذي تيةةين  مةةه اليتا ةة  اقليتري مةة   شةةي ذراع اليةةاربين 
ر  ةةةان امتصةةةاص اقيلةةةي مةةةزاا الةةةي مجةةةال اي ةةةا 1.00ر تبرمبةةةا  اC -5، 4ا

Item Compounds 
Bond  

No. 

Bond  

Length(Ao) 

Bond  

No. 

Bond 

 Length(Ao) 

1 

 

C1 – C2  1.4021 C4 – C5 1.4044 

C2 – C3 1.4033 C5 – C6 1.4033 

C3 – C4 1.4044 C6 – C1 1.4021 

2 

 

C1 – C2  1.4120 C4 – C5 1.4029 

C2 – C3 1.3964 C5 – C6 1.3958 

C3 – C4 1.4021 C6 – C1 1.4127 

3 

 

C1 – C2  1.4356 C4 – C5 1.4052 

C2 – C3 1.4171 C5 – C6 1.3993 

C3 – C4 1.4014 C6 – C1 1.4175 

4 

 

C1 – C2  1.4065 C4 – C5 1.4009 

C2 – C3 1.4137 C5 – C6 1.3955 

C3 – C4 1.4182 C6 – C1 1.4162 

5 

 

C1 – C2  1.4181 C4 – C5 1.4102 

C2 – C3 1.3918 C5 – C6 1.3913 

C3 – C4 1.4102 C6 – C1 1.4181 

6 

 

C1 – C2  1.4312 C4 – C5 1.3951 

C2 – C3 1.4229 C5 – C6 1.3987 

C3 – C4 1.4127 C6 – C1 1.4144 

7 

 

C1 – C2  1.4316 C4 – C5 1.4184 

C2 – C3 1.4062 C5 – C6 1.3955 

C3 – C4 1.4124 C6 – C1 1.4127 

8 

 

C1 – C2  1.4071 C4 – C5 1.4163 

C2 – C3 1.4129 C5 – C6 1.4104 

C3 – C4 1.4139 C6 – C1 1.4088 

9 

 

C1 – C2  1.4330 C4 – C5 1.4129 

C2 – C3 1.4279 C5 – C6 1.3910 

C3 – C4 1.4221 C6 – C1 1.4161 

10 

 

C1 – C2  1.4304 C4 – C5 1.4116 

C2 – C3 1.4250 C5 – C6 1.4140 

C3 – C4 1.4064 C6 – C1 1.4113 

11 

 

C1 – C2  1.4372 C4 – C5 1.4291 

C2 – C3 1.4074 C5 – C6 1.4080 

C3 – C4 1.4045 C6 – C1 1.4107 



ر C-1، 4ابسبب التداخلاع البريتي م  الت  تعا م ا بريتي ةاع ذرة اليةاربين 
مةةت بريتي ةةاع مجمي ةة  المتمةةل  ةة  المي ةةت ايرتةةي ل مةةا،  ةة  حةةمن تةةزاا ذراع 

ر الةةةةي مجةةةةال ا شةةةةي مبار ةةةة   مةةةةت جزم ةةةة  الب ةةةةزمن بسةةةةبب C-5، 4اليةةةةاربين ا
ي ي  ةةةةا بةةةةارا لمجمي ةةةة  متمةةةةل  ةةةة  مريةةةةب الممتةةةةازامشمن يتيةةةةين  ممةةةة  اليتا ةةةة  

ر يايتةةر 1.083ر اC-3، 1اقليتري مةة  ا ةةل مةةا مميةةن  ةة  ذرتةة  اليةةاربين ا
ر التة  تيةين  ة  المي ةت ايرتةي 5.931ر اC-1ما ممين  شي ذرة اليةاربين ا

ر الشتةمن تيي ةان ايرتةي لمجمةي ت  C-5، 4لمجمي ت  متمل يذرت  ياربين ا
متمةةةل يبةةةارا لمجمي ةةة  متمةةةل اخةةةرىس ي  ةةةد ملاح ةةة   ةةةما اقزاحةةة  اليمممايمةةة  

اربين المتصةةش  لةةذراع اليةةاربين الحشبمةة   ةة  تةةذا المريةةب  جةةد ان ذرتةة  اليةة
ر تيةةين ا ةةل حجبةةا س ي شةةي الةةر ا مةةن ان اليتا ةة  C -3، 1بمجمي ةة  متمةةل ا

ر  الم  الي ا  ا تزاا الةي مجةال اي ةا C -1اقليتري م   شي ذرة الياربين ا
ر، بسةةةةبب اق ا ةةةة  اليرا مةةةة  318.7ر مبار ةةةة  مةةةةت جزم ةةةة  الب ةةةةزمن ا319.3ا

 -5، 4ا ذرتةا اليةةاربين ا تمجة  لي ي  ةةا  ة  المي ةةت ايرتةي لمجمي ةة  متمةل امةة
Cر  تمجةةة  لي ي  ةةةةا ايرتةةةي لمجمي ةةةة  314.5ر  تزاحةةةان الةةةةي مجةةةال ا شةةةةي ا

ر  ةةةان  ممةةة  اقزاحةةة  C-4متمةةةل يبةةةارا لمجمي ةةة  اخةةةرىس امةةةا ذرة اليةةةاربين ا
ر يتة  مباربة  لبةما اقزاحة  اليمممايمة  لجزم ة  الب ةزمن 318.1اليمممايم  ل ا ا

مريةةب البةةارازامشمن   ةة ي مةة  ياليرا مةة  ي بسةةبب ابتعادتةةا  ةةن التةةاتمراع اقليتر 
ر C -1، 1، 4، 4تيةةةين اليتا ةةة  اقليتري مةةة   المةةة   شةةةي ذراع اليةةةةاربين ا

لي ي  ةا ايرتةي لمجمةي ت  المتمةةل بم مةا تيةين اليتا ةة  اقليتري مة   شةي ذرتةة  
ر  شمشةة  بسةةبب اتجةةا  الةةد ت اقليتري ةة  لمجمي ةة  المتمةةل C -3، 1اليةةاربين ا

ارا متيةةةةق تةةةةذا مةةةةت اقبعةةةةاد ال  دسةةةةم  لشحشبةةةة  حمةةةةث تيةةةةين  حةةةةي اقيرتةةةةي يالبةةةة
ر ا ةةةةيل مةةةةن اقياصةةةةر C1-C2 ،C1-C6 ،C4-C3 ،C4-C5اقياصةةةةر ا

ر بسةةبب ازدمةةاد اليتا ةة  اقليتري مةة   ةة  الميا ةةت اقخمةةرة C2-C3 ،C5-C6ا
 Hyper Conjugatedال اتجةةةة  مةةةةن تةةةةاتمر الةةةةر من  ةةةةيق التةةةةيا ب  ا

Resonance Effectمت المتمةةل  ةة  المي ةةت بةةارا ييمةةا ر الةةذي تسةةببه مجةةام
 ميض     اد ا :

 
يتتيق  ما اقزاح  اليمممايم  ل ذا المريب مت ما تةا ذيةر  سةاببا  حمةث تع ة  

 ة  مي ةت ذراع الحشب     تذا المريب امتصاصةمن احةدتما لةذرت  اليةاربين 
، 1، 4، 4ياقخةر لةذراع اليةاربين ا ر315.4اقتصةال مةت مجةاممت المتمةل ا

1- C ر يميةةين اقمةةر ايتةةر تعبمةةدا    ةةد زمةةادة 310.3 ةةد مجةةال ا شةةي ار ي
 ةةدد المجةةاممت المعيضةة   شةةي الحشبةة   مةةن ملاح ةة   ةةما اليتا ةة  اقليتري مةة  
 شةةةةةةةةةةي ذراع يةةةةةةةةةةاربين الحشبةةةةةةةةةة  اقريماتمةةةةةةةةةة   ةةةةةةةةةة  المريةةةةةةةةةةب ال مممشمتةةةةةةةةةةةمن 

-1 شةةةةي ذرة اليةةةةاربين ا ر  جةةةد ان اليتا ةةةة  اقليتري مةةةة Hemimelliteneا
C  ر مسةةةبب ي ي  ةةةا بمي ةةةت ايرتةةةي لمجمةةةي ت  متمةةةل 5.997ار تيةةةين  المةةة

ر تيةةةين   ةةةد 315.8اخةةرممن، يمةةةت ذلةةة   ةةةان  ممةةة  اقزاحةةة  اليمممايمةةة  ل ةةةا ا
التةداخلاع اليرا مة  لبريتي ةاع مجمي ة  المتمةل المتصةش   مجال يا ئ بسةبب

ب ةةةا مةةةت بريتي ةةةاع مجةةةاممت المتمةةةل  شةةةي ذراع اليةةةاربين المجةةةايرة، يلةةة يس 
التةةاتمر  ر   ةةد مجةةال يا ةةئ يم  ةةرC-3، 1اليةةاربين ا السةةبب تيةةين ذراع

الذي تحدته تذ  التةداخلاع  شةي اقبعةاد ال  دسةم  لشحشبة  ياضةحا  مةن خةلال 
ر 4ر، الجةةةةديل ر ةةةةا اC2-C3ر، اC1-C2ملاح ةةةة   ةةةةما ا ةةةةيال اقياصةةةةر ا

ر مبار ةة   مةةت ببمةة  اقياصةةر  ةة  3.5131حمةةث تيةةين تةةذ  اقياصةةر  يمشةة  ا
 ت اقليتري ةةةة  لمجةةةاممت المتمةةةةل  ضةةةةلا   ةةةةن تةةةةاتمر الحشبةةة  يذلةةةة  بسةةةةبب الةةةةد

التةةةةةةةداخلاع البريتي مةةةةةةة  الميجةةةةةةةيدة  شةةةةةةةي ذراع يةةةةةةةاربين مجةةةةةةةاممت المتمةةةةةةةل 
ر  ةة  C-5، 4المعيضةة ، ي  ةةد مبار ةة  اقزاحةة  اليمممايمةة  لةةذراع اليةةاربين ا

ر  ة  مريةب 310.0ر اC-1، 4ر مةت  ممت ةا لشةذراع ا317.0تذا المريب ا
يةل الةذراع  ة  مي ةت ايرتةي لمجمي ة  متمةلر تبةمن اقيرتيزامشمن احمث تيةين 

ر  ةة  المريةةب اقخمةةر مزاحةة  الةةي C -1، 4ان امتصةةاص ذراع اليةةاربين ا
ر 318.7مجةةال اي ةةا   ةةد مبار ت ةةا مةةت اقزاحةة  اليمممايمةة  لجزم ةة  الب ةةزمن ا

ر مزاحةةةةا  الةةةةي مجةةةةال C-5، 4 ةةةة  حةةةةمن ميةةةةين امتصةةةةاص ذراع اليةةةةاربين ا
ر تعةةةةا   مةةةةن C-1، 4ن ذراع اليةةةةاربين اا شةةةةي يتةةةةذا مميةةةةن تيسةةةةمر   ةةةة  ا

تداخلاع  را مة  ات ةا ر بريتةي  ر مةت مجمي ة  المتمةل  ة  المي ةت ايرتةي ل ةا 
من  يع  ا در الز يالتة  تةزم   حةي مجةال اي ةاس  ة  حةمن ان ذراع اليةاربين 

-ر  ةةة  مريةةةب ال مممشمتةةةمن  ةةةد تعةةةا   مةةةن تةةةداخلاع مةةةن  ةةةيع  C-5، 4ا
ر  ةةةن C -1تمةةةل  شةةي ذرة اليةةةاربين ايةةي   اتجةةة   ةةن خةةةري  مجمي ةة  الم

-4مسةتيى الحشبةة  اقريماتمة س ان  ممةة  اقزاحةة  اليمممايمة  لةةذراع اليةةاربين ا
Cر مبار ة   مةت جزم ة  314.4ر    المريب اقخمر تيين   د مجةال  ةال  ا

ر يتةةذا متيةةق 1.084الب ةةزمن  شةةي الةةر ا مةةن  شةة  اليتا ةة  اقليتري مةة   شم ةةا ا
ال ةات   ةن ي ي  ةا بةارا قحةدى مجةاممت المتمةلس ي  ةد مت التاتمر اقليتري ة  

ر Pseudocumenمبار    ةما اقزاحة  اليمممايمة  لمريةب اليمةيممن اليةاذب ا
مت  ما اليتا   اقليتري م   شي ذراع الحشب   ان مةا تةا ذيةر  مةن اسةباب  ة  
م ا تةة  المريبةةاع السةةابب  م  بةةق امضةةا   شةةي تةةذا المريةةب حمةةث ملاحةة  ان 

ر ت  ةةةةر   ةةةةد مجةةةةال يا ةةةةئ بسةةةةبب اتصةةةةال ا C-3، 1، 5اربين اذراع اليةةةة
بمجمي ةةةةة  متمةةةةةل معيضةةةةة   ضةةةةةلا   ةةةةةن التةةةةةداخلاع اليرا مةةةةة  التةةةةة  تحةةةةةدت ا 
بريتي ةةةةاع مجمي ةةةة  المتمةةةةل مةةةةت البريتي ةةةةاع  شةةةةي الةةةةذراع المجةةةةايرةس يمةةةةن 

ر  شةةةةةي الةةةةةر ا مةةةةةن اليتا ةةةةة  اقليتري مةةةةة  C -1الملاحةةةةة  ان ذرة اليةةةةةاربين ا
ر جةةةزا 319.4اق ا  ةةةا ت  ةةةر   ةةةد مجةةةال يا ةةةئ ا ر5.939العالمةةة   شم ةةةا ا

المشمةةين يذلةة  بسةةبب التةةداخلاع اليرا مةة  ال اتجةة   ةةن ي ي  ةةا بمي ةةت ايرتةةي 
لبمةةةةةان دير اق ا ةةةة  اليرا مةةةةة  مميةةةةن ملاح ةةةةة  ان ذرة  ي لمجمةةةةي ت  متمةةةةلس

ر يتةةةةةة  تبةةةةةةت ايرتةةةةةةي 314.7ر ت  ةةةةةةر امتصاصةةةةةةا    ةةةةةةد اC -4اليةةةةةةاربين ا
مةةةةل اخةةةةرىس يمميةةةةن ابةةةةراز دير اق ا ةةةة  لمجمي ةةةة  متمةةةةل يبةةةةارا لمجمي ةةةة  مت

ر  ة  C -4اليرا م  بصيرة ايبر   د مبار   مي ت امتصاص ذرة اليةاربين ا
ر  ةة  C -4متةةمن ياليمةةيممن اليةةاذب يالممةةزمتشمن حمةةث ت  ةةر اشمريبةةاع ال مم

ر جةةزا بةةالمشمين يتةة  تبةةت بةةارا لمجمي ةة  متمةةل 314.4المريةةب اقيل   ةةد ا
  حةةمن مةةزاا مي ةةت اقمتصةةاص  ةة  المريةةب خالمةة  مةةن اق ا ةة  اليرا مةة   ةة

ر يذلةةةة   تمجةةةة  لي ي  ةةةةا ايرتةةةةي 314.7التةةةةا   الةةةةي مجةةةةال اي ةةةةا  ي ةةةةا  مةةةةا ا
لمجمي ةةة  متمةةةل يبةةةارا لمجمي ةةة  متمةةةل اخةةةرى  شةةةي الةةةر ا مةةةن يةةةين اليتا ةةة  

ر ا شةي مةن اقيل 5.991ر  ة  المريةب التةا   اC-4اقليتري م   شي ذرة ا
ر  ة  مريةب الممةةزمتشمن C-1، 5، 4ن ار بم مةا ت  ةر ذراع اليةاربي 1.084ا

ر جةةزا بةةالمشمين يتةة  بةةارا لمجمي ةة  متمةةل يايرتةةي لمجمةةي ت  317.5  ةةد ا
ر ا شةةي مةةن التةة   شةةي ذرة 5.934متمةةل ر ةةا ان اليتا ةة  اقليتري مةة   شم ةةا ا

ر  ة  المةريبمن اقيلةمنس يتةذا دلمةل ياضة   شةي الةدير الةذي C-4الياربين ا
ر مةةةةت C-4الز بةةةةمن بريتةةةةين ذرة اليةةةةاربين امحدتةةةةه الت ةةةةا ر مةةةةن  ةةةةيع  ا ةةةةدر 

ر يمةةةةةن 3.44بريتي ةةةةةاع مجمي ةةةةة  المتمةةةةةل الةةةةةذي مةةةةةزم  الةةةةةي مجةةةةةال اي ةةةةةا ا
ر لمريةةةب اليمةةةيممن اليةةةاذب 4ملاح ةةة   ةةةما ا ةةةيال اقياصةةةر  ةةة  الجةةةديل ا
ر يالةذي 3.5134ر اC1-C2 لاح  ان ايبر تغممر حدث تي    اقصةرة، ا
اقليتري ةة  لمجةةاممت المتمةةل  ا تةةرب مةةن  ةةيل اقصةةرة الم يةةردة بسةةبب الةةد ت



يالةةذي مبشةةل اليتا ةة  اقليتري مةة   ةة  تةةذ  الميا ةةت يت  ةةر ذراع يةةاربين حشبةة  
ر جةةزا بةةالمشمين 317.4المةةزمتمشمن امتصاصةةمن احةةدتما   ةةد مجةةال يا ةةئ ا

ر تةةابت لةةذراع اليةةاربين   ةةد مي ةةت التعةةيم  1.078ييتا ةة  اليتري مةة   شمشةة  ا
رس C-1، 5، 4ا ر لةةةةذراع اليةةةةاربين317.5ر ياقخةةةةر   ةةةةد اC -3، 1، 4ا

ر مةةةةةت ببمةةةةة  المريبةةةةةاع التةةةةة  تيةةةةةين Prenniteneمتيةةةةةق مريةةةةةب البةةةةةر متمن ا
معيضةةةةة  بةةةةةايتر مةةةةةن مجمةةةةةي تمن متمةةةةةل  ةةةةة  ان ذراع اليةةةةةاربين المتصةةةةةش  

، 1بمجمي ةة  متمةةل يالتةة  تيةةين  ةة  مي ةةت ايرتةةي لمجمةةي ت  متمةةل اخةةرممن ا
1-Cاقزاحةةةة  اليمممايمةةةة   ر اق ان5.995ر تمتشةةةة  ايبةةةةر يتا ةةةة  اليتري مةةةة  ا

ر C-3، 5ا ل ةةةذ  الةةةذراع ا ةةةل حجبةةةا  مةةةن ذراع اليةةةاربين ال ر مةةة  المعيضةةة 
يتذا ما مختشا  ما تا ملاح ته    مريب ال ممتمشمن يمريةب اقمزيدمةيرمن 

ر يتةةةذا مع ةةة  اتةةةارة الةةةي C-3، 1ايبةةةر حجبةةةا  مةةةن  C-1ر اIsodureneا
يالت   د ت ةت   ةن خةري  اقختلاا    ال م اع الت  تتخذتا مجاممت المتمل 

المتمةةةةةل اليسةةةةة م   ةةةةةن مسةةةةةتيي الحشبةةةةة  اقريماتمةةةةة   شةةةةةملا س يتيةةةةةين اقزاحةةةةة  
ر جةةةةةزا بةةةةةالمشمين الشتةةةةةمن 317.1ر اC -4، 4اليمممايمةةةةة  لةةةةةذرت  اليةةةةةاربين ا

تيي ةةان ايرتةةي لمجمي ةة  متمةةل يبةةارا لمجمي ةة  متمةةل اخةةرى متةةاب   يمةةا تةةةا 
، 4ي ا يةةةب المةةةزمتمشمنر  ةةة  مر C-1، 5، 4ملاح تةةةه  ةةة  ذراع اليةةةاربين ا

5-C ر    مريب ال مممتمشةمنس يت  ةر  ماسةاع ا ةيال اقياصةر  ة  الجةديل
ر ان التغمةةر  ةة   ةةما ا ةةيال اقياصةةر يابتعةةاد   ةةن  ممةة  اقصةةرة  ةة  4ر ةةا ا

ر ي 3.5119ر اC1-C2جزم ة  الب ةزمن ميةةين ايبةر مةا مميةةن  ة  اقياصةةر ا
قزاحةةةةةةةةةةةةةةةةةةةةة  رس ان  ةةةةةةةةةةةةةةةةةةةةةما ا3.5113ر اC3-C4ر ي ا3.5107ر اC2-C3ا

اليمممايمةة  التجرمبمةة  تمتةةل معةةدل ال م ةةاع التةة  تتخةةذتا الجزم ةةاع المختشيةة ، 
ر تمتشة   ةما ازاحة  C-1، 1ي  C -3، 5لذل   ان يل من ذراع اليةاربين ا

يمممايمةةة  متتةةةاب   بسةةةبب الت ةةةا رس ان مةةةا م  بةةةق  شةةةي المريبةةةاع التةةة  تةةةا 
 ةة  حةةمن  لاحةة   م ا تةةت ا  ممةةا سةةبق ميةةين سةةارما   شةةي مريةةب اقمزيدمةةيرمن
ر تيةين C-1، 4   مريب الدميرمن ان اقزاح  اليمممايمة  لةذرت  اليةاربين ا
 ةة   C-4، 5ا   ةةد مجةةال يا ةةئ مبار ةة  مةةت متملات ةةا  ةة  مريبةةاع اخةةرى 

الةةةخر يالسةةةبب  ةةة  … ةةة  مريةةةب اليمةةةيممن اليةةةاذب  C-1، 4اقمزيدمةةةيرمن 
 ةةت ايرتةةي ل ةةا التةةداخلاع اليرا مةة  مةةت مجمةةي ت  المتمةةل  ةة  المي ان  ذلةة  تةةي

 ضةةلا   ةةن ان يجةةيد مريةةب الةةدميرمن بةةال م تمن المبم تةةمن قحبةةا  بسةةبب تةةاتمر 
الةر من  ةيق التةةيا ب  مجعةل حريةة  بريتي ةاع مجةةاممت المتمةل التةة  تعةا   مةةن 
تةةذا التةةاتمر مبمةةدة يتةةزاا ذراع اليةةاربين الحشبمةة  المعيضةة  الةةي مجةةال اي ةةا 

 ةةة  مريةةةب اقيرتةةةي زامشةةةمن ر مبار ةةة  مةةةت تشةةة  التةةة  تةةةا ملاح ت ةةةا 311.8ا
 ر جزا بالمشمينس310.0ا

 
يمتضةةة  مةةةن  ماسةةةاع ا ةةةيال اقياصةةةر ان ت ةةةا  تغمةةةرا  مشحي ةةةا   ةةة  ا ةةةيال 

ر يالتةة  تيةةين ا ةةةيل مةةن ببمةة  اقياصةةر بةةةمن C1-C2 ،C4-C5اقياصةةر ا
ذراع يةاربين الحشبةة س يتةةذا متيةةق مةةت  ةةما اليتا ةة  اقليتري مةة  يمةةت اتجةةا  د ةةت 

د تعةةةةةذر اجةةةةةراا  ماسةةةةةاع اليتا ةةةةة  اقليتري مةةةةة  يا ةةةةةيال مجةةةةةاممت المتمةةةةةلس لبةةةةة
اقياصةةر لمريبةةاع خماسةة  متمةةل ب ةةزمن يسداسةة  متمةةل ب ةةزمن بسةةبب تحةةدد 
البر ةةةام  المسةةةتخدا بعةةةدد معةةةمن مةةةن الةةةذراع، اق ا ةةةه مةةةن المتي ةةةت ان تيةةةين 
 مم ا مت ابب  مةت مةا تةا ملاح تةه  ة  المريبةاع السةابب س يمميةن اقسةتدقل 

ر اق ا   اليرا مة  التة  مسةبب ا تعةيم  مجةاممت المتمةل  شةي امضا   شي تاتم
ر Heat of Formationحشبةةة  الب ةةةزمن مةةةن خةةةلال  ةةةما حةةةرارة التيةةةيمن ا

-ر يالتةةةة  تةةةةا حسةةةةاب ا باسةةةةتخداا بر ةةةةام  الم ةةةةدي5الميضةةةةح   ةةةة  الجةةةةديل ا

يمشيسةةعرةوميلر  18.444 يرسةةزس  شةةي اخةةذ ا حةةرارة التيةةيمن لحشبةة  الب ةةزمن ا
 ا تاتمر اضا   مجاممت المتمل  شي الحشب  للاح  ا ما مش :يمرجت تا تابع 

  د اضا   مجمي   متمل  شي الحشب  االتيلةيمنر تة خي   ممة   ا ة  حةرارة 
يمشيسةةةةعرةوميلر تبرمبةةةةا  احةةةةرارة التيةةةةيمن لشتيلةةةةيمن تةةةة   4التيةةةةيمن بمبةةةةدار ا

يمشيسةةةةعرةوميلرس يان اضةةةةا   مجمي ةةةة  متمةةةةل تا مةةةة   شةةةةي الحشبةةةة   11.057
يمشيسةةةةعرةوميلر يمةةةةا تةةةةي  39ا ممةةةة  حةةةةرارة التيةةةةيمن بمةةةةا مبةةةةاربتةةةة خي   

، 38.114ميضةةةة   ةةةة  مريةةةةب الممتةةةةا يالبةةةةارا زامشةةةةمن التةةةة  حةةةةرارة تييم  ةةةةا ا
يمشيسةةةةعرةوميلر  شةةةةي التةةةةيال  يتيةةةةين  ممةةةة  حةةةةرارة التيةةةةيمن ليةةةةلا  38.778

المريبمن متبارب  بسبب  ماب  امل اق ا   اليرا م     يشم مةاس امةا مريةب 
يمشيسةةةعرةوميلر مةةةن يشم مةةةا  5زامشةةةمن   ةةةي ا ةةةل اسةةةتبرارم  بمبةةةدار ااقيرتةةةي 

يذلة  بسةبب اق ا ة  اليرا مة  ال اتجة  مةةن يجةيد مجمةي ت  متمةل  ة  المي ةةت 
 ايرتيس

ي  ةةةد اضةةةا   مجمي ةةة  متمةةةل تالتةةة  الةةةي الب ةةةزمن سةةةيا تةةة خي   ممةةة  حةةةرارة 
  يمشيسةةةعرةوميلر   ةةةد  مةةةاب تةةةاتمر  امةةةل اق ا ةةة 34التيةةةيمن بمةةةا مبةةةارب ا

 31.178اليرا مةةةةة  يتةةةةةذا مةةةةةا تةةةةةا ملاح تةةةةةه  عةةةةةلا   ةةةةة  مريةةةةةب المةةةةةزمتمشمن ا
يمشيسةةةعرةوميلر ي  ةةةدما تيةةةين ات تةةةمن مةةةن تةةةذ  المجةةةاممت التلاتةةة   ةةة  مي ةةةت 

يمشيسةعرةوميلر يتةذا مةا  5ايرتي  سيا تبشل من استبرارم  المريب بمبةدار ا
ه حصةةل  ةةة  مريةةب اليمةةةيممن اليةةاذب الةةةذي يجةةد ان  ممةةة  حةةرارة التيةةةيمن لةةة

يمشيسةةعرةوميلر امةةا  ةة  حالةة  يجةةيد مجةةاممت المتمةةل التلاتةة   ةة   37.081ا
ر  شةةي الحشبةة  يمةةا  ةة  مريةةب ال مممشمتةةمن  ةةان اسةةتبرارم  1، 1، 3الميا ةةت ا

يمشيسةةعرةوميلر  15.454 المريةةب سةةيا تبةةل بمبةةدار ايتةةر مةةن الضةةعا ا
التةةةة  تسةةةةةببه يجةةةةةيد مجمةةةةةي ت  متمةةةةةل  ةةةةة  المي ةةةةةت ايرتيسي  ةةةةةد زمةةةةةادة  ةةةةةدد 

يضةةةاع  شةةةي الحشبةةة  اقريماتمةةة  تصةةةب  اقمةةةير ايتةةةر تعبمةةةدا  ي ةةةد ميةةةين المع
ت الةة   يامةةل اخةةرى اضةةةا م   ضةةلا   ةةن  امةةل اق ا ةةة  اليرا مةة  يالتةة   ةةةد 
ميةةةين سةةةبب ا خةةةري  مجمي ةةة  متمةةةل  ةةةن مسةةةتيي الحشبةةة  اقريماتمةةة  يالةةةذي 
 مةةؤدي الةةي تتةةي   ةة  اقبعةةاد ال  دسةةم  لشحشبةة  اق ان تةةاتمر اق ا ةة  اليرا مةة 
مببةةةةي ياضةةةةحا  يتةةةةذا مةةةةا مميةةةةن ملاح تةةةةه   ةةةةد مبار ةةةة  مريبةةةةاع البةةةةرم متمن، 
اقمزيدمةةةيرمن يالةةةدميرمنس حمةةةث ان المريةةةب اقيل ا ةةةل اسةةةتبرارم  مةةةن الببمةةة  

يمشيسةةةعرةوميلر بسةةةبب ي ةةةيع  11.330يممشةةة  ا شةةةي  ممةةة  لحةةةرارة التيةةةيمن ا
ا  ةةةة  رس امةةةة5، 1، 1، 3مجةةةةاممت المتمةةةةل اقربعةةةة   مةةةةه بةةةةالميا ت المتجةةةةايرة ا

المةةةريبمن اقخةةةرمن  ةةةةان مريةةةب الةةةةدميرمن ممتشةةة  حةةةرارة تيةةةةيمن ا شةةةي ببشمةةةةل 
 38.519يمشيسةةةةةةعرةوميلر مبار ةةةةةة  مةةةةةةت مريةةةةةةب اقمزيدمةةةةةةيرمن ا 30.843ا

يمشيسةةةعرةوميلر ي ةةةةد ميةةةين سةةةةبب ذلةةةة  ان اق ا ةةة  التةةةة  تسةةةبب ا اربةةةةت مةةةةن 
مجةاممت المتمةل التة  تيةين  م ةا يةةل مجمةي تمن م يصةشتمن  ة  المي ةت ايرتةةي 

بعض ما    مريب الدميرمن ايبر من تش  الت  تسبب ا يجيد تةلاث مجةاممت ل
ر  ةةةةةة  مريةةةةةةب اقمزيدمةةةةةةيرمن احمةةةةةةث تيةةةةةةين 1، 1، 3متمةةةةةةل  ةةةةةة  الميا ةةةةةةت ا

المجمي ة  الرابعة  م يصةش   ةن المجةاممت التلاتة  اقخةرىر ي ة  تةذا المريةب 
ر  ةةةن مسةةةتيى C -1 ةةةد تخةةةر  احةةةدى مجةةةاممت المتمةةةل ا  ةةةد ذرة اليةةةاربين 

لي  تبشةل مةن مبةدار التةداخل مةت المجةاممت اقخةرى  ة  المي ةت ايرتةي الحشب  
 ل اس

من خلال ما تبدا ممين الخةري  بحصةمش  ميادتةا ان لعامةل اق ا ة  اليرا مة  
تاتمرا  يبمةرا   شةي اسةتبرارم  تةذ  المريبةاع  ضةلا   ةن التتةيتاع التة  محةدت ا 

بات ا من خةلال  ةما ا ةيال    اقبعاد ال  دسم  لشحشب  اقريماتم  ايالت  تا ات
رر يالتة  تةةؤتر بةديرتا  شةي  ةما اقزاحة  اليمممايمةة  4اقياصةر، الجةديل ر ةا ا

، يان تةةاتمر اضةةا   مجمي ةة  متمةةل  شةةي  ةةما حةةرارة 31-ل ةةيى ذراع اليةةاربين
 التييمن ميين ذا صي  جمعم     حال   ماب  امل اق ا   اليرا م س
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Abstract: 
This research work is devoted for the calculation of C-13 

chemical shift of saturated and aromatic cycloorganic 

compounds by employing additively rules method. 

Deviation between the calculated empirical Chemical 

shifts is used as an indication for the special effect. The 

results showed that the calculated chemical shift is 

consistent with the empirical values. Deviations are 

noticed in the position that experience Large steric 

interactions .The study proved that the value of the 

deviation resulted from the steric effect is additive 

Quantum mechanical methods have been used to 

calculate the electronic Density , bond length and heat of 

formations of the studied aromatic compounds . No 

correlation is found between the chemical shifts of 

toluenes and electronic densities. Deviation in the bond 

length and values of heat of formations are in the 

accordance with the chemical shifts value.

             

 


