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Quantum mechanical calculations of some hydrazones     

(Schiff 's bases) derived from benzoic acid hydrazide               

using the MINDO/3-FORCES model 
 

                          انكى نجعض يركجبد انهٍذرازوٌ )قىاعذ شف(  حسبثبد يٍكبٍَك

 فىرسٍس -2يٍ حبيض انجُسوٌك هٍذرازٌذ ثأسهىة انًٍُذو/ وانًشزقخ
 

 خؼفش حغ١ٓ ػٍٟ ٚ ٌؤٞ خبثش ػجذػٍٟ

 لغُ اٌى١ّ١بء , و١ٍخ اٌؼٍَٛ , خبِؼخ وشث٩ء
 

 

 انخلاصخ
فٟ حغبثبد ١ِىب١ٔه (MINDO/3-FORCES) فٛسع١ض -3احذٜ اٌطشق اٌشجٗ ردش٠ج١خ ٚ٘ٛ ّٔٛرج إٌّذٚ/ اعزخذاَرُ 

ح١ث رُ حغبة  اٌشىً (  II ٚ III ٚ IV ٚ V ٚ VI ٚا١ٌٙذساصٚٔبد اٌّشزمخ ِٕٗ (I)اٌىُ ٌدض٠ئبد )حبِغ اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ

ؽبلخ  , بد ا٨ٌىزش١ٔٚخ ، حشاسح اٌزى٠ٛٓ ,ػضَ ثٕبئٟ اٌمطتإٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ )أؽٛاي ا٤ٚاطش ٚاٌضٚا٠ب (, اٌشحٕبد ٚاٌىثبف

خٙذ اٌزؤ٠ٓ , ا٨ٌفخ ,  ,فدٛح اٌطبلخ (LUMO) ، ؽبلخ أٚؽؤ ِذاس خض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي (HOMO) أػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي

Uاٌم١بع١خاٌذ٠ٕب١ِى١خ اٌحشاس٠خ اٌذٚاي  ,ا٨ٌىزشٚف١ٍ١خ  ,ا٨ٌىزش١ٔٚخ , اٌىٙشٚعٍج١خ, ط٩ثخ اٌدض٠ئخ 
0

  ،H
0

،S
0

،G
0

 ٚ A
0

  ,

ا٨٘زضاص  رشخ١ض رشدداد ,وّب رُ رشدداد ا٨٘زضاص ٤شؼخ رحذ اٌحّشاءٚشذد ا٨ِزظبص اٌّمبثٍخ ٌٙبِٓ  3N-6حغبة

راد ل١ُ  ٥ٌٌىزشٚٔبد ٚلذ ٌٛحع اْ ا١ٌٙذساصٚٔبد اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ عبحجخ ٠ئبد اٌغزخ اٌّذسٚعخ ,دضٌى٩ٌ إٌبردخ ا٨عبع١خ 

خ اٌى١ّ١بئ١خ ٚا٨ٌىزشٚف١ٍ١خ ِٓ رٍه اٌّؼٛػخ ثّدبِغ دافؼخ ثاٌظ٩, اٌىٙشٚعٍج١خ , فدٛح اٌطبلخ  ,طتاوجش فٟ ػضَ ثٕبئٟ اٌم

 .اٌم١بع١خ,وّب اْ ٌٙب ل١ُ اػٍٝ ٌٍذٚاي اٌذ٠ٕب١ِى١خ اٌحشاس٠خ , ا٨ اْ ا٨خ١شح ٌٙب لبث١ٍخ اػٍٝ ٌفمذاْ ا٨ٌىزشٚٔبد ٥ٌٌىزشٚٔبد 
 

Abstract 
Quantum mechanical calculations by the one of semi-empirical method  (MINDO/3-

FORCES) model were applied for (Hydrazones molecules (II,III,IV,V,VI) derived from benzoic 

acid hydrazide (I) ) The equilibrium geometries (lengths of bonds and angles) , charge and 

electron densities  ،heats of formation  ،dipole moments , energies of HOMO and LUMO orbital 

, energy gab،ionization potential ،electron affinity , electronegativity , chemical hardness , 

electrophilicity ,  the standard thermodynamics functions  U
0

  ، H
0

  ، S
0
 ،G

0
 and A

0
 and the 3N-6 

fundamental vibration frequencies  along  with their  corresponding IR absorption intensities 

were calculated . The assignment for each one of the fundamental frequences were also 

estimated , for all the 6 molecules was  shown that hydrazones substituted with strong electron-

withdrawing group has the higher values dipole moments , energy gab , electronegativity , 

chemical hardness and electrophilicity from that has substituentes electron releasing group but 

the latest has a higher portability the loss and gain electrons and the higest of all standard 

thermodynamics functions. 
 

          Introductionانًقذيخ
 

 (-C=N-) (azomethine) اٌّشوجبد اٌحب٠ٚخ ػٍٝ ِدّٛػخ اص١ِٚث١ٓ
(1)

 ٚاٌزٟ حؼشد اٚي ِشح ِٓ لجً اٌؼبٌُ ٘ٛوٛ شف

(Hugo Schiff) ( َٚرٌه ِٓ رىبثف ثغ١ؾ ث١ٓ ا٨ٌذ٠ٙب٠ذاد اٚ اٌى١زٛٔبد ِغ ا١ِ٨ٕبد ا١ٌٚ٨خ ا١ٌ٨فبر١خ اٚ ا٨سِٚبر١خ 1864ػب , )
(2,3)

ثٛطفٙب ِدّٛػخ فؼبٌخ فٟ اٌى١ّ١بء اٌؼؼ٠ٛخ ٚفٟ ثؼغ ا٨ح١بْ رفٛلٙب ِٓ ح١ث  (C=O) , أخزد رٕبفظ ِدّٛػخ اٌىبسث١ًٔٛ 

لبث١ٍزٙب ػٍٝ رى٠ٛٓ اٌّؼمذاد 
(4)

ٟ حبي رىبثف ١٘ذساص٠ذاد اٌحٛاِغ ِغ اٌذ٠ٙب٠ذاد فٟ ِز٠جبد ٩ِئّخ فؤْ ٔٛارح اٌزىث١ف . ٚف 

 (Hydrazones) رذػٝ ا١ٌٙذساصٚٔبد
(5)

 ظب٘شحٚرّزبص ا١ٌٙذساصٚٔبد اٌّشزمخ ِٓ اٌذ٠ٙب٠ذاد اسِٚبر١خ  ثبعزمشاس٠زٙب اٌؼب١ٌخ ٔز١دخ 

 (Conjugation) اٌزجبدي
(6 )

 . ٠ذاد ا١ٌفبر١خِمبسٔخ ِغ رٍه اٌّشزمخ ِٓ اٌذ٠ٙب

ٚاٌفطش٠بدٚ٘زٖ اٌّشوجبد ِٚشزمبرٙب ٠ّىٓ اعزخذاِٙب وّؼبداد ٌٍجىزش٠ب 
(7)

ٚػ٩ٚح ػٍٝ رٌه فمذ اعزخذِذ اٌىث١ش ِٓ لٛاػذ  

شف فٟ اٌّدب٨د اٌطج١خ ٚاٌظ١ذ١ٔ٨خ 
(8)

٧ٌدساسوّؼبداد ٌٍغشؽبْ ِٕٚشطخ  
(9ٚ10 )

, وّب ٚلذ ٌؼجذ لٛاػذ شف دٚسا ٘بِب فٟ 

رشىً ثغٌٙٛخ ِؼمذاد ِغزمشح ِغ ِؼظُ اٌؼٕبطش ا٨ٔزمب١ٌخ  ٚرؼفٟ خٛاص ثب٠ٌٛٛخ١خ ٚطٕبػ١خ  ٤ٔٙبٌزٕبعم١خ رط٠ٛش اٌى١ّ١بء ا

ِّٙخ خذا ٌٍّؼمذاد اٌّحؼشح 
(11 )

. 
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بعزخذاَ ٚفٟ ثحثٕب ٘زا رُ اخشاء حغبثبد ١ٌّىب١ٔه اٌىُ ٌحبِغ اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ ٚثؼغ ا١ٌٙذساصٚٔبد اٌّشزمخ ِٕٗ ث

اٌشجٗ ردش٠ج١خاٌطش٠مخ إٌظش٠خ 
(12)

 (MINDO/3-FORCES) ٗٚاٌزٟ الزشحذ ِٓ لجً شٕشً ٚخّبػز
(13)

ح١ث رُ فٟ ٘زا  

اٌّمذِخ ِٓ لجً د٠ٛاس ٚخّبػزٗ  (MINDO/3)  إٌّٛرج اٌذِح ِب ث١ٓ ؽش٠مخ أٌــــــ
(14)

-ٌحً ِؼبدٌخ ششٚدٔىش ثظ١غخ سٚرٙبْ 

١ٍخ ثذ٨ٌخ ا٦حذاث١بد ٌزسارٙب فٛن ِغ ؽش٠مخ اٌمٜٛ ٌج٨ٛٞ ٨شزمبق اٌطبلخ اٌى -٘بي ٚ٘بسرشٞ
(15)

ٚرٌه ثبعزخذاَ أعٍٛة ِٛسربن  

فـٟ ػّـــ١ٍخ رخف١غ اٌطبلخ   (Murtgh-Sargent) ٚعبسخٕذ
(16)

. ٚاٌٙذف ِٓ ٘زٖ اٌذساعخ ٘ٛ ِؼشفخ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ، 

ٚاٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ , رشدداد ا٨٘زضاص ٚشذد حشاسح اٌزى٠ٛٓ , اٌذٚاي اٌثشِٛد٠ٕب١ِى١خ اٌم١بع١خ ,ػضَ ثٕبئٟ اٌمطت , اٌشحٕبد 

، ؽبلخ أٚؽؤ ِذاس خض٠ئٟ  (HOMO) ا٨ِزظبص ٤شؼخ رحذ اٌحّشاء اٌّمبثٍخ ٌٙب وّب رُ حغبة ؽبلخ أػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي

(Koopman's Theory) ِٚٓ ؽبلخ اٌّذاساد ٚحغت ٔظش٠خ وٛثّبْ (LUMO) غ١ش ِشغٛي
(17,44)

)ٚاٌزٟ رٕض ػٍٝ اْ ؽبلخ 

ٌزؤ٠ٓ ا٨ٌٚٝ ٌٍٕظبَ اٌدض٠ئٟ رغبٚٞ رمش٠جب ؽبلخ اػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي ثؼىظ ا٨شبسح , ٚاْ ؽبلخ ا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ رغبٚٞ ا

رُ حغبة ) خٙذ اٌزؤ٠ٓ , ا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ , اٌىٙشٚعٍج١خ رمش٠جب ؽبلخ اٚؽؤ ِذاس خض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي ٚثؼىظ ا٨شبسح ( 
(18 )

 ,

 II , III )صٚٔبد اٌّشزمخ ِٕٗاٚا١ٌٙذس I ١٘ذساص٠ذ اٌجٕض٠ٚهفدٛح اٌطبلخ ٚ ا٨ٌىزشٚف١ٍ١خ( ٌٍدض٠ئبد )حبِغ ط٩ثخ ١ٌٚٛٔخ اٌدض٠ئخ ,

, IV , V , VI(ًٚثب٨ػزّبد ػٍٝ ٔظش٠خ اٌّدّٛػخ )1شى (Group Theory) 
(19 )

ٚخذ اْ خ١ّغ اٌدض٠ئبد اٌّذسٚعخ رٕزّٟ اٌٝ 

فؼ٩ً ػٓ حغبة اٌّغبّ٘خ  (DRAW MOL) ا٨عزؼبٔخ ثجشٔبِح اٌشعٌُٚغشع رشخ١ض اٌزشدداد رّذ  (C1) ِدّٛػخ إٌمطخ

ٚرؼزجش ٘زٖ اٌطش٠مخ ِٓ افؼً اٌطشق ٚاعشػٙب ار رشزك اٌمٛح اشزمبلب ػذد٠ب  3N-6)اٌدضئ١خ ٌىً رسح فٟ إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ ٚ ثؼذد )

ٚاحذا, ف٩ِدبي ٌزىشاس اٌخطؤ اٌّحزًّ 
)20 )

ث١ٓ إٌزبئح اٌّحغٛثخ  اٌّمبسٔخش٠مخ ِٓ خ٩ي ٚلــــذ رُ اٌزٛطً إٌٝ ِؼشفخ دلخ ٘زٖ اٌط

ِٓ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٚؽشق اٌحغبة ا٤خشٜ ٚاٌزٞ اثجذ ِٚٓ خ٩ي حغبة اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌدض٠ئبد 
(21)

اْ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٟ٘ ا٤فؼً رج١ٓ 

فٟ اٌدضء اٌّزؼٍك ثحغبة رشدداد ؽ١ف ا٤شؼخ رحذ اٌحّشاء ٚثبْ ٔزبئدٗ ٟ٘ ا٤لشة ٌٍم١ُ اٌزدش٠ج١خ ِمبسٔخ ثبٌٕزبئح اٌّؼزّذح ػٍٝ  

ؽشق حغبة اخشٜ 
(22 )

. 
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Benzoic acid hydrazideC7H8N2O(I) 

(E)-Nʹ-(4-dimethylamino-benzylidene)benzohydrazideC16H17N3O      (II) 

(E)-Nʹ-(4-nitrobenzylidene)benzohydrazideC14H11N3O3(III) 

 
(E)-Nʹ-(4-methoxybenzylidene)benzohydrazide                           C15H14N2O2(IV) 

(E)-Nʹ-(2-hydroxy-4-methoxybenzylidene)benzohydrazide           C15H14N2O3   (V) 

(E)-Nʹ-(2,4-dimethoxybenzylidene)benzohydrazideC16H16N2O3 (VI) 

ٌٍٕزبئح اٌّغزحظٍخ ِٓ ثشٔبِح اٌحغبة( اٌشىً اٌفشاغٟ ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ ِغ رشل١ُ اٌزساد ٚفمبً 1)شىً   

فٛسع١ض -١ِ3ٕذٚ/  
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            Results and discussionانُزبئج وانًُبقشخ
 Balanced Geometric Figure(low energy))انشكم انهُذسً انًزىازٌ )الأقم انطبقخ

 

رُ فٟ ٘زا اٌجحث دساعخ ا٨ثؼبد ث١ٓ اٌزساد فٟ اٌدض٠ئبد راد ا٨شىبي إٌٙذع١خ ا٨لً ؽبلخ ح١ث رُ حغبة اؽٛاي ا٨ٚاطش ثٛحذح 

 ٟـٛي فـذ ا٨ؽـبٔـو (N-N) اْ ؽٛي ا٨طشح ,ٚلذ ٌٛحع ٌد١ّغ اٌدض٠ئبد اٌّذسٚعخ , (1ٔىغزشَٚ( وّب ِج١ٓ فٟ )اٌدذٚي)ا٨

ٚلذ , (V>VI>II>IV>III) بد اٌّؼٛػخـئـٛاي اٌدض٠ـذ اؽـذسخـ( ٚرِؼـٛػ١ٗشـذ )اٌغـذساص٠ـه ١٘ـض٠ٚـٕـغ اٌجـخ حبِـئـخض٠

ٚرذسخٙب ثبٌمٛح ٚوزٌه  ٌىزشٚٔبد٠ٌ٥ؼٛد اٌغجت اٌٝ اخز٩ف اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ ػٍٝ اٌحٍمخ ا٨سِٚبر١خ وٛٔٙب )عبحجخ اٚ دافؼخ ( 

-C) ثبٌشىً اٌفشاغٟ ٌٍّشوت وىً , وّب اْ اؽٛاي اٚاطش رزؤثشِٛلغ اٌزؼ٠ٛغ اْ وبْ فٟ اٌّٛلغ ثبسا اٚ اٚسثٛ ٚوزٌه  ٨خز٩ف

C) فٟ اٌحٍمخ ا٨سِٚبر١خ اٌّؼٛػخ ٚاٌّدبٚسح ٌّٛلغ اٌزؼ٠ٛغ فٟ اٌدض٠ئخ  (II) ٚاٌّؼٛػخ ثّدّٛػخ ثٕبئٟ ِث١ً ا١ِٕٛ اٌذافؼخ

, ِّٚب ٠ذػُ ٘زا اٌزفغ١ش اْ  ٧ٌٌىزشٚٔبداٌغبحجخ  (NO2-) ض٠ئخ اٌحب٠ٚخ ِدّٛػخ إٌب٠زشٚثبٌش١ٔٓ رىْٛ اؽٛي ِٓ ٔظ١شرٙب فٟ اٌد

  (II) . اؽٛي ثىث١ش ِٓ ٔظ١شرٙب فٟ اٌدض٠ئخ (III) فٟ اٌدض٠ئخ (C15-N18) ؽٛي اطشح

 اٌّؼٛػخ( اْ رغٍغً اٌضٚا٠ب اٌزٟ رّشوضد ػ١ٍٙب اٌّدّٛػخ 1فّٓ ٩ِحظخ )اٌدذٚياٌزآطشاِب ثبٌٕغجخ ٌم١ُ صٚا٠ب 

(C14C15C16) ٍٟلذ رذسخذ فٟ ل١ّٙب وّب ٠ :  (VI>V>IV>III>II)  أِب اٌضٚا٠ب اٌّدبٚسح ٌضٚا٠ب ِٛلغ اٌزؼ٠ٛغ فىبٔذ ل١ّٙب

ػٕذِب رمً احذا٘ب ثغت اٌّؼٛع  ٖدبٚسزػٍٝ اٌؼىظ ِٓ اٌزشر١ت اػ٩ٖ ثبٌؼجؾ , ٚرٌه ِزٛلغ ففٟ اٌحٍمخ اٌٛاحذح ثبٌٕغجخ ٌٍضٚا٠ب اٌّ

ٌضٚا٠ب اٌّدبٚسح ٌٙب ٌزؼ٠ٛغ اٌشذ اٌحبطً ػٍٝ اٌحٍمخ , اِب ثبٌٕغجخ ٌٍزشر١ت فٟ اٞ ِٓ اٌحبٌز١ٓ اػ٩ٖ  ف١ؼٛد اٌٝ ػ١ٍٙب رىجش ل١ّخ ا

اٌٝ حدّٙب ِٚٛلؼٙب )ثبسا ٚاٚسثٛ ( , فمذ  ٧ٌٌىزشٚٔبرجب٦ػبفخاخز٩ف رؤث١ش اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ ِٓ ح١ث اٌحث اٌغبحت ٚاٌذافغ 

ِدّٛػخ عبحجخ رىْٛ اوجش ِٓ رٍه اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ دافؼخ . ِٚٓ رٌه ٔغزٕزح اْ اٌشىً  ٌٛحع اْ اٌضٚا٠ب اٌزٟ رزّشوض ػ١ٍٙب

إٌٙذعٟ ٠زغ١ش رجؼب ٌّٛلغ اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ  ٚحدّٙب ٚحثٙب )اٌغبحت ٚاٌذافغ ( ٚط٢ٛ اٌٝ اٌشىً إٌٙذعٟ ا٨وثش اعزمشاسا رٚ 

زب٨د ثح١ث ٠ىْٛ فٟ حذٖ ا٨دٔٝ ِّب ٠ؤدٞ اٌٝ رغ١ش فٟ ل١ُ اٌطبلخ ا٨لً , ٚ٘ٛ اٌشىً اٌزٞ ٠حظً ف١ٗ الً رٕبفش ث١ٓ ا٨ٚسث١

اٌضٚا٠ب ٚاؽٛاي ا٨ٚاطش
(45)

 . 

 

 ٌٍدض٠ئبد اٌّذسٚعخ (( ثؼغ اؽٛاي ا٨ٚاطش)ثب٨ٔىغزشَٚ( ٚثؼغ اٌضٚا٠ب )ثبٌذسخخ1خذٚي)

 
C16H16N2O3  (VI) C15H14N2O3  (V) C15H14N2O2 (IV) C14H11N3O3  (III) C16H17N3O   (II) C7H8N2O   (I) 

Mindo/

3 
-forces 

Geometri
c 

paramete

r 

Mindo/

3 
-forces 

Geometri
c 

paramete

r 

Mindo/

3 
-forces 

Geometri
c 

paramete

r 

Mindo/

3 
-forces 

Geometric 

parameter 

Mindo/

3 
-forces 

Geometric 

parameter 

Mindo/

3 
-forces 

Geometric 

parameter 

1.366 C7 – N8 1.367 C7 – N8 1.367 C7 – N8 1.372 C7 – N8 1.367 C7 – N8 1.105 C1 – H11 

1.218 C7 – O9 1.219 C7 – O9 1.217 C7 – O9 1.215 C7 – O9 1.217 C7 – O9 1.405 C2 – C3 

1.293 N8 – N10 1.307 N8 – N10 1.291 N8 – N10 1.287 N8 – N10 1.292 N8 – N10 1.105 C2 – H12 

1.272 N10 – C11 1.272 N10 – C17 1.271 N10 – C11 1.049 N8 – H26 1.051 N8 – H26 1.425 C3 – C4 

1.480 C11 – C12 1.419 C11 – C12 1.482 C11 – C12 1.267 N10 – C11 1.271 N10 – C11 1.107 C3 – H13 

1.429 C12 – C13 1.103 C11 – H27 1.428 C12 – C13 1.487 C11 – C12 1.480 C11 – C12 1.425 C4 – C5 

1.445 C12 – C17 1.421 C12 – C13 1.423 C12 – C17 1.403 C13 – C14 1.398 C13 – C14 1.507 C4 – C7 

1.396 C13 – C14 1.320 C12 – O19 1.399 C13 – C14 1.421 C14 – C15 1.432 C14 – C15 1.405 C5 – C6 

1.426 C14 – C15 1.104 C13 – H28 1.423 C14 – C15 1.421 C15 – C16 1.431 C15 – C16 1.107 C5 – H14 

1.415 C15 – C16 1.320 C14 – O18 1.418 C15 – C16 1.434 C15 – N18 1.399 C15 – N18 1.105 C6 – H15 

1.319 C15 – O18 1.424 C15 – C16 1.328 C15 – O18 1.404 C16 – C17 1.403 C16 – C17 1.359 C7 – N8 

1.423 C16 – C17 1.484 C15 – C17 1.406 C16 – C17 1.226 N18 – O19 1.427 N18 – C19 1.218 C7 – O9 

1.340 O18 – C19 0.951 O18 – H31 1.339 O18 – C19 1.227 N18 – O20 1.427 N18 – C20 1.322 N8 – N10 

119.8 <C14C15C16 119.4 <C11C12C13 119.0 <C14C15C16 117.7 <C14C15C16 114.8 <C14C15C16 116.0 <C3C4C5 

118.3 <C13C14C15 119.1 <C12C11C16 119.3 <C13C14C15 120.7 <C13C14C15 121.9 <C13C14C15 122.7 <N8C7O9 

 

    Electron densities انكثبفبد الانكزروٍَخ
 

بٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌٍزساد فٟ اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ , ٩ٔحع ث( ٚاٌخبص 2ِٓ خ٩ي اعزمشاء إٌزبئح اٌّحغٛثخ فٟ )اٌدذٚي

اٌٝ رؤث١ش اٌّدب١ِغ  ٠ؼٛد اٌغجت فٟ رٌه : (V>VI>II>IV>III>I) خبء (N10) زشٚخ١ٓب٠رشر١ت اٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌزسح إٌاْ 

اٌذافؼخ ح١ث رؼزجش ِدب١ِغ ِٕشطخ ٌٍحٍمخ ا٨سِٚبر١خ رض٠ذ اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ٚاٚسثٛ ِٚٓ ثُ ػٍٝ اطشح لبػذح شف 

ٚوزٌه فٟ اٌّشوت ا٨عبعٟ  ٥ٌٌىزش١ٔٚبدزشٚخ١ٓ ٚػٍٝ اٌؼىظ فٟ اٌّدب١ِغ اٌغبحجخ ب٠اٌّضدٚخخ ِّب ٠ض٠ذ ِٓ اٌىثبفخ ػٍٝ إٌ

زشٚخ١ٓ ِّب ٌٍّشوجبد ا٨خشٜ اٌّؼٛػخب٠غ١ش ِؼٛع رىْٛ الً وثبفخ ٌزسح إٌاٌ
(46)

. 

 (III>II>IV>VI>V)  اِب ثبٌٕغجخ ٌٍىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌزسح اٌىبسثْٛ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ِٓ اٌحٍمخ ا٨سِٚبر١خ اٌّؼٛػخ

٩ٔحع أخفبع اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌزساد (V>VI)  ( رذسخذ5,6ث١ّٕب وثبفخ رسح اٌىبسثْٛ فٟ اٌّٛلغ اٚسثٛ ٌٍّشوج١ٓ )

٠ؼٛد اٌغجت اٌٝ وْٛ اٌّدب١ِغ   ٚٚرضداد وثبفزٙب ح١ّٕب رشرجؾ ثّدب١ِغ عبحجخ  ٥ٌٌىزش١ٔٚبداٌىبسثْٛ اٌّشرجطخ ثّدب١ِغ دافؼخ 
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رسح اٌىبسثْٛ اٌّشرجطخ  اٌذافؼخ رؼزجش ِٕشطخ ٌٍحٍمخ  ا٨سِٚبر١خ رض٠ذ اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌّٛلغ اٚسثٛ ٚثبسا فٟ ح١ٓ رمً ػٍٝ

رّٕح اٌحٍمخ ا٨سِٚبر١خ  ثب٦ٌىزشٚٔبدثٙب , ث١ّٕب اٌّدب١ِغ اٌغبحجخ ِثجطخ ػؼ١فخ ٌٍحٍمخ ا٨سِٚبر١خ ح١ث رؼزجش ِدب١ِغ غ١ٕخ 

ب ا٨ٌىزشٚٔبد ثٛاعطخ اٌش١ٔٓ ٚرمًٍ ِٓ اٌىثبفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ٚاسثٛ ث١ّٕب رضداد ػٍٝ رسح اٌىبسثْٛ اٌّشرجطخ ثٙ

ِجبششح
(47 )

. 
 

 ( ثؼغ اٌىثبفبد ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌّذاساد اٌزساد اٌخبسخ١خ ٌٍدض٠ئبد2خذٚي)

 

  Heat of formation         (ΔHf)حرارح انزكىٌٍ
 

 رش١ش اٌٝ ٚخٛد اخز٩ف فٟ ل١ُ حشاسح اٌزى٠ٛٓ ٚحغت اٌزغٍغً اٌزبٌٟ (3إْ ٩ِحظخ إٌزبئح اٌّغزحظٍخ ِٓ اٌحغبة )خذٚي

(II>III>I>IV>VI>V) ٚ٘زا ٠ش١ش اٌٝ اْ اٌدض٠ئخ  (V) ٟٚاٌّؼٛػخ ثّدّٛػخ ١ِثٛوغٟ فٟ اٌّٛلغ ثبسا ِٚدّٛػخ ١٘ذسٚوغ

فٟ اٌّٛلغ اٚسثٛ ٟ٘ ا٨وثش اعزمشاسا ح١ث وٍّب وبٔذ حشاسح اٌزى٠ٛٓ الً وبْ اٌّشوت اوثش اعزمشاسا 
(23)

. ٚػٍٝ ِب ٠جذٚ إْ ٘زا  

اٞ اوثش اعزمشاسا ِٓ اٌّشوت ا٨عبعٟ  ا٨خز٩ف أػ٩ٖ ٠ؼٛد إٌٝ اْ اٌّشوت اٌّؼٛع ثّدب١ِغ دافؼخ ٠ىْٛ الً ل١ّخ حشاسح رى٠ٛٓ

ػبًِ ا٨ػبلخ اٌفشاغ١خ  رؤث١شٚ٘زا ثذٚسٖ اػٍٝ اعزمشاسا ِٓ اٌّشوت اٌّؼٛع ثّدب١ِغ عبحجخ , ٚوزٌه ٩ٔحع اْ  (I) اٌغ١ش ِؼٛع

 .خؼٍٗ ا٨لً اعزمشاسا ٚاػٍٝ ثىث١ش ِٓ ل١ُ حشاساد اٌزى٠ٛٓ ٌجبلٟ اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ(II) فٟ اٌّشوت
 

 Dipole moments         (µ) انقطتعسو ثُبئً 
 

 :رظٙش فٟ اٌزذسج اٌزبٌٟٚ( إٌٝ اٌزغ١ش اٌٍّحٛظ  فٟ ل١ُ ػضَ ثٕبئٟ اٌمطت وّب 3رش١ش اٌم١ُ اٌّحغٛثخ )خذٚي

(I>III>II>V>IV>VI)  ٠ؼٛد اٌغجت فٟ رٌه إٌٝ  رؤث١ش ٔٛع اٌّؼٛع ِٚٛلؼٗ اٌزٞ ٠ٕزح ػٕٗ حظٛي اخز٩ف فٟ شحٕبد

اٌّشوجبد ٚاٌشىً اٌفشاغٟ ٌٙب  ٚرٌه ػٍٝ أعبط إْ ػضَ ثٕبئٟ اٌمطت ٠ؼزّذ ثظٛسح سئ١غ١خ ػٍٝ وً ِٓ اٌشحٕبد ٚاٌجؼذ ث١ٓ 

اٌزساد 
(24)

 : 1, وّب فٟ اٌّؼبدٌخ 

 

 i iq r                                                                        µ  

 

 . ٠ش١ش إٌٝ اٌّغبفخ ث١ٓ اٌزساد (r)٠ّثً اٌشحٕخ ث١ّٕب اٌشِض (q)  : ح١ث إْ

 

C16H16N2O3  (VI) C15H14N2O3  (V) C15H14N2O2 (IV) C14H11N3O3  (III) C16H17N3O   

(II) 

C7H8N2O   (I) 

Electron 

density 
Atom 

Symbol 
Electron 

density 
Atom 

Symbol 
Electron 

density 

Atom 

Symbol 

Electron 

density 
Atom 

Symbol 
Electron 

density 
Atom 

Symbol 
Electron 

density 

Atom 

Symbol 

3.971 C1 3.974 C1 3.970 C1 3.969 C1 3.970 C1 3.971 C1 

4.004 C2 4.005 C2 4.005 C2 4.003 C2 4.004 C2 4.003 C2 

3.963 C3 3.957 C3 3.962 C3 3.958 C3 3.962 C3 3.958 C3 

4.096 C4 4.095 C4 4.098 C4 4.099 C4 4.097 C4 4.096 C4 

3.955 C5 3.967 C5 3.953 C5 3.958 C5 3.955 C5 3.960 C5 

4.006 C6 4.004 C6 4.006 C6 4.003 C6 4.006 C6 4.003 C6 

3.389 C7 3.415 C7 3.388 C7 3.382 C7 3.388 C7 3.378 C7 

5.094 N8 5.108 N8 5.096 N8 5.100 N8 5.095 N8 5.124 N8 

6.566 O9 6.563 O9 6.561 O9 6.553 O9 6.562 O9 6.565 O9 

5.003 N10 5.065 N10 4.996 N10 4.974 N10 4.997 N10 4.970 N10 

3.874 C11 4.237 C11 3.913 C11 3.954 C11 3.911 C11 1.004 H11 

4.166 C12 3.527 C12 4.031 C12 3.925 C12 4.030 C12 .998 H12 

3.881 C13 4.307 C13 3.942 C13 4.008 C13 3.943 C13 1.009 H13 

4.203 C14 3.548 C14 4.122 C14 3.936 C14 4.096 C14 1.011 H14 

3.529 C15 4.166 C15 3.607 C15 4.162 C15 3.823 C15 .998 H15 

4.329 C16 3.872 C16 4.143 C16 3.936 C16 4.097 C16 .992 H16 

3.537 C17 3.842 C17 3.936 C17 4.008 C17 3.942 C17 .980 H17 

6.419 O18 6.438 O18 4.422 O18 3.891 N18 5.114 N18 .979 H18 

3.566 C19 6.416 O19 3.560 C19 6.574 O19 3.818 C19  

6.415 O20 3.568 C20 1.005 H20 6.577 O20 3.819 C20 

3.570 C21 1.007 H21 1.000 H21 1.002 H21 1.005 H21 

1.006 H22 1.001 H22 1.014 H22 .996 H22 1.000 H22 

1.000 H23 1.007 H23 1.005 H23 1.010 H23 1.014 H23 

1. 014 H24 1.016 H24 .999 H24 1.009 H24 1.006 H24 
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    Orbital energies انطبقبد انًذارٌخ
 

ٚؽبلخ اٚؽؤ ِذاس خض٠ئٟ غ١ش  (HOMO) ِٓ اٌطبلبد اٌّذاس٠خ ٘ٛ ِؼشفخ ؽبلخ اػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي ِب ٠ّٕٙبإْ 

٠ّىٓ ِؼشفخ لبث١ٍخ اٌدض٠ئخ ػٍٝ فمذاْ ا٨ٌىزشٚٔبد )ػ١ٍّخ اوغذح ( ,  (HOMO) . فّٓ ؽبلخخذافٟٙ  ِّٙخ  , (LUMO) ِشغٛي

)ػ١ٍّخ اخزضاي( ٥ٌٌىزش١ٔٚبدرّىٕٕب ِٓ ِؼشفخ لبث١ٍخ اٌدض٠ئخ ػٍٝ اوزغبثٙب  (LUMO) ٚ ؽبلخ
(25)

, ٚا٤ُ٘ ِٓ رٌه فؤْ فدٛح  

 ا٦عزمشاس٠خٚاٌزٟ رّثً اٌفشق ث١ٓ ؽبلزٟ اػٍٝ ِذاس ِشغٛي ٚاٚؽؤ ِذاس غ١ش ِشغٛي  رج١ٓ ِذٜ  (Energy gap) اٌطبلخ

اٌى١ّ١بئ١خ ٌٍدض٠ئخ 
(27,26 )

. 
 

  HOMO energies  (HOMO)طبقخ اعهى يذار جسٌئً يشغىل
 

ٌٙب اػٍٝ لبث١ٍخ  (II) ِٕٚٗ ٩ٔحع اْ اٌدض٠ئخ (II>VI>V>IV>III>I) اٌزشر١ت اٌزبٌٟ )3أظٙشد ٔزبئح اٌحغبة )اٌدذٚي

٠ؼٛد اٌغجت فٟ رٌه ٌزؼ٠ٛغ ٚا٨ٌىزشٚٔبد )ػ١ٍّخ اوغذح( ٌىٛٔٗ ٠ّزٍه اػٍٝ ل١ّخ ٌطبلخ اػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي  اٌْفمذ

ل٠ٛخ ػ١ٍٗ , ث١ّٕب اٌّشوت ا٨عبعٟ اٌغ١ش ِؼٛع اٞ حبِغ اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ ٘ٛ ا٨لً ل١ّخ  ٥ٌٌىزشٚٔبدِدّٛػخ دافؼخ 

ًٌ(HOMO) ا٨ٌىزشٚٔبد ٚخبء ثؼذٖ ثبٌزشر١ت اٌّشوت اْٚرٌه ٠ذي ػٍٝ ػؼف ١ٍِٗ ٌفمذ (III)  ِؼٛػٗٚاٌزٞ ٠ّزٍه ِدّٛػخ 

ٛح دفغ وً ِٕٙب ل٠ٛخ ٠ٚؤرٟ ثبٌزذسج رجبػب ثبلٟ اٌّشوجبد ٚ حغت ل ٥ٌٌىزشٚٔبدعبحجخ 
(18 )

. 
 

  LUMO energies         (LUMO)طبقخ أوطأ يذار جسٌئً فبرغ
 

غ١ش ِشغٛي ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ وّب  خض٠ئٟ ٠ىْٛ اٌزذسج فٟ ل١ُ ؽبلبد اٚؽؤ ِذاس (3ِٓ ٩ِحظخ )اٌدذٚي

ٍٟ٠(V>VI>II>I>IV>III)٩ِحظخ اٌزشر١ت اػ٩ٖ ٠زؼح اْ اٌدض٠ئخ ِٓٚ (III)  ٌٙب اوجش لبث١ٍخ ٨وزغبة ا٨ٌىزشٚٔبد )ػ١ٍّخ

ا٨ثش فٟ رٌه  ٥ٌٌىزشٚٔبدٚلذ ٠ىْٛ ٌٍّدّٛػخ اٌغبحجخ  (LUMO) ,رّزٍه الً ؽبلخ ٤ٔٙباخزضاي( 
(18 )

. ثُ رزذسج ثبلٟ اٌّشوجبد 

 . (V) لبث١ٍزٙب ػٍٝ اوزغبة ا٨ٌىزشٚٔبد ٚط٨ٛ ٌٍّشوت ثبٔخفبعرجبػب 
 

 Energy gap(E(HOMO-LUMO))فجىح انطبقخ

اٌدض٠ئخ ٚ ٌد١ّغ اٌّشوجبد ػٕذِب ٠ىْٛ فشق اٌطبلخ ث١ٓ اػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي ٚأٚؽؤ ِذاس  ٤ثبسحٟ٘ الً ؽبلخ ٨صِخ 

فبسؽ وج١ش ١ّ٠ً اٌّشوت ٥ٌعزمشاس٠خ 
(30,31)

اٌفشق اٌطبلٟ  ثبٔخفبعٚرمً فؼب١ٌزٗ ٚثبٌؼىظ رضداد فؼب١ٌخ اٌّشوت ٚرمً اعزمشاس٠زٗ  

 :2ّب فٟ اٌّؼبدٌخو ث١ٓ اٌّذاس٠ٓ
    

              Egap= EHOMO - ELUMO ……………………[2]   

ِٚٓ اٌدذٚي ٠زؼح : (III>I>IV>V>VI>II) ( فؤْ اٌّشوجبد رزذسج فٟ ِذٜ اعزمشاس٠زٙب وّب 3ٍٟ٠ِٚٓ ٩ِحظخ )خذٚي

اٌجٕض٠ٚه ١٘ذساص٠ذ ٔفغٗ  حبِغ (I)ٚاٌّؼٛع ثّدّٛػخ ٔب٠زشٚ ٘ٛ اوجش فشق ؽبلٟ )اوثش اعزمشاس( ِٓ ِشوت (III) اْ اٌّشوت

اٌغ١ش ِؼٛع ث١ّٕب رٛاٌذ اٌّشوجبد اٌّؼٛػخ ثّدّٛػخ دافؼخ وً حغت لٛح دفؼٙب )ِٚٓ ٘زا ٠زؼح اْ ا١ٌٙذساصٚٔبد اٌّؼٛػخ 

ثّدب١ِغ عبحجخ رىْٛ اوثش اعزمشاسا ِٓ رٍه اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ دافؼخ ٚرمً اعزمشاس٠خ ا٨خ١شح ثض٠بدح لٛح اٌّدّٛػخ ٌذفغ 

 .(ا٨ٌىزشٚٔبد

 

 اٌّذسٚعخ ٌٍدض٠ئبد HOMO-LUMO) ) (  ل١ُ حشاسح اٌزى٠ٛٓ ٚػضَ ثٕبئٟ اٌمطت ٚؽبلخ اٌّذاساد3خذٚي)

 

 

 

 

EHOMO-LUMO (ev ) ELUMO ( ev ) EHOMO ( ev ) (μ in Debye) ΔHf  (kJ/mol) Molecules 
8.8252 0.5776 -9.4028 4.3977 -79.8445 C7H8N2O (I) 

6.9259 0.6316 -7.5905 3.780 168.655 C16H17N3O (II) 

8.8646 -0.0933 -8.9579 7.555 -15.1001 C14H11N3O3 (III) 

7.4727 0.5725 -8.0452 3.263 -122.888 C15H14N2O2 (IV) 

7.0596 0.6817 -7.7413 3.766 -341.0663 C15H14N2O3 (V) 

7.0515 0.6464 -7.6979 2.748 -329.2252 C16H16N2O3 (VI) 
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  Ionization potential      (IP)  انزأٌٍجهذ 
 

٠ّٚثً الً ِمذاس ِٓ اٌطبلخ اٌزٟ ٠حزبخٙب إٌظبَ ١ٌزؤ٠ٓ ثٕضع اٌىزشْٚ ِٕٗ 
(27,21 )

فىٍّب وبٔذ ل١ّزٗ وج١شح وبْ رؤ٠ٓ اٌؼٕظش 

 :3ٚحغت اٌّؼبدٌخ   "Koopman's theory "اطؼت . ٚحغت ٔظش٠خ وٛثّبْ
 

IP  =  -  E(HOMO)…………………………[3]  
      

ٚثؼىظ ا٨شبسح ثب٦ٌىزشٚٔبدٟ٘ ٔفغٙب ؽبلخ اػٍٝ ِذاس خض٠ئٟ ِشغٛي  اٌزؤ٠ٓ٠ّىٓ اػزجبس ؽبلخ خٙذ  فؤٔٗ
 (32)

  ِٓٚ .

زٙب ػٍٝ ١ِٚٓ رشر١ت اٌدض٠ئبد فٟ لبثٍ:(I>III>IV>V>VI>II) ( رىْٛ لبث١ٍخ اٌّشوجبد ػٍٝ اٌزؤ٠ٓ وّب ٩ِ4ٍٟ٠حظخ )اٌدذٚي

فٟٙ ا٨عًٙ فٟ  (II) ٨ْ ٌٙب اوجش خٙذ رؤ٠ٓ ٚػٍٝ اٌؼىظ فٟ اٌدض٠ئخ(I)  اٌزؤ٠ٓفمذاْ ا٨ٌىزشٚٔبد ٔدذ اْ اطؼت خض٠ئخ فٟ 

ح١ث رؤثش فٟ  ح اٌحدُل٠ٛخ ٚوج١ش ٥ٌٌىزشٚٔبد, ٚلذ ٠فغش رٌه اِز٩ن ا٨خ١شح ِدّٛػخ دافؼخ  اٌزؤ٠ٓاٌفمذاْ ٨ْ ٌٙب الً ل١ّخ ٌدٙذ 

 . اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخحدُ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٚػذَ اعزمشاس اٌزشو١ت اٌفشاغٟ ِٓ خبٔت اخش إٌبخُ ػٓ وجش  ص٠بدح اٌىثبفخ
  

      Electron affinity  (Ea) الانفخ الانكزروٍَخ
 

ٟ٘ و١ّخ اٌطبلخ اٌّظبحجخ ٌؼ١ٍّخ اوزغبة إٌظبَ ٤ٌىزشْٚ اػبفٟ اٚاوثش ٌزى٠ٛٓ ا٠ْٛ عبٌت , ٤ٚٞ ٔظبَ ثض٠بدح ا٨ٌفخ 

ا٨ٌىزش١ٔٚخ رضداد لبث١ٍزٗ ٨وزغبة ا٨ٌىزشٚٔبد ٚرضداد ل١ّخ ؽبلخ ا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌٗ
(33)

 Koopman's"ٔظش٠خ وٛثّبْحغت ٚث 

theory" فؤٔٗ ٠ّىٓ حغبة ا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٌٕظبَ ِؼ١ٓ ِٓ ِؼشفخ ل١ّخ ؽبلخ اٚؽؤ ِذاس خض٠ئٟ فبسؽ (LUMO)  ثؼىظ

ا٨شبسح
(34)

 : 4ٚحغت اٌّؼبدٌخ 
 

Ea = - E(LUMO)……………………….[4]                                                                              
 

رش١ش إٌزبئح اػ٩ٖ اٌٝ اْ اٌّشوجبد اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ  (III>IV>I>II>VI>V) ( ٠زج١ٓ ا4ِْٚٓ )اٌدذٚي

رىْٛ راد اٌفخ اٌىزش١ٔٚخ ػب١ٌخ اٞ ٌٙب اٌمبث١ٍخ ػٍٝ اوزغبة ا٨ٌىزشٚٔبد ٚرحش٠ش اٌطبلخ , ٚرمً ا٨ٌفخ فٟ  ٥ٌٌىزشٚٔبدعبحجخ

 , ثُ رٕخفغ لبث١ٍزٙب ػٍٝ اوزغبة ا٨ٌىزشٚٔبد ٚثحغت لٛح اٌّدّٛػخ اٌذافؼخ ٥ٌٌىزشٚٔبد . ص٠ذ اه ١٘ذس٠حبِغ اٌجٕضٚ
 

    Electronegativity  ( χ )  انكهروسهجٍخ
 

ٚطفذ اٌىٙشٚعٍج١خ 
(35,28)

لبث١ٍخ اٌزسح فٟ : )ػٍٝ أٙب (Linus Pauling) ( ِٓ لجً اٌؼبٌُ ١ٌٕٛط ثبٌٕٚه1932ػبَ ) 

اٌدض٠ئخ ػٍٝ خزة ا٨ٌىزشٚٔبد ٔحٛ٘ب(
(36 )

اٌى١ّ١بء  بٕٚ٘بن اٌىث١ش ِٓ اٌطشق اٌزدش٠ج١خ ٌم١بط اٌىٙشٚعٍج١خ ثٙزٖ اٌطش٠مخ ِٕٙ

(ٚ٘ٛ ِبٔظٗ اْ 1934ػبَ )(Mullikan) دساعزٕب إٌظش٠خ ٌٍدض٠ئبد ٘ٛ ِبخبء ثٗ اٌؼبٌُ ٌِٛىبْأِب ِب اػزّذٔبٖ فٟ  . اٌحشاس٠خ

اٌىٙشٚعٍج١خ ٟ٘) اٌّزٛعؾ اٌؼذدٞ ٌدٙذ اٌزؤ٠ٓ ٚا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ( 
(37)

ِٚٓ 2}  ={χ/(IP+Ea)  اٌزب١ٌخ : ٚوّب فٟ اٌّؼبدٌخ 

ٚلذ ٠ؼٛد اٌغجت فٟ ص٠بدح  (III>I>IV>V>VI>II) :فٟ وٙشٚعٍج١زٙب وّب ٠ٍٟ اٌدض٠ئبد( رذسخذ ٩ِ4حظخ )اٌدذٚي

فٟ ل١ّخ  ١٘ذساص٠ذه ٠ٚ٠ؤرٟ ثؼذٖ حبِغ اٌجٕضٚ ٥ٌٌىزشٚٔبدٌزؼ٠ٛؼٙب ثّدّٛػخ عبحجخ (  (IIIاٌىٙشٚعٍج١خ ػٍٝ اٌّشوت

  .فٟ وٙشٚعٍج١خ الً ٥ٌٌىزشٚٔبدوٙشٚعٍج١زٗ ثُ رزذسج اٌّشوجبد اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ دافؼخ 
 

    Chemical hardness  (ƞ) انصلاثخ انكًٍٍبئٍخ
 

ّىٕٕب ل١بط اٌّمبِٚخ ا١ٌّىب١ٔى١خ ٌٍزشٖٛ ٠ٟ٘ احذٜ اٌظفبد اٌف١ض٠بئ١خ اٌّّٙخ ٌذساعخ اٌدض٠ئخ اٌزٟ ِٓ خ٩ٌٙب 
(38 )

 ٚاٌظ٩ثخ 

اٌج٠ٛ١ٕةةخ ٌٍدض٠ئةةخ,اٞ أةةٗ ٔمةة١ظ ِمبِٚةةخ اٌزغ١ةةش فةةٟ اٌزٛص٠ةةغ ا٨ٌىزشٚٔةةٟ فةةٟ ِدّٛػةةخ ِةةٓ إٌةةٜٛ ٚا٨ٌىزشٚٔةةبد 
(39 )

وّةةب فةةٟ 

 : 5اٌّؼبدٌخ

ƞ  = (IP-Ea)/2…………………..[5] 
                                                             

ّىٕٕب اْ ٔش١شِٓ خ٩ي اٌّؼبدٌخ اٌٝ أٗ ٌٍظ٩ثخ اٌى١ّ١بئ١خ ػ٩لخ ٚث١مخ٠
(40)

ٌزبٌٟ بٚث(Energy Gab)   ِغ ل١ّخ فدٛح اٌطبلخ 

ِغ ل١ُ اٌطبلبد اٌّذاس٠خ , ح١ث ثض٠بدح فدٛح اٌطبلخ رضداد اٌظ٩ثخ اٌى١ّ١بئ١خ ٌٍدض٠ئخ . ِّب ٠ٛحٟ اٌٝ اٌزٛطً اٌٝ اعب١ٌت خذ٠ذح 

اٌظٍجخ  ٚرفغ١ش اٌحبٌخفٟ فُٙ 
(41 )

ٚلذ ٠ؼٛد  (I>III>IV>V>VI>II)  ( رشرجذ اٌدض٠ئبد فٟ ِذٜ ط٩ثزٙب4,ِٚٓ )اٌدذٚي

  . د اٌٝ لٛح ا٨ٚاطش ٚردبرثٙب ٚاٌزشر١ت اٌفشاغٟ ا٨وثش اعزمشاسا ٌٍدض٠ئخاٌغجت فٟ رشر١ت اٌدض٠ئب
 

    Electrophilicity   (Ѡ) الانكزروفٍهٍخ
 

إْ ِبخبء ثٗ ثبس ٚخّبػزٗ 
(28)

(Parr and co-workers)( َ1999ػب )ثحغت ِٓ رؼج١ش س٠بػٟ ٌٛطف ا٨ٌىزشٚف١ٍ١خ

 : 6اٌّؼبدٌخ 
 

[6]                                                           ...............Ѡ= (IP+Ea)²/4(IP-Ea) 
 

٠ذػُ ِٓ ا١ّ٘خ ِؼشفخ اٌطبلبد اٌّذاس٠خ ٚاٌزٟ رٛطٍٕب ِٓ خ٩ٌٙب اٌٝ ٘ىزا وُ ِٓ اٌّؼٍِٛبد ٌذساعخ اٌدض٠ئخ 
(42 )

 ِٓٚ

 ِشوت ٥ٌٌىزشٚٔبد( ٠زجٓ اْ اوثش اٌدض٠ئبد اٌىزشٚف١ٍ١خ ٘ٛ ا١ٌٙذساصْٚ اٌّؼٛع ثّدّٛػخ إٌب٠زشٚ اٌغبحجخ 4)اٌدذٚي
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(III)ٟصٚٔبد اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ دافؼخ رجبػب حغت لٛح اٌذفغ ٚوّب ٠ٍٟاص٠ذ ثُ ا١ٌٙذساه ١٘ذس٠ثؼذٖ حبِغ اٌجٕضٚ ٠ٚؤر : 

(III>I>IV>V>VI>II) . 
 

 ٚا٨ٌفخ ا٨ٌىزش١ٔٚخ ٚاٌىٙشٚعٍج١خ ٚط٩دح اٌدض٠ئخ ٌٍدض٠ئبد اٌزؤ٠ٓ(  ل١ُ خٙذ 4خذٚي)

 

 Standard Thermodynamic Functionsانقٍبسٍخ      انحرارٌخ ٍخكٍيبٌُذوال انذان
 

ٚثب٨عزؼبٔخ ثمٛا١ٔٓ اٌذٚاي اٌذ٠ٕب١ِى١خ اٌحشاس٠خ ا٨حظبئ١خ إٌظبَ ِؼضٚي ٚرحذ ظشٚف ل١بع١خ  ثبػزجبس
(19)

ٔزبئح  , ٚثحغت 

 رج١ٓ اْ :  فٛسع١ض  -3/إٌّذٚ اٌحغبة ٌطش٠مخ

 

U) دانخ انطبقخ انذاخهٍخ انقٍبسٍخ
0
)Standard Internal energy function       

 

 .(VI>II>V>IV>III>I) ٌطبلزٙب اٌذاخ١ٍخ ثبٌٕغجخٌٛحع اْ رشر١ت اٌّشوجبد ( 5اٌدذٚي)ثؼذا٨ؽ٩ع ػٍٝ
 

H)) دانخ الاَثبنجً انقٍبسٍخ
0
Standard Enthalpy function  

 

 . (VI>II>V>IV>III>I) رشر١ت اٌّشوجبد خبء وّب فٟ اٌطبلخ اٌذاخ١ٍخ( ثؤْ 5أظٙشد ٔزبئح اٌحغبة فٟ)اٌدذٚي
 

S) انقٍبسٍخدانخ الاَزروثً 
0
) Standard Entropy function    

 

 ا٨ٔثبٌجٟ ٌٙب ػشٛائ١خ اٌّشوجبد ِزفمخ ِغ ؽبلزٙب اٌذاخ١ٍخ ٚؽبلخ (5اٌحغبثبد فٟ )اٌدذٚي ِٓ

 .  (VI>II>V>IV>III>1)ٌزشر١تبث
 

G) دانخ طبقخ كجس انقٍبسٍخ
0
)Standard Gibbs energy function 

 

( ٩٠حع اخز٩ف ثغ١ؾ فٟ رذسج اٌّشوجبد فٟ ل١ُ ؽبلخ وجظ اٌم١بع١خ ػٓ اٌذٚاي اٌّزوٛسح اػ٩ٖ 5ِٓ ا٨ؽ٩ع ػٍٝ )اٌدذٚي

 ا٨شبسح  ا٨شبسح اٌغبٌجخ اٌزٟ رذي ػٍٝ ع١ش اٌزفبػً رٍمبئ١ب ثثجٛد اٌؼغؾ اٞ اْ اٌّشوجبد سرجذ حغت سلُ ِدشد ِٓ ٚثئّ٘بي

(VI>V>II>IV>III>I) . 
 

A) هٍهًهىنزس انقٍبسٍخدانخ طبقخ 
0
)  

 

ٚاٌزٟ رذي ػٍٝ ص٠بدح  ثبٌغبٌتراد ل١ُ  ٚأ٠ؼب( فؤْ ؽبلخ ١ٌٍّ٘ٙٛزض رزفك فٟ رذسج اٌّشوجبد ِغ ؽبلخ وجظ 5ِٓ )اٌدذٚي

 (VI>V>II>IV>III>I) .اٌمٛح اٌذافؼخ ٌغ١ش اٌزفبػً رٍمبئ١ب ٌٚىٓ ثثجٛد اٌحدُ

صٚٔبد اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ دافؼخ ارىْٛ راد ل١ُ اوجش فٟ حبٌخ ا١ٌٙذس اٌم١بع١خ ٔغزٕزح :اْ خ١ّغ دٚاي اٌذا٠ّٕه اٌحشاسٞ

٠ذ اِزٍه دٚاي دا٠ّٕه اصه ١٘ذس٠ٌٕغجخ ٌحبِغ اٌجٕضٚبأِب ث. ٥ٌٌىزشٚٔبدِٓ ٔظ١شارٙب اٌّؼٛػخ ثّدب١ِغ عبحجخ  ٥ٌٌىزشٚٔبد

 . صٚٔبد اٌّشمخ ِٕٗاالً ِٓ ا١ٌٙذسل١بع١خ حشاسٞ 

 

 MINDO/3-FORCES)ثأسهىة )انقٍبسٍخ  نهجسٌئبد وانًحسىثخ  ( قٍى دوال انذاًٌُك انحرارٌخ5جذول(

 

  

(ev)Ѡ (ev)ƞ χ  (ev) Ea (ev) IP (ev) Molecules 

1.9509 4.9902 4.4126 -0.5776 9.4028 C7H8N2O (I) 

1.4724 4.1111 3.4794 -0.6316 7.5905 C16H17N3O (II) 

2.3104 4.4323 4.5256 0.0933 8.9579 C14H11N3O3 (III) 

1.6199 4.3089 3.7364 -0.5725 8.0452 C15H14N2O2 (IV) 

1.4941 4.2115 3.5475 -0.6817 7.7413 C15H14N2O3 (V) 

1.4898 4.1722 3.5258 -0.6464 7.6979 C16H16N2O3 (VI) 

A
0

 

(kJ/mol) 

G
0

 

(kJ/mol) 

S
0

 

(kJ mol
-1

 deg
-1

) 

H
0

 

(kJ/mol) 

U
0 

(kJ/mol) 

The molecules 

-327.4294 -324.9506 1.1827 27.6658 25.1871 C7H8N2O (I) 
-364.4726 -361.9938 1.3990 55.1220 52.6432 C16H17N3O (II) 
-355.8841 -353.4053 1.3534 50.1242 47.6454 C14H11N3O3(III) 
-361.3405 -358.8617 1.3760 51.3822 48.9034 C15H14N2O2(IV) 
-364.6464 -362.1676 1.3989 54.9030 52.4242 C15H14N2O3(V) 
-367.2321 -364.7533 1.4226 59.4030 56.9242 C16H16N2O3(VI) 
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رردداد الأهزساز وشذد الأيزصبص فً يُطقخ الاشعخ 

 Vibrational frequencies andرحذ انحًراء

IR absorption intensities   

اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ ثؤعزخذاَ اٌحغبثبد ٌٚد١ّغ ( 3N-6أخشٞ اٌزشخ١ض اٌط١فٟ اٌحغبثٟ اٌّزىبًِ ٌزشدداد ا٨٘زضاص )

ٌم١ُ اٌزشدداد  ِٚذٜ شذرٙب اٌزٟ رُ اعزحظبٌٙب ِٓ ٔزبئح اٌحغبة  ٚثب٦ػبفخ(MINDO/3-FORCES) اٌشجٗ ردش٠ج١خ ثطش٠مخ

ٙب فمذ رُ ا٨عزؼبٔخ ثدذاٚي اٌّشبسوخ اٌدض٠ئ١خ ٌىً رسح ِٓ اٌدض٠ئخ فٟ اٌزشدد ا٨٘زضاصٞ ِٚطبثمزٙب ِغ ا٨شىبي اٌزٟ رُ سعّ

عٍٛوب رٛافم١ب فٟ ا٘زضاصارٙب اٞ رؼًّ  ٨ رغٍه( ٚثّب اْ اٌدض٠ئبد 2 ـ )اٌشىًثٚاٌّّثً  (DRAW MOL) ثؤعزخذاَ ثشٔبِح

ٌزا رُ اخشاء رظح١ح ٌٙزٖ اٌزشدداد ِٓ خ٩ي ِؼبٌدزٙب ثؼٛاًِ رم١١ظ (anharmonic oscillator) ٨رٛافمٟوّٙزض 
 (43)

ِحذدح  

ٌىً طٕف ٚحغت ٔٛع إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ, ٚلذ أظٙشد دساعخ ؽ١ف ا٤شؼخ رحذ اٌحّشاء ٌٙزٖ اٌدض٠ئبد ػ٩لبد رشثؾ ث١ٓ 

ِغ اٌزشو١ض ػٍٝ اٌزشدداد راد اٌشذح ( 6ٚرٌه ِٓ ٩ِحظخ إٌزبئح اٌّحغٛثخ )خذٚي ,رشدداد ا٨٘زضاص ٚٔٛع إٌّؾ ا٨٘زضاصٞ 

ص٠ذ  ح١ث اه ١٘ذس٠َ ا٨ِزظبص اٌزٟ ظٙشد فٟ ِؼظُ ِشوجبد ا١ٌٙذساصْٚ ٚ حبِغ اٌجٕضِٚمبسٔخ حضِب ٠ٍٟ :اٌؼب١ٌخ ح١ث ٔزح 

ٌٛحع ثؼغ ا٨خز٩ف فٟ ل١ُ رشدداد ا٨٘زضاص ٚشذد ا٨ِزظبص ث١ٓ اٌّشوجبد , ػٍٝ اٌشغُ ِٓ أٙب ارفمذ فٟ ٔٛع إٌّؾ 

رٌه ػٍٝ اٌشىً اٌفشاغٟ ٌٍدض٠ئخ  ٚرؤث١شٌّؼٛػخ اٌٝ ؽج١ؼخ اٌّدّٛػخ اٌّؼٛػخ ػٍٝ حٍمخ اٌجٕض٠ٓ ا اٌغجت ا٨٘زضاصٞ , ٚلذ ٠ؼٛد

 .  فٟ اٌحبٌخ اٌّغزمشح

( ع3325ُ-3470) ثحذٚدد ظٙش (.N-H St) ٣ٌطشح اْ رشدداد اٌّؾ ا٨٘زضاصٞ
-1

 : و٩رٟ رشددارٙب ٚرذسخذ 

(V>1>III>IV>II>VI) ٌٟث١ّٕب شذد ا٨ِزظبص ظٙشد حغت اٌزغٍغً اٌزب :  .(VI>IV>II>III>I>V) 

( ع1681ُ-1701شٌخظذ ثحذٚد ) (.C=O St) ا٨٘زضاصٞ ٌّدّٛػخ اٌىبسث١ًٔٛ رشدداد اٌّؾ
-1

ٚخبء رشر١جٙب وّب  

ٍٟ٠(III>II>IV>I>VI>V) : ٚشذد ا٨ِزظبص ٌزشدداد ِؾ ٔفظ ا٨طشح رج١ٕذ . (II>VI>IV>I>III>V) 

(  ع1778ُ-1802أْ خ١ّغ ِشوجبد ا١ٌٙذساصْٚ رشزشن ثظٙٛس حضِخ اِزظبص ثحذٚد )
-1

ٚاٌزٟ رذي ػٍٝ رشدد ا٘زضاص  

 ٚرشرجذ شذد ا٨ِزظبطبد وّب ٠ٍٟ (III>IV>II>VI>V)ٚاٌزٟ ر١ّض ٘زٖ اٌّشوجبد ٚرذسخذ رشددارٙب(.C=NSt)ِؾ ا٨طشح

(III>IV>II>V>VI)  . 

٠ذ صاه ١٘ذس٠ٌٕغجخ ٌدض٠ئخ حبِغ اٌجٕضٚبث:اِب ِب ١ّ٠ض اٌّشوجبد اٌّذسٚعخ وً ػٍٝ حذح ٚرشخ١ظٙب ٠ّىٓ رٍخ١ظٗ وّب ٠ٍٟ

( ع3354ُ-3364ثحذٚد )(NH2) ارظفذ ثزشدداد ا٘زضاص ِؾ ِزّبثً ٚغ١ش ِزّبثً ٌّدّٛػخ
-1

 <.NH2 s. St }. ػٍٝ اٌزٛاٌٟ 

NH2 as. St.} ِغ ل١ُ شذد ا٨ِزظبص ح١ث اْ شذح اِزظبص رشدد ا٘زضاص اٌّؾ اٌّزّبثً اػٍٝ ِٓ غ١ش اٌّزّبثً ِزفمبٚرٌه خبء 

 شخٟـذحـٟ اٌزـٕبئـزشدد ا٨ٔحـاوجش ِٓ اٌ(NH2)ٌٕفظ اٌّدّٛػخ (Scissoring)ظٟاٌّم ا٨ٔحٕبئٟوّب ٌٛحع اْ اٌزشدد . 

(Rocking) ٕحٟـؤسخـٟ اٌزـبئــٚاْ ا٨خ١ش اوجش ِٓ اٌزشدد ا٨ٔح: (Wagging) NH2 sciss.> ρ NH2>  ω NH2}{  . 

(ع1908ُظٙش ف١ٙب حضِخ اِزظبص راد شذح ػب١ٌخ  ثحذٚد) (III)خض٠ئخ
-1

وّب (NO2)رشدد ا٘زضاص ِؾ اطشح ِب ر١ّضٟٚ٘  

ٌٕٚفظ ِدّٛػخ إٌب٠زشٚ ٠ىْٛ اوجش ِٓ ثم١خ أٔٛاػزشدداد ا٨ٔحٕبء ِٚٓ ثُ  (Scissoring) ٌٛحع اْ اٌزشدد ا٨ٔحٕبئٟ اٌّمظٟ

 NO2 }أٞ إْ (Twisting) ٚأخ١شاً أ٨ٌزٛائٟ (Rocking) ِٚٓ ثُ أٌزذحشخٟ (Wagging) اٌزؤسخح٠ٟؼمجٗ اٌزشدد ا٨ٔحٕبئٟ 

sciss. > ω NO2> ρ NO2> τ NO2}  

(ع3607ُفٟ حذٚد ) (O-H) ٌٛحع ظٙٛس حضِخ رشدد ا٘زضاص ِؾ اطشح (V) خض٠ئخ
-1

 (C-O), ٚرشدد ا٘زضاص ِؾ اطشح 

(ع1436ٌُّدّٛػخ ا١ٌّثٛوغٟ ثحذٚد )
-1

 . 

عُ(2725-2949فمذ ظٙشد حضَ اِزظبص ثحذٚد )(II) ػٍٝ ٚفك إٌزبئح ا٩ٌّحظخ ٌٍدض٠ئخ
-1

ا٘زضاص ٟٚ٘ رؼٛد ٌزشدداد 

 .  ٌّدّٛػخ اٌّث١ً (C-H) ِؾ اطشح

ٌّدّٛػخ اٌّث١ً فٟ  (C-H)ب ٌزشدد ا٘زضاص ِؾ اطشحّ٘احذإفمذ ١ِضّ٘ب حضِزٟ اِزظبص  (IV,VI) دض٠ئز١ٌٍٓ ثبٌٕغجخ

(ع2889ُ-2942حذٚد )
-1

(ع1464ُثحذٚد ) (C-O) زشدد ا٘زضاص ِؾ اطشحىٍٚا٨خش 
-1

 . ر١ّض ِدّٛػخ ا١ٌّثٛوغٟ 
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Ѵ9  = 1872(1694) Cm

-1     
(I)  

Ѵ 8  = 3354 Cm
-1

(I) 
 

Ѵ 7  = 3364 Cm
-1     

(I) 

 
Ѵ 26  = 1043(937)Cm

-1
(I) 

 
Ѵ 21  = 1141(993) Cm

-1
(I) 

 
Ѵ 13 = 1507(1372) Cm

-1
(I) 

 
Ѵ 19 = 1785(1565)Cm

-1
(II) 

 
Ѵ18 = 1873(1695)Cm-1 (II) 

 
Ѵ 16=3329 Cm

-1
(II) 
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Ѵ10 = 3405(2949) Cm
-1

(II) Ѵ 15= 3348(2725) Cm
-1

(II)  Ѵ12=3359(2909)Cm
-1

(II) 

 Ѵ 10 = 3347 Cm
-1

 (III) Ѵ12  = 1908 Cm
-1

   (III) 1880(1701)  Cm
-1

(III)  =Ѵ13= 

Ѵ14  = 1802 Cm
-1

 (III) Ѵ54  = 755 Cm
-1

 (III) Ѵ13 = 3335 Cm
-1 

(IV) 

 Ѵ12 = 3336 Cm
-1 

(IV) Ѵ15 = 1872(1694)Cm
-1 

(IV)  Ѵ16 = 1787 Cm
-1 

(IV) 
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Ѵ22 = 1568(1436) Cm

-1 
(V)  

Ѵ15 = 1858(1681) Cm
-1 

(V) Ѵ1 = 3955(3607) Cm
-1 

(V) 

 
Ѵ24= 1585(1452)Cm

-1 
(VI) 

 
Ѵ15= 3325Cm

-1 
(VI) 

 
Ѵ9= 3397(2942) Cm

-1 
(VI) 

 

 .ا٨٘زضاص٠خ ٌٍدض٠ئبد اٌّذسٚعخ ٥ٌّٔبؽ( ثؼغ ا٨شىبي اٌٛاطفخ 2شىً )

 

 ٌٍدض٠ئبد  ٚشذد ا٨ِزظبص( رشخ١ض ثؼغ رشدداد ا٨٘زضاص)اٌّم١غخ( 6خذٚي)

 

 

C16H17N3O (II) C7H8N2O  (I) 

Assignments 
Mindo/3-Forces No. 

of 

freq 
Assignments 

Mindo/3-Forces No. 
of 

freq 
Intensity 

km/mole 

Freq. 

1/cm 
Intensity 

km/mole 

Freq. 

1/cm 

R(C1,C2,C3,C5,C6)Ha.st 65.36 3035 1ν R. (C1,C2,C6)Hst. 46.50 3050 1ν 

R(C1,C2,C3,C5,C6)Ha.st 82.73 3026 2ν R. (C2,C6)H st. 80.75 3027 2ν 

R(C13,C14,C16,C17)Ha.st 83.39 3013 5ν R.(C1,C2,C3,C5,C6)Hst 14.80 3018 3ν 

R.(C1,C2,C5,C6)H s. st. 22.34 3008 6ν R. (C3)H St. 29.95 3006 4ν 

R.(C16,C17)H a. st. 21.19 3002 7ν R. (C5,C6)H st. 23.80 3005 5ν 

R.(C1,C2,C3)H a. st. 31.04 3002 8ν (N8)H st. 108.4 3400 6ν 

R.(C14,C13)H a. st. 35.71 2994 9ν (N10)H2 s. st. 115.8 3364 7ν 

(C19,C20)H st. 155.5 2949 10ν (N10)H2 as. st. 93.46 3354 8ν 

(C20)H2 as. st. 20.49 2909 12ν C=O st. 272.1 1694 9ν 

(C19)H2 as. st. 127.5 2904 13ν R. (C-C) st. 10.32 1491 10ν 

(C19,C20)H2 s. st. 117.8 2756 14ν δ R. 48.59 1412 12ν 

(C20,C19)H2 s. st. 55.07 2725 15ν NH2 sciss. 14.83 1372 13ν 

N-H st. 176.7 3329 16ν C-N st. 113.5 1300 14ν 

(C11)Hst. 90.20 2791 17ν R. (δCH) 13.84 1196 16ν 

C=O st. 334.0 1695 18ν δ N-H 15.02 1201 17ν 

C=N st. 10.16 1785 19ν R. (δCH) 28.07 1004 19ν 

R.(C13-C14,C16-C17)  st. 154.5 1491 21ν δ R. 7.92 994 24ν 

C-N st. 474.8 1304 26ν ω NH2 12.51 937 26ν 

(C19,C20)H3 d. deform 178.1 1549 30ν R. (δCCC) 9.98 546 37ν 

(C19,C20)H3 s.deform 21.16 1060 55ν R. (CCC deform) 1.69 371 41ν 

δ (C11)H 4.18 894 65ν γ R. 4.20 364 42ν 

γ C-O torsion 5.61 419 88ν δ R. 1.18 288 44ν 

γR.(C1,C2,C3,C4,C5,C6) 1.36 219 93ν R. (γCH ) 1.24 105 47ν 

Deformations 0.01 9 105ν γ R. 2.01 50 48ν 
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C15H14N2O2(IV) C14H11N3O3(III) 

Assignments 
Mindo/3-Forces No. 

of 

freq 
Assignments 

Mindo/3-Forces No. 

of 

freq 
Intensity 

km/mole 

Freq. 

1/cm 
Intensity 

km/mole 

Freq. 

1/cm 

R. (C1,C2,C6)H st. 60.76 3035 1ν R.(C1,C2,C3,C5,C6)H st. 58.98 3037 1ν 
R. (C14,C16)H st. 46.77 3030 3ν R.(C1,C2,C5,C6)H st. 76.95 3029 2ν 
R. (C2,C6)H st. 81.31 3028 4ν R. (C14,C16)H st. 81.04 3058 4ν 

C5-H st. 21.61 3008 6ν R.(C1,C2,C3,C5,C6)H st. 11.88 3019 5ν 
C17-H st. 27.73 3005 7ν R.(C13,C14,C16,C17)H st 26.55 3011 7ν 
C3-H st. 29.09 3002 8ν R(C1,C2,C3,C5,C6)H st. 34.37 3008 8ν 
C13-H st. 40.54 2996 9ν R(C1,C2,C3,C5,C6)H st. 16.51 3007 9ν 

C19-H31 st. 97.63 2928 10ν N-H st. 168.4 3347 10ν 
C19-H32 st. 99.99 2897 11ν (C11)-H st. 96.94 2815 11ν 
C19-H33 st. 121.2 2889 12ν N-Ost. 384.2 1908 12ν 
N8-H st. 177.3 3335 13ν C=O st. 264.8 1701 13ν 
C11-H st. 95.97 2797 14ν (C11)=(N10) 42.68 1802 14ν 
C=O st. 307.6 1694 15ν R.(C12,C13,C14,C15,C16,C17)st 12.07 1495 15ν 
C=N st. 13.62 1787 16ν R.(C1,C2,C3,C4,C5,C6) st. 19.42 1491 16ν 

R. (C13-C14,C16-C17) st. 147.9 1491 18ν R.(C12,C13,C14,C16) st. 141.4 1431 19ν 
C15-O st. 106.6 1464 21ν R.(C1,C2,C3,C5,C6) st. 107.2 1397 20ν 

R. δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 170.2 1346 22ν (C15)-N st. 98.33 1353 21ν 
C11-C12 st. 222.8 1287 23ν (C7)-N st. 305.5 1291 23ν 
C7-N8 st. 157.6 1297 24ν R.δ (C13,C14,C16,C17)H 21.01 1266 25ν 

R. (C13-C14,C16-C17) st. 23.95 1264 26ν δ N-H 109.3 1208 27ν 
CH3 s. deform 218.1 1345 27ν R.δ(C13,C16)H+δ(C11)-H 22.05 1070 31ν 

δ (N8-H) 70.85 1224 29ν δ (C11)-H 18.46 1046 35ν 
CH3 d. deform 41.74 1436 30ν R. δ (C1,C2,C6)H 10.75 994 38ν 
R. δ (C16,C17)H 41.13 1094 34ν (C15)-N st. 5.81 1120 41ν 
R. δ (C13,C14)H 31.62 1075 36ν R.γ (C1,C3,C5)breath 14.50 868 42ν 

δR.(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 21.75 1060 38ν γ (C11)-H 1.85 872 51ν 
C7-N8 st. 5.30 1028 39ν R. δ (C1,C2,C3,C5,C6)H 5.82 869 52ν 

CH3ddeform+Rγ(C13,C14,C16,) 3.26 996 42ν R.γ (C13,C14,C16,C17)H 12.3 856 53ν 
R. δ (C1,C6)H 1.06 995 43ν NO2 sciss. 37.5 755 54ν 

R. δ (C1,C2,C6)H 7.88 994 44ν ω NO2 22.8 739 55ν 
CH3ddeform+Rδ(C13,C14C16,)

H 
7.06 946 45ν γR.(C12,C13,C14,C15,C16,C17) 4.81 731 57ν 

CH3 d. deform 14.71 1171 47ν ρNO2 0.65 438 67ν 
R.(C1,C3,C5,) breath 6.33 866 49ν τ NO2 + δ (C11)-H 0.60 428 68ν 

R. δ (C13,C14,C16,C17)H 1.77 1014 50ν ρNO2 + δ N-H 1.71 409 69ν 
R.(C1,C2,C3,C4,C5,C6,) 20.69 858 59ν γ N-H 9.75 449 73ν 

γ (N8-H,C7-N8) 25.71 690 64ν γ N-H + ω NO2 5.60 199 77ν 
R. γ (C1,C2,C5,C6)H 13.55 654 67ν γ (C7)-O + τ NO2 1.07 121 80ν 

C-O torsion 0.75 403 79ν Rγ(C13,C14,C16,C17)H+NO2 0.03 47 83ν 
CH3 d.deform+γ(N8-

H,C11=N) 
0.18 207 83ν γ R.(C1,C2,C3,C4,C5,C6) 0.90 41 84ν 

CH3 d.deform+γ (C11-H) 1.46 181 84ν Deformations 0.20 29 85ν 
Deformations 0.00 9 93ν Deformations 0.81 12 87ν 
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C16H16N2O3(VI) C15H14N2O3(V) 

Assignments 
Mindo/3-Forces No. 

of 
freq 

Assignments 
Mindo/3-Forces No. 

of 
freq 

Intensity 

km/mole 

Freq. 
1/cm 

Intensity 

km/mole 

Freq. 
1/cm 

C14-H st. 20.06 3044 1ν O18-H st. 3.28 3607 1ν 
R. (C1,C2,C6)H st. 58.17 3034 2ν C11-H st. 22.20 3040 2ν 
R. (C2,C6)H st. 83.91 3026 4ν R. (C1,C2,C6)H st. 71.72 3034 3ν 
C13-H st. 42.12 2990 8ν C13-H st. 18.31 3028 4ν 
C21-H35 st. 48.37 2942 9ν R.(C2,C6)H st. 86.11 3025 5ν 
C19-H32 st. 92.25 2928 10ν C5-H st. 28.20 3006 7ν 
C19-H33 st. 143.2 2903 11ν N8-H st. 35.99 3470 8ν 
C21-H36 st. 87.62 2901 12ν C3-H st. 32.99 3001 9ν 
(C21-H37+C19-H34) st. 132.8 2897 13ν C16-H st. 31.60 2993 10ν 
N-H st. 202.1 3325 15ν C20-H32 st. 86.52 2931 11ν 
C7=O9 st. 

314.0 1689 
17ν C20-H33 st. 

113.9 2901 
12ν 

 
C11=N10 st. 2.75 1784 18ν C20-H34 st. 117.3 2899 13ν 
R(C12,C13,C14,C15,C16,C17)st 443.9 1487 20ν C17-H30 st. 71.83 2853 14ν 
R(C12,C13,C14,C15,C16,C17)

st 
93.85 1396 23ν C7=Ost. 

234.8 1681 15ν 

C17-O st. 218.9 1452 24ν C17=N10 st. 4.44 1778 16ν 
R(C1,C2,C3,C4,C5,C6) st 182.3 1347 25ν R. (C2,C3,C5,C6) st. 4.37 1493 17ν 
C7-N8 st. 56.43 1296 27ν R. (C13-C14,C11-C16) st. 333.9 1487 18ν 
(C21)H3 s. deform 173.3 1356 29ν R. (C11-C12,C14-C15) st. 239.5 1448 20ν 
δ N8-H 77.29 1226 33ν (C12-O19,C14-O18) st. 76.00 1436 22ν 
(C19,C21)H3 d. deform. 35.21 1434 35ν R. (C1,C2,C6) st. 142.2 1407 23ν 
δ N8-H 19.32 1203 36ν C15-C17 st. 207.1 1274 24ν 
(C19)H3 d. deform 

22.18 1411 37ν C7-

N8st+R.(C2,C4,C6)st. 
41.61 1292 25ν 

Rδ(C1,C2,C3,C4,C5,C6H 22.83 1081 42ν R(C1,C2,C3,C4,C5,C6) st 41.64 1269 26ν 
δ C16-H+δ C13-H 10.65 1099 45ν CH3 d. deform 264.8 1565 27ν 
R. δ (C1,C3,C5,C6)H 11.28 995 51ν δ (N8-H) 25.10 1223 30ν 
(C21)H3 d. deform 2.45 1194 52ν CH3 d. deform 25.67 1435 31ν 
(C19,C21)H3 d. deform 30.98 1174 54ν CH3 s. deform 20.46 1272 32ν 
R. δ (C3,C4,C5,C6)H 6.96 1037 57ν δ (C13-H) 56.79 1091 36ν 
γ(C11)-

H+Rγ(C13,C14,C16)H 
2.90 

935 61ν R. δ (C11,C13,C16)H 
56.23 1067 38ν 

γ R. (C1,C2,C3,C4,C5,C6) 23.01 861 65ν CH3 d. deform 10.40 1200 44ν 
R.γ(C13,C14,C16)H 29.40 800 67ν R. δ (C3,C6)H 4.46 983 46ν 
γ (N8)-H+ γ (C7)-N 9.32 691 71ν δ O18-H 27.20 1118 47ν 
γ(N8)-H+(C12-C17)torsion 33.18 723 72ν R. γ (C1,C2,C6)H 12.43 859 58ν 
Rγ(C1,C3,C5)H+γ(N8)-H 8.20 679 73ν γ (C13-H) 9.51 827 59ν 
γ (C15-O)+ γ(C17-O) 1.07 308 82ν R. γ (C11,C13,C16,)H 21.15 797 60ν 
γ(C7=O)+γR(C1,C2,C3,C4,C5,C

6) 
7.95 420 86ν γ C7=O 3.53 500 63ν 

γ (C19-O)+ γ(C21-O) 2.21 288 89ν γ R. (C14,C15,C16) 25.34 703 64ν 
 (C21)H3 d.deform +γ(C17-O) 1.58 107 96ν γ (N8-H) 13.90 540 71ν 
 (C19)H3d.deform 

+γ(C7=O) 
0.55 

78 99ν γ O18-H 
34.65 

369 77ν 

Deformations 
0.68 

47 101ν CH3d.deform+γO18-

H+γC13-H 
4.28 

206 85ν 

Deformations 0.00 10 105ν Deformations 0.05 7 96ν 
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