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 لعدد منI.R دراسة نظرية لحساب بعض المتغيرات الفيزيائية المؤثرة على حزم امتصاص طيف ال
 HFقواعد شيف في مذيبات مختلفة وباستخدام طريقة معوضات

 , شهد ناظم مجيد الجنابي الطائيعبد الحسين  عبد الرحمن خضير
 , تكريت , العراق كلية التربية , جامعة تكريت قسم الكيمياء ,

( 7/7/1043تاريخ القبول: ---- 41/5/1043تاريخ الاستلام:)   
 الملخص
أحمملاط  ممرق  HF)فممم)   –هممارتر بحممح حسمماد تممرلالاات ا لتمم ا  لممبع  المجممامي  لاما يممة ممما قماحمملا تمميي ب سممت لاام حسممابات  ري ممة اللتضممما ا

المياما م  مرابم  كلمريمملا الكماربما اسمت تاا الاممات مالمتايمرات ال اقيمة ال اتجممة مبمجمملا مم يد بالحالمة الاا يمة مم ار تهما بحالممة ا  ابمة  ,ميكا يم) الكمم 
 HF)فمم)   –همارتر ال, حيمح أمضمحت ال تماال المسمت تجة ب ري مة  (ايمر المعمم   بابممت لارجمة الحمرار أم ت (8)حا المتايرات التركيبية لل ماحلا ا  

 ل ماحلا .أتماقاً م  ال يم التجريبية مالسلم) الكيميااي له ه ا
التحليم  ااحامااي  مملاط  بيعة ت ايرلا ببعضها البع  مت لايرلا مما امم ا حتممالا حلم كما تم ت يم العلاقات بيا ك  متاير ما المتايرات المعتملا  

مملا  باللاراسمة , مأمضمحت قميم معامم  ا رتبما  ممعامم  ا  حمراي المعيمار  مالت مابق بميا ال ميم المعت للاراسة العلاقة مت ييمها مما  ملا  ا حتممالا حلم 
ل ميم معامم  ا رتبما  لمبع  التمرلالاات التي تم الحامم  حليهما الجيلا   اتالعلاقما  لا  م المتايرات مالمتعلالا  البسي  التحلي  ا حااايلاراسة  تاال 
 . حلاقة جيلا  م  بع  المتايراتمجملا 

 . قماحلا تييترلالاات ا لت ا  , ا تعة تحت الحمراء ,  ,  HF : كلمات مفتاحية
 المقدمة

  لمميا( التماممماً كبيممراً ممماأ المتممت ة ممما  الب  يلمملايااكتسممبت قماحمملا تمميي 
العلايممممممملا مممممممما البممممممماحايا كم هممممممما تمتلممممممم)  مااممممممماً لم يمممممممة حراريمممممممة  قبممممممم 

(Thermochromism)  ملم يممة ضممماية(Photochromsim)  مالتممي
. (1  تكسممبها  ممماي مميمم   م لمم) تمكا يممة ت بي همما فممي مجمما ت م تلمممة

تحضممممممير تمممممميي لممممممي  ل ماحمممممملاالتممممممااعة مالمهمممممممة اا ممممممما الت بي ممممممات 
, مكم ل)  (2) البمليمرات فاا ة التماي  مفمي ام احة ااحبمار مااامبا 

كمممالا مضمالا   مكم ل) تستعم  ك لاء لل اارات التي  يكتتممها المرالاار,
متبممميا لا لمممبع  م هممما أامممراً مهمممما فمممي حمليمممة  . (3) ما  تممم ا  للاكسممملا 

 (9 مضمممممممالاات للتتممممممم ل مم مضمممممممات ضممممممما  الممممممملامم  , (4 تابمممممممي  الت كممممممم 

 . (5 للبكتريا مالم ريات م للأمرام مضالااتم 
ألابيات الكيمياء للاراسات  ظريمة لحسماد تمرلالاات ا لتم ا   تفت ار  ظراً م 

—Oم    Cأم تمملا  ا متامماي للأتممعة تحممت الحمممراء لمجممحممة 

H…N  ف مممملا لجمممم  بعمممم  لهمممم ا  فممممي ج ياممممات قماحمممملا تمممميي المعمضممممة
حسمماد تممرلالاات ا لتمم ا  متمملا  امتامماي ا تممعة تحممت البمماحايا المم  

التكممممممممي  MINDO/3-Forceالحمممممممراء لج ياممممممات ح ريممممممة ب سمممممملمد 
ماجريمممت  . (6) مكا مممت قممميم تمممرلالاات ا لتممم ا  قريبمممة مممما ال ممميم التجريبيمممة

العلايلا ما الحسابات ال ظرية لج ياات بسي ة ب سمت لاام  راامق ميكا يم) 
 Ab initioما ساسية MINDO, PM3, AM1الكم التبه التجريبية 

محسمابات  اقمة  (7)ماقتارت تل) الحسابات حل  حساد حرار  التكمميا 
ت مممممرت الممممم  فملك هممممما ا (9,8) م اقمممممة ا   ممممملاد ا  ح ممممماء مال اقمممممة الكليمممممة

التت يي ال يمي المتكام  لج يامات قماحملا تميي , ملهم ا احتمملات فمي 
لمم ه البحممح حلمم  حسممابات بعمم  قمميم تممرلالاات المجممامي  المعالممة لل ماحمملا 

 .   HF)فم)   –هارتر الب ري ة 
 

 الجزء العملي
مالتممي  (10)اما يممة قماحمملا تمميي قيمملا البحممح مالمحضممر  سمماب ا  احتمممالاتممم 

لارسمت  ااااممها المي ياايممة مالكيمياايممة متمم اير الممم يد حليهمما بم يافيممة 
ا تعة تحت الحمراء مركم ت اللاراسمة حلم  ح متمي ا متاماي العااملا  

 عملتفمممي مممم يبات م تلممممة مالتمممي أسمممت νO―H , νC=Nلل م ممميا 
تممم  . (1مالملارجممة فممي الجمملام    م مرجمم  ل مما فممي لاراسممت ا لمم هأك سمما  
 ((Chem. Office V.11بر مامل  ب سمتعما  الحسمابات ال ظريمةأجمراء 

تممم حيممح ميتممتم  حلمم  كمم  أ ممماك ميكا يمم) الكممم مالميكا يمم) الج ياممي . 
ممممما  ملممممي HF)فممممم)   –هممممارتر ال ة مممميا جمممما  الحسممممابات ال ظريممممة ب ر 

محسممممد ال  مممممات  (21G-3) ال ممممرق ا ساسممممية  مح مممملا أسمممما   ظممممر 
 الآتية :

 ل احمممممممملا  تمممممممميي باسممممممممت لاام بر مممممممماملرسمممممممممت الاممممممممياة الج يايممممممممة  -1
 Chem.2D) . 

 ( للمممممممم  بر ممممممممامل1  حملممممممممت الاممممممممياة الج يايممممممممة المرسممممممممممة فممممممممي -2
 Chem.3D) . 

 (MM2 أجريمممممممت حمليمممممممة ت ممممممممي  ال اقمممممممة باسمممممممت لاام بر مممممممامل  -3
 . للحام  حل  أفض  است رارية للمركد الملارم  مب ق   اقة ممك ة

 يعمممممما ل( ممممممما  مممممملا  HFتممممممم لجممممممراء الحسممممممابات حسممممممد  ري ممممممة   -4
Calculation   مايعاGamess Interface   مما  لا ,Job and 

Theory مأ ممممما  اامااممممر, مقمممميم التممممح ة  تممممم حسمممماد قمممميم ال مايمممما ,
م الممم  HOMOمكمم ل) حسممبت قمميم  اقممات ا مربيتمما ت الممم ا لكترم يممة 

LUMO   مقممممممملا أ جممممممم ت الحسمممممممابات المممممممم كمر  ح ممممممملا أسممممممما   ظمممممممر ,
3.21G.  
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, ميممممتم معالجتهمممما فممممي بر ممممامل  (4تؤ مممم  المتايممممرات فممممي ال  ممممم    -5
 Statistical Program of Social Science)  SPSS)   للحامم

   . حل  أفض  ل ه المتايرات حلاقة بال يم المرالا حسابها

 

 

 النتائج والمناقشة 
 مرق ميكا يم) أحملاط  HF (12 , 11))فمم)   –همارتر ال ي مةتمم ا تيمار  ر 

تمعة تحمت  يماي ااأ عما ا ساسمية باسمت جراء بعم  الحسماباتتالكم 
( لحسمماد الممم يد تايممر ق بيممة  الممم يدالحمممراء بالحالممة الاا يممة مبمجممملا 

الامممممات مالمتايممممرات ال اقيممممة ال اتجممممة حمممما التايممممرات التركيبيممممة لل ماحمممملا 
  بابممممت  م تايمممر المعمممم أالملارمسمممة  تيجمممة للتايمممر فمممي بيامممة ال احممملا  

. المتمالممة بالحايممة مالمراويممة مقمميم حمم م ا متامماي فممي  لارجممة الحممرار (
I.R مال يم ال اقية(HOMO,LUMO)  ه ال ميم ال اقيمة مما يتعلق بهم 

 مما  أم  (µ مالجهملا الكيميمااي  (𝑾  لكترمفيليةملالي  اا(   كالالابة
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 (C=N مااممر مقمميم حممملالا ممما ال مايمما لم   مممة المجممحممة المعالممةاا

فضمملا حمما ال مميم ال اقيممة ال اتجممة حمما  , فممي تركيممد ال ماحمملا O―H)م
بعمم  التتممملات التركيبيممة ال اتجممة حمما التمملاا لات المراويممة متمملاا لات 

 . ار الهيلارمجي يآمالتالم يد 
حساب بعضض الصضفات الفيزيائيضة لقواعضد شضف فضي الطضور الغضاز   -1

   (HF) بطريقة

تضممم ت حسمماد التممح ات لمم رات المجممحممة المعالممة التممي ركمم ت حليهمما 
م  C8   رتمممممي( (C8 N9ا ياللاراسمممممة ملمممممي  رات مجممحمممممة ا  ممياممممما

N9 ر  اامكسممممجيا  لمممم) ( فضمممملًا حمممما (O7)  لمجممحممممة الهيلارمكسممممي 
  يلاحمممممظ , ايالمعمضمممممة بمممممالممق  امرامممممم بال سمممممبة  لمجممحمممممة اا ممياممممما

ممم  ا ممتلاي  ممم  التايممر ممما  C8) المم  ي الماضممل بالتممح ة حلمم   ر  

حيممح ال يممالا  مال  امماا بال يمممة العلالايممة للتممح ة لل ماحمملا فممي حمميا لمممحظ 
ملمممي تتممممق مممم  السمممياق الكيميمممااي لتايمممر  N9) تركمم  التمممح ة حلممم   ر  

بسبد تاير التعممي  حلم   C=N)   الكاافة ا لكترم ية حل  مجممحة
حلم  الحل تميا فمي حميا لممحظ  يمالا  التمح ة  أمPhN) م  (PhC حل ة 

لمجممملا  ملممي تتمممق ممم  أسممت  اد المجممحممة  (O7) حلمم   ر  أمكسممجيا
ممما ي يملا  N9)  ال يتمرمجياالم لامجات ا لكترم ية حليها مقربها ما  ر  
ملمم ا ألاط بمضمممى للمم   , (الت ممافر بي هممما مبالتممالي  يممالا  التممح ة حليهمما 

م اميتهما التمي سميرلا  كرلما  ح ما,   (O—H)ت ايرلا حلم   مم  ا امر 
مله ا فم ا ال يممة السمالبة للتمح ة كلمما  الات ك يممة حلالايمة بام  ال ظمر 

 . حا التح ة فهي مؤار 

 تم حساد بع  المتايرات المي يااية للمركبات قيلا اللاراسة مالتي 
 

 
 

  مممممممم  ا امممممممر  ا  مجممممممملا ل (C8 N9  ح ممممممملا متابعمممممممة  مممممممم  ا امممممممر م 
 (C8 N9 لكترم يمة قار لجمي  ال ماحلا بسبد تركم  الكاافمة االي اا

ملمممي تتممممق مممم  السمممياق الكيميمممااي  , حسمممد ال تممماال المستحاممملة حليهممما
فمي حميا كا مت ا مما   . N9) ر   الم لامجة مقيم التمح ة حلم   للأار 
 كمما يمضمحها الجملام لمي ا  مم   N9  10)م(C6—C8    ا ماار

مممما أ . C8 N9)   امممر  المركممم  ا يمممرتب  بممقعهممما كممم  راي للأ ملممم( 2 
ماامممر التمممي سمممبق ماا فهمممي ا قامممر قياسممما بالآO7 H16)   ا امممر 

 O7 H16)  ا مهمممم جممملاا فمممي تحلايممملا فيمممما ا ا كا مممت ا امممر  كمممرت ملممم 

ميكممما التبممايا ام ا  ممتلاي  . اممر آم ويممر متأاممر  ممم   ر  أ ممرط آمت
حلممم  للتمممح ة حلممم   ر  بسمممبد ال يممممة اا ب مممم  ا امممر  بممميا ال مممري تيا

ه  يمالا  الكاافمة ا لكترم يمة   مأا يمكما ال مم   مما لم,  (O7 ا مكسجيا 
ملممممم يممممتلاام ممممم   ممممم  ا اممممر    ممممم ً  قمممم   أاممممر  يجعلهمممما حلمممم   ر  اا

 C8 N9 ) ما اممممر   (O7 H16ماا حيممممح  يممممالا  الت ممممافر بمممميا اا 
ال ريبتماا مما بعضمهما المبع  يسممبد  N9)م O7   ا لكترم يمة للم رتاا

 ال اميممممممممممةتكممممممممممما اممممممممممما  . اممممممممممر تجمممممممممماه الآللافمممممممممم  ا لكترم ممممممممممات فممممممممممي 
 ∢N9 C8 C6)  ممممما ال اميممممة اً  مراجمممملقمممم  ألممممي  ∢C10 N9 C8 )
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الممم  مجممممملا  لممم) حاامممملااً  مقمممملا يكمممما (8,1) ب سمممتا اء  اميمممة ال احمممملاتيا 
امممممما ,  لمجممحمممممة ا  ممياممممماا N9) لكيممممم  المرتب مممممة بممممم ر  مجممحمممممة اا

قم  ما حيح كما ل ه ال امية لمي اا  تمق (H16 O7 C5 ∢  ال امية
لكترم يممة  مممراا ال اميمة يتممق مم  التمح ة االفمي    مما ملم ا اا اً ا مراجم

 . N9) لكترم مي حلم   ر  مت ارلا بال ما ااO7)  حل   ر  ا مكسجيا 
 (HOMO)ا  فممي قمميم    امماايتضممل ال 3)  مممما  مملا  قمميم الجمملام 

ا يع ممممي اا المممممرق ال مممماقي بمممميا  ملمممم (LUMO)م فممممي قيمممممة المممم  يممممالا مال
ا يتمممق ممم  ال يممالا   اللا مممة للا ت مما  ملممال اقممة  يممالا  أ  كبيممر المسممتميا 

  (𝑾)ما   مما  فمي قيممة الاممة ا لكترمفيليمة(  في قيمة الالابة 

ال يممممة ا قممم  ل اقمممة  ا  مأالج يامممة ك يمكليمفيممم  تممملا  حلممم  سممملم) مالتمممي 
سمممت رارية ج يامممات أاتمممار  الممم   (Steric Energy) ا حاقمممة المراويمممة

 اممايباللاراسممة حمم م امت المتمممملةظهممرت قماحمملا تممي أم . قماحمملا تمميي
ر  ال يتممرمجيا  تمممح تها  ملكمما تمامتممت ترلالااتهمما حسممد قاحلايممة  , حممالا 

 , مالكاافمة ا لكترم يمة لمجممحمة ا  ممياماا مملاط ترك  التمح ة حليهما(
 حيح ب يالا  الكاافة ا لكترم ية يلاحظ ا احة الح مة  حم التمرلالا ا حلم 

 (7)  احممة بالح مممة لل احمملا لحلمم  أ ا  ل 4)( م (3م اميتضممل ممما الجمملا ,
مأبمجمملا تم اير التعممي  مبمال ري تيا  (8)ما ق  لي لل احملا    ا ال احملا م 

 كار.حل  ترلالا مالمتمق  له الترلالا ااأفتمتل)  (1)
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شضضضيف وفضضضي مضضضذيبات حسضضضاب بعضضضض الصضضضفات الفيزيائيضضضة لقواعضضضد  -1

  HF)فوك ) –الهارتر   مختلفة بطريقة
جريممت اللاراسممة ال ظريممة لمعرفممة تمم اير تايممر ق بيممة الممم يد حلمم  بعمم  أ

, ال مميم ال اقيممة مبعمم  ال اممااي مالمتايممرات المي ياايممة المرتب ممة بهمما 
 ΔE)  اا قميم الممرق ال ماقي (5)م  (4)يتضل ما قيم الجملامليا حيح 

لجمي  ال ماحملا باممر   HOMO , LUMO)  ال اقييا يايبيا المستم 
ماا الممرق  , مللمم يبيا (1) حامة قلا ا  م  حا قيمته م ار ة بال احملا 

كبممر ممما قيمتهمما أالميامما م   ممم يدفممي   (8,7,6,5,3,1)ال مماقي لل ماحمملا
ل) لجميمممم  ال ممممماي مالامممممات  رابمممم  كلمريمممملا الكمممماربما مكمممم ممممم يدفممممي 

 يمممممة المممممرق ال ممممماقي كالامممملابة ملاليممممم  ال اقيممممة مالمي ياايممممة المرتب مممممة ب
مأمممممما  , حاقمممممةمالجهممممملا م اقمممممة اا لكترمفيليمممممة  لهممممما  يكلمفيليمممممة أحلممممم (اا

مأ ال  بمي المم يدفالمرق ال اقي أق  فمي  (4,2) ال ماحلا ا ال ميم ا  مرط م 
 تمضمممحها الجممملاام  كمممما C8 N9)   بسممما ي لمجممحمممةماممم  التمممرلالا اا

 احمة ملجمي  ال ماحلا مكماا م ملاار اا مت اب ة م  قيم المرق ال اقي (6)
ممأ .  احممة قليمم  جمملاافممرق ات ا  لأ   1-سممم[(5-)_(9+)] بممالترلالا بمميا ا م 

المتايمممرات مممما التمممح ات ما مممما  ا ماامممر مال مايممما لم   مممة المجممحمممة 
( كممما (C8,N9,O7رات  تمافممق قمميم التممح ات حلمم   حيممح لمممحظالمعالممة 

ا قيمهمما ارتب ممت ب يمممة فممرق ال اقممة أ , 6) , (7)يمضممحها الجمملامليا  
لهمما فممرق  مماقي يت اسممد ايضمما ممم  تممح ة  (7,6,4,3)ال ماحمملا  ا  لحيممح 

ال  بممممي يراف همممما  بالممممم يد (  ال يممممالا  فممممي المممممرق ال مممماقي(O7,N9 رتممممي 
 (O7  ر  ا يؤكممملا الميمممة  ملممم (N9 ,O7  ر  ال  اممماا بالتمممح ة حلممم  

ر   فمممممي حممممميا لممممممحظ اا تممممممح ة  , لمجممحمممممة الهيلارمكسمممممي  بالتممممملاا  
مممأ . O7)م N9  رتمممي الكممماربما تركممم ت متماف مممت حكسممميا مممم  تمممح ة  ا م 

فمممميلاحظ ممممما  الممممم يدالتايممممر فممممي قمممميم ا ممممما  ا مااممممر بتايممممر ق بيممممة 
ال  بمممي  المممم يدفمممي  C8 N9)  يمممالا   مممم  ا امممر   (6,5) الجممملامليا

ل)  يممالا   ممم  ا اممر   مكمم, (3) لجميمم  ال ماحمملا ب سممتا اء ال احمملا  رقممم 
 N9  10) اممممممممر  لجميمممممممم  ال ماحمممممممملا يراف همممممممما ال يممممممممالا  فممممممممي  ممممممممم  الآ
 (O7 H16  لمم  تممم اير ل ا حااممملااً  ملمم (2,6,8)لل ماحمملا ب سممتا اء ال ماحممملا

لممم حيممح التمملارا   ملممم اايعممم تلمم  حاممم  الا  المممرق ال مماقي مالتممح ة م 
متممم اير  PhNفمممي تممم اير قمممم  المجمممامي  السممماحبة فمممي قمتهممما حلممم  حل مممة 

 أمممممممممما قممممممممميم الممممممممم اميتيا . (2) مجمممممممممملا حل مممممممممة البيريممممممممملايا فمممممممممي ال احممممممممملا 
(∢C10 N9 C8 ,∢ H16 O7 C5)  بالممم يبيام مملاار تايرلمما  ا  فمم 

ا ملممم  ياممماحبها   اممماا بممما مراا  قممملا تبمممايا فال يمممالا  فمممي ا ممممراا ال اميمممة
ا يعتمملا حلم   ملم (8,1)ال احملاتيا   سمتا اءب ال احملا  ال امية الاا ية ل م 

فمي N9)  ر   مالمرتب مة بم PhN, PhC)   المعمم  حلم  حل تمي تم اير
 التمممملاا   ممممم   بالممممم يد يممممالا  الت ممممافر ا لكترم ممممي للمعممممم  مارتبا ممممه 

 . ال  بي( الم يد
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 الامتصضضاص للضضنمط العائضضد لمقارنضضة قضضيم التضضرددات لمجمضضوعتي  - 3

C8 N9 والامتصضضاص للضضنمط العائضضدO7 H16   المسضضتنتجة نظريضضا مضض
 CCl4في مذيب راب  كلوريد الكاربون  (10) قيمها العملية
يتضممممل اا قمممميم تممممرلالاات ح مممممة ا متامممماي العاامممملا   (9)ممممما الجمممملام  

مممممممممما ال تممممممممماال  CCl4 مممممممممم يدب O7 H16)م    C8 N9)  لل م ممممممممميا
فمممم)  –هممارتر ال مالمسممت تجة ممما اللاراسمممات ال ظريممة ب ري ممة (10)العمليممة

 (HF 57) ا احممة ح مممة التممرلالا  حممم ا حلمم  باللاراسممة ال ظريممة بحمملاملا-

حيممح تمم اى  حممم التممرلالا  (8)لجميمم  ال ماحمملا ب سممتا اء ال احمملا  1 -سممم (24

 . ملممم ا الممممرق بمممالترلالا ا قممم   العملمممي( يعممم ط1-سمممم [(2-)_(1-)] ا قممم 
الضمممممم ي الهيممممملارمجي ي لممممم ر   تمممممرمجيا مجممحمممممة  الممممم  حالمممممة الت امممممر

 مجممحممممممممممة الهيلارمكسممممممممممي  H16م ر  ليمممممممممملارمجيا  N9)  ايا  مميامممممممممما
 (O7―H16 لممجمممممملا  بمممممالممق  امرامممممم حلممممم  حل مممممة اPhC   ممممممما قلممممم

ا مجعلهما تظهمر فمي م   مة يالكاافة ا لكترم ية حل  مجممحة ا  ممياما
ال اتجمممة مممما اللاراسمممات م ار مممة ب يمتهممما  CCl4 التمممرلالا ا قممم  فمممي مممم يد

 . ال ظرية

 

 
ممملاط ألميممة البيا ممات التممي ت املهمما البحممح مبممالج ء السممابق  أ تبممار اجمم 

بمعالجمة احامااية  بلا ماا ترب  م  بعضها المبع   , ما للاه اللاراسة
ال مميم بااضممافة المم  رب همما ممم  بعمم  ال مميم العمليممة بمميا تمافممق اللمعرفممة 

 م νC8 N9 مبماا ي م مملاار التايممر فممي التممرلالا ا  بسمما ي ل م ممي 

νO7 H16) ,  مممممملاط تمافممممق لمممملاه ال مممميم المحسمممممبة ممممم  ال مممميم العمليممممة
 لل ماحممملا محالمممة ات ابمممة مبااحتممممالا حلممم  حالمممة المرجممم   الحالمممة الاا يمممة(

ممممممم  ال تممممماال العمليمممممة المعتمممممملا  فمممممي  (CH3OH ,CCl4) بمممممم يبي
ه المتايمرات التمي احتمملات تتمام  بمالمتايرات  مأا قميم لم .  CCl4مم يد

رات  المي ياايممممة ال اقيممممة مالتممممرلالاات ا ساسمممممية اضممممافة المممم  تممممح ات الممممم
(O7,C8,N9)  ما ممممممما  ا مااممممممر مال مايمممممما  ات العلاقممممممة المهمممممممة جمممممملاا

 مقملا تمم تعميا  تماال ,  C8 N9)   بالمرك  المعا  في ج ياة قاحلا تيي
مالت ممابق بمميا   (R)حلمم  قمميم معاممم  ا رتبمما اللاراسممة با حتمممالا  لمم ه

ه ال ماحملا ممملاط ت اربهما م جاحهما أم أبتعالالما  ال يم المعتملا  باللاراسة لهم
حمممممما ا سمممممم  مالمبممممممالاأ الكيمياايممممممة لكمممممم  تمممممم اير مل اممممممااي ال ماحمممممملا 

 . الكيميااية
قمممميم العلاقممممات بمممميا المتايممممرات المحسمممممبة  (15-10 م  امضممممل الجمممملات

محيممممممح التمممممممامت بمممممميا  , HF)فممممممم)   –هممممممارتر  الب ري ممممممة  المي ياايممممممة
المتايممرات بالت ممارد ام ا بتعممالا حمما بعضممها الممبع  ممما حيممح الممقمم  

 حاليممة ه العلاقممات لهمما قمميم معاممم  ارتبمما  كا ممت لمممالتمم اير ا لكترم ممي م 
   بيا ال يم المي يااية المحسمبة به ه ال ري ة . ؤكلا التمافقتم 
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 الاستنتاجات
ال مممممميم ال اقيممممممة مالامممممممات ال اقيممممممة مالمتايممممممرات الحايممممممة مالمراويممممممة  -4

فضمممليتها ممممما أم  HFملممم ا مممما يميممم   ري مممة  تكمممما ماضمممحةالمحسممممبة 
مس  لمعالجمة لم ا ال ممك مما ا  ظممة لتمافمق أبامر   عما يؤللها للاست

 قيمها العلالاية م  السلم) الكيميااي له ه ال ماحلا .

اكامممر  CH3OHتمم ار حممم م ا متاممماي العاامملا  لل م ممميا بالمممم يد  -1
   لا الملارمسةبسبد قم  التلاا   ال سبي بيا المياا م  مال ماح CCl4ما 

  C N   ملكا لل م )ν OHماضل ) . 

 احممممة حمممم م ا متامممماي العاامممملا  لل م مممميا  حممممم التممممرلالاات ا حلمممم  ل-1
 . بي هما بال تاال العملية ةً بال ري تيا م ار ت

 ماضحة مجيلا  .تكما قيم معاملات ا رتبا  لبع  المتايرات -1

حاليمة تمضمل اظهرت  تاال اللاراسة ا حاااية قيم معاملات ارتبما  -1
   . متؤكلا احة المتايرات المعتملا  في ل ه اللاراسة ملاقتها

 ν( م  ν C N احة لح متي ا متااي لل م يا  فرق ات -3
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Abstract 
This research is concerned with studying the vibration frequencies of the (C N and O H) groups in eight of 

Schiff bases using the HF method as one of the ab initio methods of quantum mechanics. The gas phase is 

compared with the situation of dissolving with the presence of the solvent such as  methanol and tetrachloride 

carbon to find out the features and  energy variables that result from the structural variables for the (8) bases and 

the various temperature , The results showed value by HF method in addition to agreement between the 

experimental values and the calculated  chemical behavior of these rules . The relations among each variables 

has been evaluated .The extent and nature of the effect and impact of each variables upon the others is estimated 

by the values of correlation coefficient and standard deviation. The result of the simple and multi parametric 

correlation analysis showed good consistency between the experimental and Theoretical results . 

 

 


