
  للخصائص البنائية دراسات طيفية وحسابات نظرية 
  الأطياف الاهتزازية لبعض المركبات الحلقيةتحليل و

  

  عبدالعزيز بن عبدالرحمن السعدي
  

  الكيمياء من جامعة تكساس أي آند إم ،   علمتوراة فيكملخص للبحث المقدم لنيل درجة الد
  كولج ستيشن، تكساس، الولايات المتحدة الأمريكية

  
 المركبات الحلقيـة او ذوات الحلقـتين        شكال الطاقية لعدد من   دف هذا البحث الى دراسة الخصائص البنائية والأ       يه

، وقد استخدمت    والخصائص الطاقية  البنية الجزيئية لتحديد أسطح الطاقة الكامنة فيها والتي تعتبر عاملا مهما في فهم            
 المستمدة من تجـارب     الأولى هي الخصائص الطيفية   : ما البعض هذه الدراسة أداتين بحثيتين مهمتين ومكملتين لبعضه      

  . النظريةab initio والثانية هي حسابات معملية مختلفة

ووجـد أن  في المستوى الالكتروني المستقر والمستوى الالكتروني الأعلى  Indanol-2في هذا البحث درس مركب    
زاويـة   و (Puckering Angle)التعـرج  اويـة  ، تتحكم زمستقرةهذا المركب يوجد في اربعة اشكال طاقية 

   جد أيـضا ان الـشكل البنـائي           موعة الهيدروكسل في هذه تحديد تلك البنى      الدوران الداخليالطاقية الأربعة، و 
 بوجود الرابطة الهيدروجينية الداخلية بين ذرة الهيدروجين في مجموعـة           الطاقة الأدنى يزداد ثباته البنائي    للجزيء ذو   

 يمثل حالة شـبيهة   Cyclopenten-1-ol-3 حلقة البترين، مركب الـ من πكسل وكثافة الكترونات الهيدرو
 مع الرابطـة الثنائيـة في الحلقـة       تتشكل   الرابطة الضعيفة بين ذرة الهيدروجين تلك          إلا ان   Indanol-2لمركب  
ثنائي الأبعاد يمثل تلـك الاشـكال البنائيـة    سطح طاقة مكنت من انشاء النظرية   ab initioدراسات. الخماسية

  .طاقاا وخصائصها التركيبية بدقة لكلا الجزيئينالأربعة بالإضافة الى مقدار 

خدمت كذلك في هذا      است  –للحالة الغازية    Raman من تجارب     المستحصلة  خصوصا تلك  –الأطياف الاهتزازية   
 Cyclopenteneopyridine-2,3  و γ-Crotonolactoneالبحث لدراسة البنيـة الجزيئيـة لمـركبي     

(Pyrindan) .حساباتab initio   ظِّفتالنظريةان مركـب  أ ايضا لتأكيد النتائج المخبرية وتحليلها، وجـد  و  
γ-Crotonolactone          قّت الدالة الرياضية    الطاقي الأدنى    يمثل شكلا مسطحاً يميل الى الصلابة في وضعهوقد اشت

  . تعاريف كاملة لجميع الحركات الاهتزازية في المركبينيقدم البحث كذلك ، البنائيالتي تمثل ذلك الشكل 

للقيام بمراجعـة شـاملة   النظرية  DFT و ab initioالجزء النظري من البحث وظف التطور الهائل في حسابات 
 Cyclopentene   ، Silacyclobutane: لنتائج طيفية سابقة لبعض المركبات الحلقية الرباعية والخماسية مثل          

 والعديد من المركبات الرديفة والشبيهة، لقد مكنتنا تلك الحسابات الكمية من تأكيد             Silacyclopenetne، و   
 من جهة    وتصحيح بعضها الآخر عن طريق اعادة تحليل تلك النتائج الطيفية السابقة            من جهة،  بعضا من تلك النتائج   

في وضعه المستقر يمثل زاوية تعرج بـسيطة         Silacyclopent-2ene، على سبيل المثال وجد ان مركب        أخرى
  . درجة وليس مسطحاً كما كان يعتقد بالسابق١٥بمقدار 


