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مستخلص:

ــاغ الازو  ــن اصب ــدد م ــة لع ــات الفيزيائي ــن الصف ــدد م ــاب ع ــة لحس ــة نظري ــراء دراس ــة بأج ــذه الدراس ــا في ه قمن
حيــث شــملت الدراســة عــى إيجــاد نوعــن مــن المتغــرات احدهمــا حثيــة وهــي الشــحنات والمتغــرات الأخــرى طاقيــة 
وتشــمل قــوى فاندرفالــز وثنائــي القطــب وقيــم اعــى اوربيتــال جزيئــي مشــغول )HOMO( واوطــئ اوربيتــال جزيئــي 
غــر مشــغول )LOMO( وكذلــك الجهــد الالكــروني الكيميائــي )µ( ودليــل الالكتروفيليــه الكــروي )w( والصــادة 
ــت  ــا ثاب ــط ومنه ــم المنش ــطح الفح ــى س ــاغ ع ــذه الاصب ــزاز ه ــة امت ــى عملي ــرة ع ــل المؤث ــاد العوام ــرض إيج )ƞ( لغ
ــد الدراســة بطــرق  ــاغ الازو قي ــاً ، حيــث تــم حســاب الصفــات الفيزيائيــة لاصب ــاً بعــد دراســتها عملي فريندلــخ نظري
 )DFT( ــة ــة الكثاف ــة دال ــات PM3( 3( ونظري ــوذج المعام ــوذج AM1( 1( و نم ــتن النم ــة اوس ــا طريق ــة  ومنه مختلف
وطريقــة هارتــري فــوك )HF( لايجــاد افضــل طريقــة في الحســاب كان عــن طريــق معامــات الارتبــاط، حيــث كانــت 
ــدة  اذ كانــت  ــم ثابــت فريندلــخ جي ــاً مــع قي ــة المحســوبة نظري ــاط للعلاقــة بــن الصفــات الفيزيائي ــم معامــل الارتب قي
افضــل قيــم معامــل الارتبــاط  هــي )R2 = 0.996( حيــث كانــت هــذه القيمــة في طريقــة نظريــة دالــة الكثافــة، لذلــك 
يمكــن اعتبارهــا افضــل طريقــة .  وهــذا دليــل عــى إمكانيــة اســتخدام الدراســات النظريــة لايجــاد العوامــل المؤثــرة عــى 

كفــاءة عــدد مــن اصبــاغ الازو عــى اســطح مختلفــة. 
الكلمات المفتاحية: AM1,PM3,HF ، اصباغ الازو ، الحسابات النظرية .
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 Abstract :
In this message, we conducted a theoretical study to calculate several physical prop�

erties of various a number of azo dyes. The study included finding two types of variables: 
one type is intensive, which includes charges, and the other type is energetic, which in�
cludes Van der Waals forces, dipoles, higher occupied molecular orbital (HOMO), lower 
unoccupied molecular orbital (LOMO), as well as the chemical potential (µ), the sphericity 
electrophilicity index (w), and hardness (ƞ). The aim was to identify the factors affecting 
the adsorption process of these dyes onto activated carbon surfaces, including the theoret�
ically determined Freundlich constant after studying it practically. The physical properties 
of the azo dyes under study were calculated using different methods, including the Austin 
Model 1 (AM1), Parameter Model 3 (PM3), Density Functional Theory (DFT), and Har�
tree-Fock (HF) method to find the best calculation methods via correlation coefficients. 
The correlation coefficient values relating the theoretically calculated physical properties 
to the Freundlich constant were good, with the best correlation coefficient value being 
(0.996 = R2), which was obtained using the Density Functional Theory method; therefore, 
it can be considered the best method. This indicates the potential for using such studies. 

Keywords: AM1,PM3,HF,Azo Dyes, Theoretical Calculations.
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المقدمة

الحاســوب،  مجــال  في  الحاصــل  للتقــدم  نظــرا 
ــن  ــن الباحث ــر م ــع الكث ــذي  دف ــر ال ــات الأم والبرمجي
ــن  ــر م ــاد الكث ــوبية في إيج ــج الحاس ــتعمال البرام إلى اس
الحســابات الكيميائيــة ، ومنهــا حســاب قيــم ثوابــت 
الكيميائيــة  المركبــات  مــن  للكثــر  الايزوثيرمــات 
القاعديــة والحامضيــة ، أنَّ الطرائــق النظريــة تــدرس 
المركبــات  وذوبانيــة  الحثيــة  الإلكترونيــة  التأثــرات 
أو  ســالبة  شــحنة  تحمــل  التــي  للمركبــات  والرنــن 
الهيدروجينيــة  الأواصر  دراســة  وكذلــك  موجبــة، 
ومنهــا  الثوابــت  قيــم  حســاب  يتــم  إذ  وتأثيرهــا)1(. 
ثابــت  Kf نظريــاً باســتعمال الحســابات شــبه التجريبيــة، 
ــل  ــم معام ــوء قي ــية في ض ــابات الأساس ــق الحس وطرائ
الارتبــاط والمعــادلات الاحصائيــة تــم إيجــاد علاقــة 
بــن الخصائــص الكيميائيــة والخصائــص التركيبيــة مثــل 

الطاقيــة)2(. والــدوال  الذريــة  الأوربيتــالات  طاقــة 
تعــد الكيميــاء الحاســوبية فــرع مــن فــروع علــم 
ــم  ــعة في معظ ــات)3( واس ــا تطبيق ــة وله ــاء الحديث الكيمي
ــي تهــدف إلى  ــة الت ــاء الحيوي ــاء والكيمي مجــالات الكيمي
مقارنــة صفــات المركــب الكيميائــي مــع صفاتــه المقاســة 
ــاء الحاســوبية   ــة ومــن خــال الكيمي في الطرائــق العملي
ــة  ــل الطاق ــات مث ــات للجزيئ ــم الصف ــاد أه ــن إيج يمك
  NMR والــرددات   الذريــة   والشــحنات  الكليــة  
للحــالات  الفراغيــة  والبنيــة  التفاعــات  وطريقــة 
ــة RAMAN  وعــزم  ــة IR  ومطيافي ــة، ومطيافي الانتقالي
 .)4( الحراريــة  الكيميــاء  وخصائــص  القطــب  ثنائــي 
كلفــة  اقــل  توفــر  عــى  الحســابية  الكيميــاء  تعمــل 
ــر،  ــة في المخت ــارب العلمي ــن التج ــة م ــة واقتصادي مادي
وتعمــل الكيميــاء الحســابية عــى حســاب عــدد مــن 
المتغــرات التــي يصعــب أحيانــاً حســابها في المختــر، 

في حالــة عــدم توفــر الأجهــزة أو المــواد الكيميائيــة . إنَّ 
التطــور الحاصــل في مجــال الحاســوب والبرمجيــات دفــع 
الكثــر مــن الباحثــن إلى اســتعمال الكيميــاء الحســابية في 
الوقــت الحــاضر إذ تهــدف الكيميــاء الحســابية إلى إيجــاد 
ــع )5(. ــت سري ــائل في وق ــل المس ــة لح ــادلات رياضي مع
الاصبــاغ وهــي عبــارة عــن مركبــات ملونة تســتطيع 
ان ترتبــط بطريقــة معينــة بالمادة المراد صباغتها وتكســبها 
ألوانــا متباينــة لا تتاثــر بالضــوء، بصــورة عامــة والغســل 
والحوامــض والقواعــد والاوكســجين. تتميــز الاصبــاغ 
بكونهــا ذات اهميــة كبــرة، اذ تســتخدم لصبــغ أنــواع 
مختلفــة مــن الانســجة وكذلــك لتلويــن الاقمشــة وهــو 
في نفــس الوقــت يعتــر مــن الملوثــات التــي تملــك تاثــر 
ــاغ  ــن الاصب ــان م ــد نوع ــا يوج ــة. ك ــى البيئ ــلبي ع س
همــا الأصبــاغ الطبيعيــة وهــي اصبــاغ ذات اصــل نبــاتي 
او حيــواني  وهــذه الاصبــاغ تمتــاز بضعــف ارتباطهــا 
بالانســجة التــي يتــم الحصــول عليهــا بصــورة مبــاشرة 
دون اجــراء عمليــة صناعيــة عليهــا ، وقــد اســتخدمت 
هــذه الصبغــات لفــرات زمنيــة طويلــة )7,6(. والأصبــاغ 
ــه تكــون متنوعــة ورخيصــة  ــة هــي مــواد ملون الصناعي
لكونــه  الانيلــن  باســتخدام  تحضيرهــا  تــم  الثمــن، 
الفحــم  النفــط وقطــران  اساســية وباســتخدام  مــادة 
الحجــري بوصفهــا مــواد اوليــة )8(. وتعــد نواتــج تحلــل 
هــذه الاصبــاغ خاصــة المشــتملة عــى مجموعــة امــن او 
بشــكل معقــدات فلزيــة ، ذات اهميــة كبــرة مــن حيــث 
تاثيراتهــا البيئيــة)9(، لأن لهــا تأثــراً ســمياً عاليــاً  وكونهــا 
عوامــل مسرطنــة فضــا عــن انهــا مــن العوامــل المســببة 
لامــراض الحساســية )10(. ويكــون اســتعمالها بشــكل 

ــة. ــة المختلف ــات الصناعي ــع  في العملي واس
ولقــد نالــت اصبــاغ الازو الجـــزء الاكــر مــن اهتــام 
ــها  ــد امتصاصـ ــة عن ــا خاص ــا ألوان ــن لامتلاكه الباحث
ــبب  ــجية، بس ــوق البنفس ــة وفـ ــة المرئي ــوء في المنطق الض
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ظاهــرة التعاقــب مابيـــن الاواصرالمزدوجــة المتعــددة 
التــي تمتلكهــا المركــب Conjugated double bond . ان 
ــات تعمــل عــى ازاحــة  ــة الازدواج في هــذه المركب قابلي
امتصاصاتهــا الى أطــوال موجيــة أعلـــى تمكنهــا مــن 
الدخــول في المنطقــة المرئيــة مــن الاشــعاع الشــمسي، 
اي. )nm 800-300( ان ســبب تســمية اصبــاغ الازو 
 )-N=N-( بهــذا الاســم يرجــع الى وجــود مجموعــة الازو
ــون ذات  ــذرات الكارب ــن ب ــط ذرات النتروج ، اذ ترتب
أكــر  بكونهــا  هــذه الاصبــاغ  وتتميــز   ،  SP2 تهجــن 
ــرة  ــة المح ــة الملون ــات العضوي ــن المركب ــة ضم مجموع
ــاف69. ــن الالي ــى تلوي ــة ع ــا القابلي ــي له ــا والت صناعي
هدفــت الدراســة الى إيجــاد تقريبــات رياضيــة فعالــة 
ــة ومتطــورة، وذلــك  باســتعمال برامــج حاســوبية حديث
يتــم في ضــوء حســاب عــدد مــن الخصائــص الفيزيائيــة 
التــي لهــا دور في حســاب الخصائــص  النظريــة ومن هذه 
ــة،  ــة الالكتروني ــص )HOMO،LUMO، الكثاف الخصائ
والصــادة، والجهــد الالكــروني، ودليــل الالكتروفيلية 

الكــروي، وشــحنات المليكان،ثابــت فريندلــخ(. 

طرق العمل:

الحسابات النظرية:
ان التطــور الحاصــل في مجــال الحاســوب والبرمجيات 
دفــع الكثــر مــن الباحثــن إلى اســتعمال الطرائــق النظرية 
 Chem). لإيجــاد الثوابــت الفيزيائيــة ومــن هــذه البرامــج
 Gaussian program Gauss View( وبرنامــج )Office

البرامــج  هــذه  وتعتمــد    )(5.0.8) Gaussian 09W

والميكانيــك  الكــم  ميكانيــك  اســتعمال  أســاس  عــى 
الجزيئــي وأن طرائــق ميكانيــك الكــم المتمثلــة بالطرائــق 
الأساســية )HF( و)DFT( والطرائــق شــبه التجريبيــة 
ــول  ــم الحص ــي يت ــات الت )AM1( و)PM3( وأنَّ المعلوم

)Gaussian 09W( عديــدة  برنامــج  عليهــا باســتعمال 

وهــي:
HO�،LUMO( الذريــة  الأوربيتــالات  1-طاقــة 

.)MO

2-الشحنات الذرية.	
3-هيئات الحالة الانتقالية.

4-طاقة تفكك الآصرة.
5-حرارة التكوين.

6-الجهد أو الطاقة الالكتروستاكية.
7-الزوايا بين الذرات.

8-أطوال الأواصر بين الذرات.
9-الطاقة الكلية.

.)H∆،∆G،∆S(10-الدوال الثرموديناميكيه
11-عزم ثنائي القطب.

 )Gaussian 09W( برنامــج  في  المميــز  الــيء  ان 
,وأن  المعلومــات  مــن  هائــل  كــم  عــى  احتوائــه  هــو 
ســبب اختيــار نظريــات متعــددة هــو لإجــراء مســح 
شــامل لأغلــب الطرائــق النظريــة في مجــالات الكيميــاء 
ــات  ــق والنظري ــار أفضــل هــذه الطرائ الحاســوبية ونخت
مــن أجــل الحصــول عــى أفضــل قيــم الثوابــت الفيزيائية  

ــاً. نظري
تــم في هــذه الدراســة حســاب الكثــر مــن المتغــرات 
هــذه  ومــن  التجريبيــة  وشــبه  الأساســية  بالطرائــق 

المتغــرات :
1. الكثافــة الالكترونيــة وشــحنات المليــكان لــذرتي 

.  N=N

2. الطاقــة الكليــة للجزيئــة والتــي تســاوي طاقــات 
الاواصر مثــل طاقــة المــط والانحنــاء والالتــواء والخ... 

المحســوبة بطريقــة الميكانيــك الجزيئــي .
HO�( الذريــة  الأوربيتــالات  طاقــات  قيــم   .3

. )MO،LUMO

ودليــل  الإلكــروني  والجهــد  الصــادة  قيــم   .4
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 )LUMO،HOMO(  الالكتروفيليــة الكــروي والليونــة , التــي تــم حســابها بالاعتــاد عــى قيــم الأوربيتــالات الذريــة
ــابقاً. ــا س ــم ذكره ــي ت ــادلات الت ــب المع حس

الهيئات الفراغية لاصباغ الازو قيد الدراسة بعد تخفيض الطاقة لها

H1

H2

H3
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H4

H5

H6

H7
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)Statistical analysis( التحليل الاحصائي
التحليــل  عمليــات  الفقــرة  هــذه  في  ســنوضح 
 )SPSS( ــي ــي باســتخدام البرنامــج الاحصائ الاحصائ
ــة  ــرات الناتج ــم المتغ ــط قي ــم رب ــا يت ــن خلاله ــي م والت
بالمتغــر  النظريــة والمســاة  مــن عمليــات الحســابات 
الاحصائــي  البرنامــج  المســتقل)independent(ضمن 
ــرات  ــم المتغ ــة وقي ــرات الفيزيائي ــم المتغ ــة بقي والمتمثل
ــة  ــق النظري ــا بالطرائ ــول عليه ــم الحص ــي ت ــة الت الطاقي
المذكــورة ضمــن حســابات ميكانيــك الكــم والميكانيــك 
 N1, C2 C3,C=N-C,C=N,C-N, HOMO,(.الجزيئــي
 LUMO, µ, Ƞ, ω, TE, VDW,HF, Stretch, Bend,

 )dependent( مــع قيمــة المتغــر التابــع ).……Torsion

والتــي تتمثــل بالثوابــت الفيزيائيــة الناتجــة من حســابات 
عمليــة ســابقة خــال البحــوث العمليــة بغيــة الحصــول 
عــى اعــى قيمــة لمعامــل الارتبــاط بيرســون )R( والــذي 
ــر  ــن المتغ ــة ب ــوى علاق ــة اق ــه معرف ــن خلال ــن م يمك

ــتقلة. ــرات المس ــع المتغ ــع م التاب

 النتائج

الحسابات النظرية                                             
الثوابــت  بعــض  حســاب  تــم  الدراســة  هــذه  في 
بالاعتــاد    Kf ومنهــا  بالاصبــاغ  الخاصــة  الفيزيائيــة 
عــى بعــض المتغــرات الخاصــة للصبغــة والمحســوبة 
نظريــاً وبالاعتــاد عــى برنامــج )Chem.office( والتــي 
ــاً وبأســتخدام  ــاً وايجــاد قيمهــا نظري تــم ربطهــا احصائي
البرنامــج الاحصائــي )SPSS(. المتغــرات التــي تــم 
حســابها بعضهــا يتعلــق بطاقــة الجزيئــة والبعــض الاخــر 
مليــكان  شــحنات  مثــل  الفراغيــة،  بهيئاتهــا  يتعلــق 
 Total( ــة ــة للجزيئ ــة الكلي )Mulliken charge(،الطاق
Energy( والتــي تســاوي مجمــوع عــدد مــن المتغــرات 

ــخ،  ــاء)Bend( ..ال ــة المــط)Strach( والانحن ــل طاق مث

وكذلــك تــم حســاب قيــم الطاقــات الاخــرى مثــل 
واوطــئ   HOMO مشــغول  اوربيتــال  اعــى  طاقــة 
Hard� LUMO والصــادة   اوربيتـ�ال غـير مشـ�غول  
 Electronic ــي ــروني الكيميائ ــد الالك η( ness( والجه

µ( Chemical Potential( ودليــل الالكتروفيليــة العــام 

W(  Global Electrophilicity Index( والتــي حســبت 

ــة: ــادلات الآتي ــى المع ــاد ع بالاعت
η  = ½ (ELUMO – EHOMO)     ………. (1)
µ = ½ (EHOMO + ELUMO)     ……….. (2)

W =                            ……….. (3) 

وتعتــر الدراســة النظريــة مــن الدراســات الداعمــة 
الصفــات  دراســة  ان  ولاســيما  العمليــة  للنتائــج 
برامــج  عــى  العمليــة  البيانــات  وتطبيــق  الفيزياىيــة 
الكيميــاء الحاســوبية والتــي تحتــاج الى دقــة عاليــة في 
العمــل بســبب حساســية أنظمــة الحواســيب والبرامــج 
المســتعملة للعمــل وقلــة دقــة الظــروف العمليــة فضــاً 
انجزنــا  فقــد  لذلــك  للوقــت  عــن كونهــا مســتهلكة 
الدراســة النظريــة والتــي تهــدف الى ايجــاد بيانــات تعمــل 
التــي يصعــب  العمليــة  النتائــج  عــى تفســر بعــض 

ايجادهــا بشــكل كمــي وتكــون داعمــة لهــا.
حســاب بعــض المتغــرات الفيزيائيــة للمركبــات 

ــة  ــد الدراس قي
حســبت الثوابــت الفيزيائيــة )شــحنات المليــكان 
,W ,µ , η ,LUMO, HOMO( باســتخدام اربع طرائق 

مــن طرائــق ميكانيــك الكــم: تضمنــت الأولى طريقتــن 
ــة بـــ   ــة والمعروف ــبه التجريبي ــابات ش ــق الحس ــن طرائ م
الأخــرى  الأساســية  والطرائــق   )PM3( و    )AM1(
ــابات  ــق الحس ــن طرائ ــي م ــي )HF( و )DFT( وه وه
الأساســية, إن اختيــار هــذه الطرائــق جــاء بالاعتــاد 
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في  اســتخداما  والأكثــر  شــيوعا  الأكثــر  كونهــا  عــى 
في  وأفضليتهــا  الدراســات  مــن  المجــال  هــذا  مثــل 
الحصــول عــى نتائــج دقيقــة وهــذا مــا تــم ملاحظتــه في 
الأدبيــات)12,11(، وبالرغــم مــن كونهــا مــن أكثــر الطــرق 
ــد  ــاوئ إذ تعتم ــن ومس ــا محاس ــكل منه شــيوعا إلا أن ل
البيانــات المختبريــة  و  )PM3( عــى   )AM1( طريقــة 
ــا طريقــة  ــة بين في الحســابات لايجــاد الصفــات الفيزيائي
ــة أساســية  )HF( و  )DFT(أذ تبــدأ مــن حســابات أولي

ولكنهــا  مســبقة  معلومــات  الى  تحتــاج  الاولى  أن  أي 
تختــر الزمــن بينــا تعــاني الثانيــة مــن تعقيــدات كبــرة 

ــول. ــت أط ــتغراقها لوق ــابات وإس في الحس
الحسابات النظرية للدوال الطاقية :

ــة  ــة الكلي ــاب الطاق ــم حس ــد ت ــة فق ــوة اولي كخط
ــد الدراســة  ــة لهــا للصبغــات قي ــم الطاقــات المكون وقي
)MM2( والقيــم  نظريــاً بطريقــة الميكانيــك الجزيئــي 
التــي تــم الحصــول عليهــا ادرجــت في الجــدول )1( 

ــى. ــات الُمث ــى الهيئ ــول ع للحص
ــة  ــالات الجزيئي ــم طاقــات الاوربيت ــم حســاب قي ت
بينهــا  الفــرق  وحســاب   )LUMO( و   )HOMO(
وكذلــك حســبت قيــم η  و  µ و W وحســب المعــادلات 
)1( و )2( و )3( والقيــم المحصــل عليهــا ادرجــت في 

الجــداول)2( و)3( و)4( و )5( .
تاثير الشحنات وقيم الكثافة الالكترونية 

الالكترونيــة  الكثافــة  قيــم  حســاب  تــم  أخــراً 
 )N15,N16( والشــحنات لــذرتي نايتروجــن آصرة الآزو
إذ أن مــن المؤكــد أن للكثافــة الالكترونيــة دور مهــم 
في تحديــد الإعاقــة الفراغيــة والهيبــات المثــى للاصبــاغ  
ونحصــل عــى تلــك المعلومــات مــن خــال هاتــن 
دراســات  اكدتــهُ  مــا  احداهمــا وهــذا  او  الآصرتــن 
ســابقة )13(، القيــم التــي تــم الحصــول عليهــا ادرجــت 

الجــداول )6( و)7( و)8( و )9(.        في 
 

الجدول)1(: 

طاقات الاواصر المحسوبة بطريقة الميكانيك الجزيئي )MM2(  للصبغات قيد الدراسة    

Total Energy
Kcal/mol

Dipole/Dipole1,4 VDW
Non-1,4 
VDW

Torsion
Stretch-

Bend
BendStretchDyes

13.0110.4018.043-1.570-11.4130.00516.8480.697H1

12.2660.6766.842-2.252-11.313-0.03017.5810.763H2

9.2591.69211.143-1.644-20.2000.01917.2760.974H3

6.371-0.6036.850-5.260-13.104-0.03617.8540.671H4

10.4480.9787.329-2.042-13.375-0.01316.8140.756H5

13.6482.8478.224-1.594-13.92860.01217.2740.814H6

9.0780.51811.794-1.512-19.1860.04716.4650.952H7
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 .AM1 جدول )2( :  قيم الدوال الطاقية المحسوبة نظرياً لاصباغ الآزو المشتقة من 4-امينوانتيبايرين حسب طريقة
WµȠLUMO- HOMOHOMO  (ev)LUMO  (ev)Dyes

13.585-2.8550.3000.600-3.155-2.555H1
12.690-2.8050.3100.620-3.115-2.495H2
6.576-3.5030.9331.866-4.436-2.570H3
24.697-2.8200.1610.322-2.981-2.659H4
13.369-3.0240.3420.684-3.366-2.682H5
29.977-3.0680.1570.314-3.225-2.911H6
16.080-3.2100.3200.639-3.525-2.886H7

 .PM3  جدول )3(:  قيم الدوال الطاقية المحسوبة نظرياً لاصباغ الآزو المشتقة من 4-امينوانتيبايرين حسب طريقة
WµȠLUMO- HOMOHOMO  (ev)LUMO  (ev)Dyes

12.025-2.9220.3550.711-3.278-2.567H1
12.362-2.8780.3350.670-3.213-2.543H2
7.413-3.3590.7611.522-4.120-2.598H3
25.292-2.8360.1590.318-2.995-2.677H4
19.245-2.9100.2200.440-3.130-2.690H5
28.173-3.1670.1780.356-3.345-2.989H6
17.846-3.1810.28350.567-3.465-2.898H7

HF . جدول )4(:  قيم الدوال الطاقية المحسوبة نظرياً لاصباغ الآزو المشتقة من 4-امينوانتيبايرين حسب طريقة
WµȠLUMO- HOMOHOMO (ev)LUMO (ev)Dyes

8.628-2.9910.5181.037-3.510-2.473H1
9.527-2.8950.4400.880-3.335-2.455H2
8.134-3.6360.9261.852-4.562-2.710H3
8.310-2.7840.4660.932-3.250-2.318H4
16.187-3.1860.3130.627-3.500-2.873H5
19.600-2.8000.2000.400-3.000-2.600H6
43.922-3.1650.1140.228-3.279-3.051H7

DFT . جدول )5(:  قيم الدوال الطاقية المحسوبة نظرياً لاصباغ الآزو المشتقة من 4-امينوانتيبايرين حسب طريقة
WµȠLUMO- HOMOHOMO  (ev)LUMO  (ev)Dyes

9.929-3.4040.5831.166-3.987-2.821H1
14.930-2.9690.2950.590-3.264-2.674H2
7.849-3.9050.9711.942-4.876-2.934H3
16.152-2.7290.2300.461-2.960-2.499H4
47.074-3.3130.1160.233-3.430-3.197H5
12.652-2.4310.2330.467-2.665-2.198H6
24.940-3.3430.2240.448-3.567-3.119H7
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و)3-3(   )3-2( أعــاه  الجــداول  خــال  مــن 
  )HOMO(قيــم طاقــات ان  نجــد  و)3-5(  و)3-4( 

.)LOMO و)
كانــت متقاربــة للاصبــاغ قيــد الدراســة مــع وجــود 

حيــث كان    H3 الصبغــة  منهــا  بعــض الاختلافــات 
ــدى  ــى م ــل ع ــذا دلي ــة 1.852 وه ــرق بالطاق ــه الف في
ــة امتزازهــا مــع  اســتقرارية هــذه الصبغــة وبالتــالي قابلي

ــازة.   ــواد الم ــطوح الم س

 )N=N( قيم الكثافة الالكترونية والشحنات مليكان لذرتي  :)جدول )6
للصبغات قيد الدراسة حسب طريقة AM1 بوحدة الكولوم.

Dyesالذرةالشحنةالكثافة الالكترونية
5.0158-0.0158N(15)

H1
5.0913-0.0913N(16)
5.0288-0.0288N(15)

H2
5.0642-0.0642N(16)
5.0145-0.0145N(15)

H3
5.0468-0.0468N(16)
5.0082-0.0082N(15)

H4
5.0962-0.0962N(16)
5.0169-0.0169N(15)

H5
5.0744-0.0744N(16)
5.0113-0.0113N(15)

H6
5.1028-0.1028N(16)
5.0312-0.0312N(27)

H7
5.0848-0.0848N(12)

 )N=N( قيم الكثافة الالكترونية والشحنات مليكان لذرتي   :)جدول )7
للصبغات قيد الدراسة حسب طريقة PM3 بوحدة الكولوم. 

Dyesالذرةالشحنةالكثافة الالكترونية
5.0572-0.0163N(15)

H1
5.0968-0.0970N(16)
5.0349-0.0304N(15)

H2
5.0153-0.0689N(16)
5.0281-0.0163N(15)

H3
5.0486-0.0441N(16)
5.0750-0.0067N(15)

H4
5.0091-0.0902N(16)
5.0230-0.0262N(15)

H5
5.0672-0.0691N(16)
5.0690-0.0109N(15)

H6
5.0725-0.1346N(16)
5.0798-0.0383N(27)

H7
5.0872-0.0401N(12)
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 )N=N( قيم الكثافة الالكترونية والشحنات مليكان لذرتي  :)جدول )8
للصبغات قيد الدراسة حسب طريقة HF وحدة الكولوم. 

Dyesالذرةالشحنةالكثافة الالكترونية

5.398-0.398N(15)
H1

5.417-0.417N(16)
5.406-0.406N(15)

H2
5.397-0.397N(16)
5.383-0.383N(15)

H3
5.423-0.423N(16)
5.39-0.390N(15)

H4
5.428-0.428N(16)
5.393-0.393N(15)

H5
5.405-0.405N(16)
5.393-0.393N(15)

H6
5.443-0.443N(16)
5.406-0.406N(27)

H7
5.435-0.435N(12)

 )N=N( قيم الكثافة الالكترونية والشحنات مليكان لذرتي   :)جدول )9
للصبغات قيد الدراسة حسب طريقة  DFT وحدة الكولوم. 

Dyesالذرةالشحنةالكثافة الالكترونية

5.508-0.412N(15)
H1

5.488-0.407N(16)
5.476-0.400N(15)

H2
5.470-0.393N(16)
5.362-0.380N(15)

H3
5.403-0.427N(16)
5.398-0.396N(15)

H4
5.402-0.431N(16)
5.391-0.399N(15)

H5
5.411-0.416N(16)
5.515-0.390N(15)

H6
5.489-0.436N(16)
5.470-0.417N(27)

H7
5.456-0.423N(12)
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في  الالكترونيــة  الكثافــة  قيــم  ملاحظــة  ومــن 
الكثافــة  أن  نجــد   )9( ، )8(  ،)7(  ،)6( الجــداول 
الالكترونيــة عــى ذرة N16 البعيــدة عــن AAP-4 تكــون 

. N15 الكثافــة الالكترونيــة عــى ذرة  أعــى مــن 
والقريبــة مــن AAP-4 ويعــزى ســبب ذلــك إلى 
المرتبطــة  الدفــع والســحب الالكــروني للمجموعــة 
المرتبطــة لايتوقــف عــى  تأثــر المجموعــة  ان  حيــث 
الــذرة المرتبطــة بهــا فقــط بــل يتعداهــا الى ابعــد مــن ذلــك 
وخصوصــاً أن ذرة النتروجــن ذات ســالبيه كهربائيــة 
عاليــة، لذلــك اذا كانــت المجموعــة المرتبطــة دافعــة 
ــادة قيمــة الكثافــة  للالكترونــات فســيؤدي ذلــك الى زي
كانــت  اذا  امــا  النتروجــن،  ذرة  عــى  الالكترونيــة 
المجموعــة المرتبطــة ســاحبة للالكترونــات فنتيجتهــا 

تكــون العكــس.
ــى  ــة ع ــة الالكتروني ــن الكثاف ــة ب ــا مقارن ــو أجرين ل
ــث  ــن حي ــة م ــد الدراس ــات قي ــن للصبغ ذرتي النتروج
الزيــادة والنقصــان نجــد انــهُ لايوجــد تطابقــاً تامــاً بــن 
الكثافــة الالكترونيــة مــع وجــود تطابقــات جزيئيــة 
ممــا يــدل عــى أن عامــل الكثافــة هــو مــن العوامــل 

ــاغ . ــى الاصب ــر ع ــي تؤث ــية  الت الأساس

الاستنتـاجـات  

بعــد اكتــال هــذه الدراســة يُمكــن التوصــل إلى 
الآتيــة: الاســتنتاجات 

ــا دراســة نظريــة وتحليــل إحصائــي دقيــق  1. اجرين
لدعــم وتفســر النتائــج العمليــة الخاصــة بالأصبــاغ 
المشــتقة مــن 4-أمينوانتيبايريــن عــى ســطح الكاربــون 
مــن  مجموعــة  حســاب  الدراســة  تضمنــت  المنشــط. 
طــرق  باســتخدام  والإلكترونيــة  الفيزيائيــة  الثوابــت 
ميكانيــك الكــم )AM1 و PM3  وHF و DFT(، مثــل 
والجهــد   ،η والصــادة   ،LUMOو  HOMO طاقــات 

الكيميائــي µ، ومــؤشر الالكتروفيليــة W، بالإضافــة 
إلى شــحنات المليــكان والكثافــة الإلكترونيــة عــى ذرتي 
الآزو )N=N(، وذلــك باســتخدام برامــج متخصصــة 

.SPSS و   ChemOffice مثــل 
ــق  ــتخدام طرائ ــابات باس ــت حس ــك أجري 2. كذل
المثــى  الهيئــات  عــى  للحصــول  الكــم  ميكانيــك 
للجزيئــات، وحســاب طاقــات الأواصر والمكونــات 
أظهــرت  والتــي  المدروســة،  للجزيئــات  الفراغيــة 
ــتقرارية  ــث الاس ــاغ مــن حي ــن الأصب ــا ب ــا واضحً تباينً
في  مختلفًــا  ســلوكًا  يعكــس  ممــا  الطاقــي،  والتوزيــع 

البحــث.
 3. إن نتائــج التحليــل الإحصائــي دعمــت بشــكل 
واضــح صحــة النمــوذج النظــري المســتخدم، وأكــدت 
ــة للحصــول  ــة مــع العملي ــة دمــج الجوانــب النظري أهمي
عــى تفســر شــامل ودقيــق لســلوك الأصبــاغ أثنــاء 
حســاب تلــك الصفــات. وقــد مثــل هــذا التكامــل بــن 
الجانــب النظــري والعمــي خطــوة مهمــة في تطويــر فهــم 
أعمــق للآليــات المؤثــرة في عمليــة الحســابات، وهــو 

يُعــد مــن اهــم نتائــج هــذه الدراســة.
4. فــرت النتائــج النظريــة طبيعــة العلاقــات بــن 

الــدوال المختلفــة والتــي تدعــم النتائــج العمليــة.
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