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 .رسٍٍّب وثٍشا ٚسٍُ ٚأرجبػٗ ٚأطسبثٗ آٌٗ ٚػٍى سٍذٔب ٚزجٍجٕب ِسّذ ػًٍ الله طٍى

 طشٌك إٌدبذ ًاٌمٛح ٌٚسش ٌ ًلله رؼبٌى أْ ِٓ ػًٍ ِٕٚسٕٔشىش ا

 ، فبٌسّذ لله ػٍى ٔؼّٗ.ي اٌذساسًطٍٍخ ِشٛاس ًٚٚفمٕ

 اٌزٌٓ شدؼًٛٔ ػٍى الاسزّشاس فً طٍت اٌؼٍُ ارٛخٗ ثبٌشىش اًٌ اٌٛاٌذٌٓ اٌىشٌٍّٓ

 ًٍٚٔ اٌؼٍى 

 ثٛساٚي زبصَثبٌشىش اٌدضًٌ ٚاٌزمذٌش اٌىجٍش ٌلأسزبر اٌذوزٛس:  وّب ارمذَ ثدضًٌ

 ػٍى لجٌٛٗ طٍت الإششاف ػٍى ٘زٖ اٌشسبٌخ ثظذس سزت

 ثٕظبئسٗ اٌمٍّخ ٚرٛخٍٙبرٗ اٌسذٌذح. ٚاٌزي ٌُ ٌجخً ػًٍ

 ً ٚوبٔٛا ِظذسْ إٌى خٍّغ الاسبرزح اٌزٌٓ دسسٛٔرمذَ ثدضًٌ اٌشىش ٚاٌؼشفباٌششفًٕ اْ  وّب 

 إٌّبلشخخض ثبٌزوش أػضبء ٌدٕخ اطٍٍخ اٌسٕٛاد اٌّبضٍخ ٚ دػُ ٚػطبء ًٌ

 اٌزً سزخظض ِٓ ٚلزٙب ٌذساسخ ٘زا اٌجسث ٚلجٛي ِٕبلشزٗ،

 .فً ػٍُّٙ الله فدضاُ٘ الله ٚسذد خطبُ٘ ٚثبسن

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 إ٘ــــــــــذاء

 إٌــى:أ٘ــذي ٘زا اٌؼًّ اٌّزٛاضغ 

 ٚسثذ ٚعٙشد  م١بء لٍجٟ اٌٟ اٌزٟ لذِذ ٚأػيذ اٌميؼخ اٌزٟ عميذ عٙٛا ِٓ اٌغٕخ اٌٟ  اٌٟ-

 "أًِ ثُ أًِ ثُ أًِ"اٌٟ إٌٛس اٌزٞ ٠نٟء ػزّزٟ 

 "أثً اٌغبًٌ"اٌٟ اٌغغش اٌزٞ ارىأ ػ١ٍٗ  اٌٟ اٌغٕذ اٌزٞ لا ا١ًِ فٟ ٚعٛدٖ -

 خذرً" اٌٟ اٌزٟ عب٘ذد ػٍٟ  رشث١زٟ ٚفبٔذ الاِبٔخ  ٚوبٔذ اٌقذس اٌؾْٕٛ ٌٟ ٚاٌٍّغأ اٌّؤٔظ" -

 ٟ٘ اٌؼ١ٓ اٌزٟ ٔقجذ ثٙب أؽلاِٟ ""إسشاءاٌٟ سف١مخ اٌذسة ٚؽم١مخ اٌشٚػ -

 " وٓ اٌذػُ اٌىج١ش ٌٟ ٚرمبعّٓ ِؼٟ ػتء اٌؾ١بح.سؼبد ،دٍٔباٌٟ اخٛارٟ اٌّؤٔغبد اٌغب١ٌبد " -

 إطٍٍجخ ،ػًٍ ،أثٛ ثىش"اٌٟ اخٛرٟ اٌنٍٛع اٌّز١ٕخ  ٌٟ "

 اٌزٞ وبْ اٌّشؽذ ٌٟ  ِٕٚجغ اٌؼيبء . ثٛساٚي زبصَ"اٌٟ أعزبرٞ اٌىش٠ُ "

 . اٌفضً ٌٚٛ ثبٌمًٍٍ فً ٘زا الأدبص اٌجسٍطاًٌ وً ِٓ وبْ ٌٗ ٚ
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 ٌفٙشطا

  شىش ٚػشفبْ

  ٘ذاءالإ

 I اٌفٙشط

 VI  الأشىبي لبئّخ

 VI لبئّخ اٌدذاٚي 

 01 ِمذِخ ػبِخ

 اٌفظً الأٚي

 ِفبٍُ٘ ػبِخ زٛي طشق اٌزسًٍٍ اٌزدشٌجٍخ )ساِبْ ٚالأشؼخ رسذ اٌسّشاء(

 ِٓ ٍِىبٍٔه اٌىُ DFTٚٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌٛظٍفٍخ

I .1-1- 3 اٌّطٍبفٍخ 

1.I.2-  ً3 الاشؼبع اٌىٙشِٚغٕبطٍس 

I .3.1- 04 ِب٘ٛ اٌطٍف اٌىٙشِٚغٕبطٍسً؟ 

I .4.1-  .04 ِبدا ٔؼًٕ ثطٛي اٌّٛخخ ٚرثزثزٙب 

I .5.1- .05 أٔٛاع الاشؼبػبد 

.I 1.2-  أؼشاج الاشؼخ اٌسٍٍٕخDRX  05 

I .2.2- 05 ِفَٙٛ الأؼشاج 

I .3.2- 06 بد ٌخ اٌّسزٍٛاٌشجى 

I .4.2-  06 لبْٔٛ ثشاؽ 

I .1.3 -  07 ِطٍبفٍخ الاشؼخ رسذ اٌسّشاء 

I .2.3- 08 اٌسّشاءشؼخ رسذ الأ 

I .3.3-08 ِجذا ِطٍبفٍخ الاشؼخ رسذ اٌسّشاء 

I.4.3-  09 اِزظبص الاشؼخ رسذ اٌسّشاء 

I .5.3- 10 طٍف الا٘زضاص 

I .1.5.3- 10 ٔٛاع الا٘زضاصاد اٌدضٌئٍخأ 

 10 /رّذد ٚأىّبش ا٘زضاصي ثسٍط1

 11 /رّذد ٚأىّبش ا٘زضاصي ِضدٚج 2

I .6.3-12 رسذ اٌسّشاء لٍّخ اٌزشدد فً طٍف الاشؼخ 
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I .1.4-  ْ12 ِطٍبفٍخ ساِب 

I .2.4- ْ13 ِجذا ػًّ ِطٍبفٍخ ساِب 

I .1.5- 13 ٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌٛظٍفٍخ 

I .2.5- ْ14 ٘بٌّش-رمشٌت اٚثش 

I .3.5-  ٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌٛظٍفٍخDFT. 15 

 اٌفظً اٌثبًٔ

 1.3dimethoxybenzaldehyde  ِٓDFTدساسخ اٌزشىً اٌدضٌئً ي 

 DRXِٚمبسٔزٙب ِغ اٌزدشثخ 

.II 1- 18 ِمذِخ 

.II 2- 18 اٌذساسخ اٌزدشٌجٍخ ٚإٌظشٌخ 

.II 3- ٚطف ِٕٚبلشخ اٌزشوٍت اٌجٍٛسي يdimethoxybenzaldehyde1.3  ثٛاسطخ

 DRXٚDFT خ ٍٍٕٛد الأشؼخ اٌسٍز
18 

.II 4-30 اٌخبرّخ 

 اٌفظً اٌثبٌث

 1.3dimethoxybenzaldehyde ـاٌذساسخ اٌطٍفٍخ ٌ

 32 ّمذِخاٌ

.III 1.1- ٌ 1.3ـاٌذساسخ إٌظشٌخdimethoxybenzaldehyde                                                            

 .1.III2-الاشؼخ رسذ اٌسّشاء ٚطشق الا٘زضاص اٌذاخٍٍخ ِسسٛثخ ة ٚطفDFT 

    1.3dimethoxybenzaldehyde  (B3LYP  6-31G)ِغ

32 

.III 3.1- 1.3رؼشٌف اٌسشوبد الا٘زضاصٌخ يdimethoxybenzaldehyde. 35 

 CH. 35رّذد اٌشاثطخ  -1.3

 35 ا٘زضاص زٍمخ اٌجٕضٌٓ. -2.3

 C=O 36ا٘زضاص اٌشاثطخ -3.3

 36 ِظٍٍخ اٌٍّثًٍ -4.3

.III 4.1- 1.3اٌسشوبد الا٘زضاصٌخ يdimethoxybenzaldehyde  36 

 .III5- 39 خبرّخ 

 42 اٌخلاطخ اٌؼبِخ 

 44 لبئّخ اٌّشاخغ
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 لبئّخ الأشىبي ٚاٌدذاٚي

 :لبئّخ الأشىبي

 ٚياٌفظً الأ

 04 (:اٌطٍف اٌىٙشِٚغٕبطٍسI1ً-اٌشىً )

 06 :سسُ رخطٍطً رٛضر اٌّسزٌٛبد اٌشجىٍخ(I2-اٌشىً )

 07 ٌّثً طشٌمخ اسزٕسبش لبْٔٛ ثشاؽشىً رٛضٍسً :(I3-اٌشىً )

 07    شىً ٌٛضر اٌؼلالخ ثٍٓ اردبٖ اٌجٍٛسح ٚاٌّسبفبد اٌشجىٍخ :(I-4اٌشىً )

 IR  09اِزظبص الاشؼخ رسذ اٌسّشاء :(I-5اٌشىً )

 11 اٌزّذد ٚالأىّبش اٌّضدٚج اٌّزّبثً ٚغٍش اٌّزّبثً:(I-6اٌشىً )

 12 أٛاع الا٘زضاص ثبلأسٕبء:(I7-اٌشىً )

 اٌفظً اٌثبًٔ

 DRX 18اٌزشىً اٌدضٌئً :(II-1اٌشىً )

 DFT 19اٌزشىً اٌدضٌئً :(II-2اٌشىً )

 اٌفظً اٌثبٌث

 32 طٍف الاشؼخ رسذ اٌسّشاء إٌظشي:(III1-اٌشىً )

 33 طٍف الاشؼخ رسذ اٌسّشاء اٌزدشٌجً:(III2-اٌشىً )

 

 لبئّخ اٌدذاٚي :

 اٌفظً اٌثبًٔ

 B3LYP 6-31G)) 19صٚاٌب اٌشٚاثط  زسبة:(II 1اٌدذٚي)

 21 (B3LYP 6-31G) زسبة اطٛاي اٌشٚاثط(:II-2اٌدذٚي)

 B3LYP 6-311G)) 22 زسبة صٚاٌب اٌشٚاثط(:II-3اٌدذٚي)

 23 (B3LYP 6-311G) زسبة اطٛاي اٌشٚاثط(:II4-اٌدذٚي)

 25 (B3PW91 6-31G)زسبة صٚاٌب اٌشٚاثط (:II-5اٌدذٚي)
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 26 (B3PW91 6-31G) اطٛاي اٌشٚاثطزسبة (:II-6اٌدذٚي)

 B3PW91 6-311G)) 27زسبة صٚاٌب اٌشٚاثط (:II-7اٌدذٚي)

 29 (B3PW91 6-311G) اٌشٚاثطاطٛاي زسبة (:II-8اٌدذٚي)

 اٌفظً اٌثبٌث

فً الاشؼخ رسذ  ٚإٌزبئح اٌزدشٌجٍخ DFT(:ِمبسٔخ اٌزشدداد اٌّسسٛثخ ِٓ III-1اٌدذٚي )

 dimethoxybenzaldehydeاٌسّشاء ي 
33 
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 اٌؼبِخ ِمذِخ

عبػذد اٌف١ض٠بء اٌىلاع١ى١خ اٌؼٍّبء فٟ فُٙ اٌىض١ش ِٓ اٌظٛا٘ش ا١ِٛ١ٌخ ٌٚىٕٙب وبٔذ غ١ش ِف١ذح ػٕذ اٌغشػبد 

)رساد،  أٚ فٟ الأعغبَ فبئمخ اٌىزٍخ )صمٛة عٛداء( أٚ ؽزٝ فٟ اٌغغ١ّبد اٌذل١مخاٌؼب١ٌخ عذا وغشػخ اٌنٛء 

عض٠ئبد، اٌىزشٚٔبد(، ٚ ٌمذ ريٛسد ٔظش٠خ ١ِىب١ٔه اٌىُ أيلالب ِٓ ا١ٌّىب١ٔه اٌىلاع١ىٟ ٚا٘زُ ١ِىب١ٔه اٌىُ 

ٌغض٠ئبد، أِب ٚؽٌٍٛٙب ٌؼذد ِؾذد ِٓ اٌزساد ٚ ا شؽشٚد ٠ٕغثذساعخ خقبئـ ثؼل اٌّٛاد ثبعزخذاَ ِؼبدٌخ 

فٟ الأٔظّخ اٌّؼمذح رغزخذَ اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌزمش٠جبد ٌٍؾقٛي ػٍٝ ِؼٍِٛبد عذ دل١مخ  ِٚٓ ث١ٕٙب ٔظش٠خ اٌذاٌخ 

ٌلأٔظّخ ِٓ خلاي ِؼشفخ اٌج١ٕخ  ٚاٌى١ّ١بئ١خ اٌف١ض٠بئ١خ اٌخقبئـ إ٠غبد اٌٝ رٙذف اٌزٟ ٚ DFTاٌٛظ١ف١خ 

 .]**[ الإٌىزش١ٔٚخ

ٟٚ٘ ٔظش٠خ اصد٘شد ِٕز ػذح ػمٛد، ِٕٚؼ فبؽجٙب   DFTٌمذ اػزّذ ػٍّٕب ػٍٝ ٔظش٠خ اٌذاٌخ اٌٛظ١ف١خ ٌٍىضبفخ 

Walter Kohn َ8998عبئضح ٔٛثً ػب  

ِىّلا ٌٛفف اٌّبدح IR ِٓ عٙخ أخشٜ لا رؼذ ىشق اٌزؾ١ًٍ اٌي١فٟ اٌّزّضٍخ فٟ ِي١بف١خ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء 

 فؾغت ثً أ٠نب ِؼٍِٛبد ث٠ٛ١ٕخ ٚد٠ٕب١ِى١خ ٠زؼزس اٌٛفٛي إ١ٌٙب ثٛعبئDRXً  ثٛاعيخ ؽ١ٛد الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ 

 أخشٜ.

 اٌّؾغٛثخ ثٛاعيخ dimethoxybenzaldehydeعٕمذَ دساعخ ِمبسٔخ ٌٍٕٙذعخ اٌغض٠ئ١خ ي فٟ ٘زٖ اٌّزوشح-

DFT  ثبعزخذاَ ثشٔبِظ GAUSSIAN03        ٌغضٞء ِؼضٚي ِغ رٍه اٌزيٟ أٔؾيأرٙب اٌزغشثيخ ِيٓ ؽ١يٛد الأؽيؼخ

  DRX .   اٌغ١ٕ١خ

ِيٓ خيلاي ِمبسٔيخ إٌزيبئظ      dimethoxybenzaldehyde وّب ع١زُ رميذ٠ُ دساعيخ ػيٓ الأٚميبع اٌذاخ١ٍيخ ي     

ٚثغ١يخ رؾم١يك ٘يذف اٌذساعيخ      .ِغ عضٞء ِؼيضٚي   DFT ِغ ؽغبثبد ٌي١ف١خ ٌلأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌزغش٠ج١خ ا

 ع١زُ ػشك ٘زا اٌؼًّ فٟ صلاصخ فقٛي:

٠زنّٓ ػشك اٌّفب١ُ٘ الأعبع١خ ثؾأْ ِخزٍف ػ١ٍّيبد اٌزؾ١ٍيً اٌي١فيٟ ثبلأؽيؼخ رؾيذ اٌؾّيشاء        اٌفظً الأٚي:

،اٌزٟ رُ اعزخذاِٙب فٟ اٌذساعخ ٚؽزٝ الأعب١ٌت اٌؾذ٠ضيخ ِيٓ ١ِىب١ٔيه اٌىيُ      DRXساِبْ، ٚؽ١ٛد الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ

  DFT.ِضً: ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ

ٚاٌزيٟ ريُ اٌؾقيٛي ػ١ٍٙيب      DFT ٔمذَ دساعخ ِمبسٔخ ث١ٓ إٌزبئظ إٌظش٠خ اٌّؾغٛثخ ثٛاعيخ فً اٌفظً اٌثبًٔ :

                  .  DRX رغش٠جٟ ة
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 DFT ٔمذَ دساعخ ِمبسٔخ ث١ٓ إٌزيبئظ اٌزغش٠ج١يخ الأؽيؼخ رؾيذ اٌؾّيشاء ٚؽغيبة اٌزيشدداد ة        اٌفظً اٌثبٌث :

 اٌّٛمٛع.ٚفٟ الأخ١ش ٔخزُ ثئػيبء خلافخ ػبِخ ؽٛي ٘زا 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

  

 اٌفظً الأٚي

 –شؼخ رسذ اٌسّشاء شؼخ اٌىٙشِٚغٕبطٍسٍخ  ٚالألأِفبٍُ٘ ػبِخ زٛي ا

 DRXشؼخ اٌسٍٍٕخ ٚأؼشاج الأ  DFTساِبْ  ٚٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌٛظٍفٍخ 



 رامان ووظرية  –ل الأشعة انكهرومغىاطيسية والأشعة تحت انحمراء انفصم الأول :          مفاهيم عامة حى
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- 1-1.I اٌّطٍبفٍخ: 

ػٍُ رغش٠جٟ ٠ٙزُ ثذساعخ ٚرؾ١ًٍ الإؽؼبػبد اٌىٙشِٚغٕبى١غ١خ إٌّجؼضخ ٚاٌّّزقخ ِٓ اٌزساد أٚ اٌغض٠ئبد ٟ٘ 

[8]. 

ىشق اٌزؾ١ًٍ اٌي١فٟ ِٓ أُ٘ ٚأؽًّ ىشق اٌزؾ١ًٍ ا٢ٌٟ ٔظشا ٌغٌٙٛزٙب ٚدلزٙب ٚؽغبع١زٙب  رؼزجش

اٌؼب١ٌخ ٚريج١مبرٙب اٌّزؼذدح، رؼزّذ ٘زٖ اٌيشق ػٍٝ اِزقبؿ ٚأجؼبس اٌيبلخ الإؽؼبػ١خ. إر ثزفغ١ش ٘زٖ 

غ اٌخيٛه أٚ اٌؾضَ فّٓ إٌبؽ١خ إٌٛػ١خ رغزخذَ ِٛال ،اٌؾقٛي ػٍٝ ِؼٍِٛبد و١ّخ ٚٔٛػ١خ اٌّؼٍِٛبد ٠ّىٓ

خ اٌزٟ رؾذد فٟ اٌي١ف اٌىٙشِٚغٕبى١غٟ د١ٌلا ػٍٝ ٚعٛد ػٕبفش خبفخ، أِب ِٓ ص١الأجؼبٚ  الاِزقبف١خ

. ؽ١ش رؼيٝ اٌّؼٍِٛبد اٌزٟ ٚالأجؼبس الاِزقبؿإٌبؽ١خ اٌى١ّخ ف١ّىٓ رمذ٠ش رشو١ض اٌّىٛٔبد ِٓ ل١بط ؽذح 

ٔؾقً ػ١ٍٙب ِٓ اٌم١بعبد اٌي١ف١خ ػٍٝ ؽىً سعُ ث١بٟٔ ث١ٓ اٌيبلخ اٌّّزقخ أٚ إٌّجؼضخ ثذلاٌخ اٌّٛالغ ػٍٝ 

ٚؽذاد  أٚ ثٛؽذاد اٌيبلخ الأجؼبسأٚ  الاِزقبؿاٌي١ف اٌىٙشِٚغٕبى١غٟ، ٠ٚذػٝ ثبٌي١ف ٠ٚمبط ِٛلغ 

 [2].ىٛي اٌّٛعخ 

2-1.I-  ًالإشؼبع اٌىٙشِٚغٕبطٍس 

٘ٛ أؽذ أؽىبي اٌيبلخ  ٚؽىً خبؿ ِٓ اٌؾمً اٌىٙشِٚغٕبى١غٟ، رٕزغٗ اٌؾؾٕبد اٌّزؾشويخ، ِٚيشرجو    

ًِب ػٓ اٌؾؾٕبد اٌّزؾشويخ إٌّزغيخ ٌٙيب، ٚثبٌزيبٌٟ فيئْ اِزقيبؿ الإؽيؼبع         ثبٌؾمٛي اٌىٙشِٚغٕبى١غ١خ اٌجؼ١ذح رّب

ّزؾشويييخ. ٠ؾيييبس ٌٙيييز٠ٓ إٌيييٛػ١ٓ أٚ اٌغيييٍٛو١ٓ ٌٍؾميييً اٌىٙشِٚغٕبى١غييٟ لا ٠يييؤصش فيييٟ عيييٍٛن ٘يييزٖ اٌؾيييؾٕبد اٌ 

اٌىٙشِٚغٕبى١غٟ ثبٌؾمً اٌمش٠يت ٚاٌؾميً اٌجؼ١يذ ، رقيجؼ اٌيج١ؼيخ اٌى١ّيخ ٌٍنيٛء أوضيش ٚميٛؽًب ػٕيذ اٌزيشدداد            

اٌؼب١ٌخ )فٛرْٛ رٚ ىبلخ وج١شح(، ِٚضً ٘زٖ اٌفٛرٛٔبد رزقشف ِضً اٌغغ١ّبد ثؾىً أٚمؼ ِّب رفؼً اٌفٛرٛٔبد 

 .[3] خفنخراد اٌزشدداد إٌّ

 اٌىٙشِٚغٕبطٍسً. :اٌطٍف  I .1ٌشىً ا
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I.1-3-اٌطٍف اٌىٙشِٚغٕبطٍسً؟ِب ٛ٘ 

 

I.1-4- ِبرا ٔؼًٕ ثطٛي اٌّٛخخ ٚ رثزثزٙب؟ 

الأِٛاط اٌىٙشِٚغٕبى١غ١خ لذ رظٙش أٔٙب ِخزٍفخ إلا أْ ع١ّؼٙب ٌٙب ٔفظ إٌٛع ِٓ الا٘زضاصاد ٚ ٌىٓ رخزٍف ٘زٖ 

 :الا٘زضاصاد ػٓ ثؼنٙب اٌجؼل فٟ

 اٌّٛخخ طٛي 

 اٌزشدد 

I.1-5- أٔٛاع الإشؼبػبد 

 إْ أٔٛاع الإؽؼبع اٌىٙشِٚغٕبى١غٟ ِقٕفخ ثؾىً ػبَ إٌٝ :

 ِٛاط  اٌشاد٠ٛأ 

 )اٌّٛعبد اٌذل١مخ )اٌقغش٠خ 

 الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء 

 ٟأؽؼخ اٌنٛء اٌّشئ 

 الأؽؼخ فٛق اٌجٕفغغ١خ 

  ( الاؽؼخ اٌغ١ٕ١خX- Ray) 

 أؽؼخ لبِب 

2.I-1-ٍٕخٍأؼشاج الأشؼخ اٌس  DRX 

شدح، إرا ِيب  ٌّغي ِٓ اٌّؼٍَٛ أٔٗ ثئِىيبْ أٞ ؽيخـ سة٠يخ الأؽي١بء ػيٓ ىش٠يك اٌنيٛء اٌّشئيٟ ٚاٌؼي١ٓ ا         

، فزٌه ٠ؾزبط إٌٝ  خ رشر١ت رساد اٌّبدح ، أٚ أ٠ٛٔبرٙب أٚ عض٠ئبرٙب فٟ ثٍٛسارٙبدػذ اٌؾبعخ إٌٝ اٌزؼشف إٌٝ و١ف١
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بً اٌّيبدح اٌجٍٛس٠يخ ػجيبسح ػيٓ عغيُ ِزؼيذد اٌجٍيٛساد ِىٛٔيخ ِيٓ ػيذد           ، ػِّٛي  اًمٛء رٞ ىٛي ِٛعٟ لق١ش عذ

اٌجٍٛساد الأؽبد٠خ ،ٚ٘ٛ ػجبسح ػٓ رشاؿ ِٕزظُ ِيٓ اٌيزساد ، ٠ّىيٓ ٚفيف ٘يزا اٌزيشاؿ ثّغّٛػيخ        وج١شِٓ 

مبط ٘زٖ اٌّغبفخ ػٓ ىش٠ك أؼشاط الأؽيؼخ اٌغي١ٕ١خ   ، ر         ِٓ اٌّغز٠ٛبد اٌجٍٛس٠خ ِؼشفخ ثّغبفبد ؽجى١خ

 .[5[ ]4] ثٛاعيخ لبْٔٛ ثشاؽ

 لشائٓ ١ٍِش(  :( hkl ؽ١ش 

.I2-2- َٛٙالأؼشاج ِف 

الأؼشاط ٘ٛ ظب٘شح خبفخ ثزيذاخً اٌّٛعيبد ؽي١ٓ رؾيززٙب، أثغيو ىش٠ميخ ٌٍزيذاخً ٘يٟ ىش٠ميخ ِؾيضصح           

الأؼييشاط ٚ٘ييٟ ػجييبسح ػييٓ صعييبط أٍِييظ ٠نييؼْٛ ف١ٙييب خيييٛه ِييٓ ِؼييذْ إٌؾييبط ؽ١ييش رٕفييز ِٕٙييب اٌّٛعييبد     

ٟٚ٘ ػشك اٌفزؾخ اٌزٟ ٠ٕفز ِٓ خلاٌٙيب اٌؾيؼبع ؽيشه أْ ٠ىيْٛ ػيشك       d اٌّغبفبد ِمذاس٘ب اٌنٛئ١خ ٚرىْٛ

اٌفزؾخ ِغبٚٞ ٌٍيٛي اٌّٛعٟ ، فئرا وبٔذ اٌّٛعبد اٌّزذاخٍخ ِزفمخ فٟ اٌيٛس أٚ وبْ اٌفشق فٟ اٌيٛس ٠غبٚٞ 

وييبْ غ١ييش رٌييه ِييشح، ِشرييبْ صييلاس ِييشاد ِييٓ اٌيييٛي اٌّييٛعٟ فييئْ اٌزييذاخً ثٕييبء ٠ٚؼيييٟ ٔميييخ ِنيي١ئخ، ٚإرا    

 .[6خ ِظٍّخ ]فبٌزذاخً ٘ذاَ ٠ٚؼيٟ ٔمي

I.2-3-اٌّسزٌٛبدخ ٍاٌشجى   

إْ اٌزساد رٕظُ فٟ اٌجٍٛسح ػٍٝ صلاصخ ارغب٘بد، ٠يٍيك ػٍيٝ ٘يزا اٌزٕظي١ُ ثبٌؾيجىخ اٌجٍٛس٠يخ، ٠ّىيٓ ٚفيف ٘يزٖ          

ِزٛاص٠ييخ  ٌٍييزساد أٚ اٌغض٠ئييبد أٚ الأ٠ٛٔييبد، ٚرزّضييً ػٍييٝ ؽييىً ِغييز٠ٛبد  اٌزٛص٠ييغ إٌّييزظُ  اْ الأخ١ييشح ػٍييٝ

 :٠ٛمؼ رٌه  I.2 اٌشىً . ِٚزجبػذح ِزغب٠ٚخ ٚرغّٝ ثبٌّغز٠ٛبد

 

 

 .اٌّسزٌٛبد اٌشجىٍخ رٛضرسسُ رخطٍطً  - I.2اٌشىً

  ،ِغيز٠ٛبد   ف١ٙب ِب ٠غّٝ ػبئٍخ رؾىً ًٚوٕ٘بن ػذح ىشق ٠ّىٓ ِٓ خلاٌٙب اخز١بس اٌّغز٠ٛبد اٌؾجى١خ

 .[2]اٌؾجى١خ ٚرغّٝ اٌّغبفخ اٌفبفٍخ ث١ٓ ِغز٠ٛبد ٔفظ اٌؼبئٍخ ثبٌّغبفخ 

I.2-4- لبْٔٛ ثشاؽ 
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 رؼزّذ ىش٠مخ أؼشاط الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ اٌزٟ رغّؼ ثزؾذ٠ذ ث١ٕخ ِبدح ِب ٚىشق رجٍٛس٘ب، ػٍٝ ِجذأ أعبعٟ 

 اٌغ١ٕ١خ ثٛاعيخ اٌجٍٛسح ثّٕٛرط ٠ذػٝ لبْٔٛ ثشاؽ، اٌزٞ ٠ّىٓ ِٓ خلاٌٗ رج١بْ ِٛمغ اٌؾضَ إٌّؼشعخ ٌلأؽؼخ

 ثغ١و، ؽ١ش ٠فزشك أْ الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ رٕؼىظ ثبٔزظبَ ِٓ اٌّغز٠ٛبد ٚٚعذ أْ الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ إٌّؼشعخ

ػ١ٍٗ  رٛعذ فمو فٟ ِٛامغ رزذاخً ػٕذ٘ب الأؽؼخ إٌّؼىغخ ػٕذ اٌّغز٠ٛبد اٌّزٛاص٠خ رذاخلا ثٕبء ٠ّٚىٓ اٌزؼج١ش

 :ثبٌؼلالخ اٌزب١ٌخ

Sinθ = n λ     

 ؽ١ش:

n .ػذد فؾ١ؼ ٠ّضً سرجخ الأؼىبط : 

θ:  الأؽؼخ.صا٠ٚخ عمٛه 

λ:  ىٛي اٌّٛط 

 

 [7]شىً رٛضٍسً ٌّثً طشٌمخ اسزٕزبج لبْٔٛ ثشاؽ  -I.3اٌشىً 

 ٌؾذٚس أؼىبعبد ؽشىب اعبع١بd ≤ 2λ   إٌز١غخ اٌّّٙخ اٌّجبؽشح ٌّؼبدٌخ ثشاؽ ٟ٘ أْ رىْٛ اٌّزجب٠ٕخ

 .[8] ِلائّخ اٌنٛء اٌؼبدٞ ٌذساعخ اٌزشو١ت اٌجٍٛسٞثشاؽ ٚ٘زا ِب ٠ٛمؼ ػذَ 

 ،( c, b, aٌىً ِغزٛٞ ٚثبٌزبٌٟ ٔؾغت ِخزٍف صٛاثذ اٌؾجىخ)     ِٓ لبْٔٛ ثشاؽ ٔغزخشط اٌّغبفخ اٌؾجى١خ 

اٌغيبليخ    الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خأٔٗ وٍّب لّٕب ثزغ١١ش ارغبٖ اٌجٍٛسح ثبٌٕغجخ ٌؾضِخ   ِٚٓ صُ رؾذ٠ذ اٌضِش اٌفنبئ١خ. ؽ١ش
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ٛ و        )اٌييٛاسدح( وٍّييب رّىٕييب ِييٓ ل١ييبط اٌّض٠ييذ ِييٓ اٌّغييبفبد اٌؾييجى١خ         :(I.4)ًِٛمييؼ فييٟ اٌؾييى   ّييب ٘يي

  

 [9]اٌّسسٛثخ         خ اٌشجىٍ شىً ٌٛضر اٌؼلالخ ثجٓ اردبٖ اٌجٍٛسح ٚاٌّسبفبد  -I 4.اٌشىً

3.I-1- :ِطٍبفٍخ الأشؼخ رسذ اٌسّشاء 

(لإؽذاس إصبسح إٌىزش١ٔٚخ فٟ ِؼظُ اٌّٛاد، إلا 84222-22)    لا رىفٟ ىبلخ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء

رغييزغ١ت ٌٙييزا اٌّمييذاس ِييٓ اٌيبلييخ ٌزؾييذس ف١ٙييب   ِزيييبه ٚأضٕييبء( فييٟ اٌييشٚاثو  اأٔٙييب وبف١ييخ لإؽييذاس ا٘زييضاصاد ) 

إٌيٝ اٌزغ١يش فيٟ     الاِزقيبؿ ا٘زضاصاد ِٓ ٘زا اٌمج١ً ٌزٌه رّزـ فيٟ إٌّيميخ رؾيذ اٌؾّيشاء ثؾيشه أْ ٠يؤدٞ       

ٚؽذٚصٙب ٠ؼٕٟ أْ اٌّشوت ٠ّزـ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء فيٟ عيضء ِؼي١ٓ     ِىّّٗ الا٘زضاصاديجٟ، ٘زٖ اٌؼضَ اٌم

 .[2ِٓ اٌي١ف ]

I.3-2 -الأشؼخ رسذ اٌسّشاء 

الأؽييؼخ رؾييذ اٌؾّييشاء ٘ييٟ إٌّيمييخ اٌزييٟ رمييغ ثيي١ٓ الأؽييؼخ اٌؾّييشاء فييٟ الأؽييؼخ اٌّشئ١ييخ ٚ اٌّٛعييبد       

ىبلخ ٚ رشدد الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء أليً ِيٓ   ْ ٚثزٌه رىٛ اٌي١ف اٌىٙشِٚغٕبى١غٟاٌمق١شح )اٌّب٠ىش٠ٚٚف( فٟ 

ىبلخ ٚرشدد الأؽؼخ اٌؾّشاء ٚأػٍٝ ِٓ أؽؼخ اٌّب٠ىش٠ٚٚف، رغيبػذ الأؽيؼخ رؾيذ اٌؾّيشاء ػٍيٝ اٌزؼيشف ػٍيٝ        

اٌّغييب١ِغ اٌٛظ١ف١ييخ ٚوييزٌه ػٍييٝ اٌزشو١ييت اٌجٕييبئٟ، فؼٕييذ اِزقبفييٙب ِييٓ ىييشف اٌغض٠ئييبد رييؤصش ػٍييٝ ا٘زييضاص    

 ىٛي اٌشاثيخ أٚ اٌضا٠ٚخ ث١ٓ اٌشٚاثو.اٌشاثيخ ِٓ خلاي رغ١ش 

 [82] ٌٕمسُ ٔطبق الأشؼخ رسذ اٌسّشاء إٌى ثلاثخ ِٕبطك:

 :الأشؼخ رسذ اٌسّشاء اٌمشٌجخ 

ٚ٘ييٟ الألييشة إٌييٝ الأؽييؼخ اٌّشئ١ييخ ٚثبٌزؾذ٠ييذ اٌي١ييف الأؽّييش ٚرز١ّييض ثبِزقييبؿ ِييٕخفل ٚرؼّييً فييٟ اٌّييذٜ    

 .84222-4222     اٌزبٌٟ

  اٌجؼٍذح:الأشؼخ رسذ اٌسّشاء 
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-22    ٟٚ٘ الأثؼذ ػيٓ الأؽيؼخ اٌّشئ١يخ ٌٚىٕٙيب الأليشة إٌيٝ أؽيؼخ اٌّيب٠ىش٠ٚٚف رؼّيً فيٟ اٌّيذٜ اٌزيبٌٟ:            

422. 

 :الأشؼخ رسذ اٌسّشاء اٌٛسطى 

 رمغ ث١ٓ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌمش٠جخ ٚ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌجؼ١ذح ٚرؼًّ فٟ اٌّذٜ اٌزبٌٟ:

اٌؾّييشاء وّييب  اعييزخذاِب فييٟ أعٙييضح اٌزؾ١ٍييً اٌي١فييٟ ٌلأؽييؼخ رؾييذ  ٚرؼزجييش أوضييش إٌّييبىك 422-4222    

 . اٌغض٠ئ١خ فٟ اٌغٛائً ٚاٌغبصاد الا٘زضاصادلأٔٙب رؾزٛٞ ػٍٝ أغٍت  ،رؼشف ثّٕيمخ اٌجقّخ

.I3-3- : ِجذأ ِطٍبفٍخ الأشؼخ رسذ اٌسّشاء 

َْ اٌفٛريْٛ ٠ٍّيه   رٙزض اٌغض٠ئبد ىج١ؼ١ب رجؼب ٌغ١ّغ أّٔبه ا٘زضاص٘ب ، ٌٚىٓ ثغؼبد مؼ١فخ عيذا، ٚثّيب    أ

ػٕذئز  ، فئرا وبْ رٛارش اٌفٛرْٛ ٠ٛافك رٛارش ا٘زضاص الأّٔبه اٌؼبد٠خ ٌٍغضٞء فغٛف ٠ذخًع١ج١ِٗشوجخ وٙشثبئ١خ 

ٌٍغضٞء ؽزٝ   فٟ ؽبٌخ س١ٔٓ ثغؼبد وج١شح. ثؼجبسح أخشٜ اٌفٛرْٛ اٌزٞ رىْٛ ىبلزٗ ِغب٠ٚخ ٌٍيبلخ اٌنشٚس٠خ

٠ّضيً ِخييو    I.5اٌؾيىً   ٠ّزـ ٚرؾٛي ىبلزيٗ إٌيٝ ىبليخ ا٘زيضاص      ٠ّش ِٓ ؽبٌخ ىبلخ ِٕخفنخ إٌٝ ؽبٌخ ِضبسح

 ٘زٖ اٌظب٘شح:

 

 

 اِزظبص الأشؼخ رسذ اٌسّشاء. :I.5اٌشىً 

-     ٗ hʋ) فميو اٌفٛريْٛ اٌيزٞ ىبلزي ( ٘يٛ اٌيزٞ ٠ّيزـ، ٚثبٌزيبٌٟ          )الأزميبي  ٌيبليخ  ِغيب٠ٚخ   (

ٟ  خٍيلا  ٠ؾيذس اٌفٛريْٛ اٌّّيزـ    ٞ  .إٌّجؼيش  الإؽيؼبع  في ٝ  اٌيٛاسدح  اٌفٛرٛٔيبد  ثؼيل  اِزقيبؿ  ٠يؤد  ظٙيٛس  إٌي

ٟ  اٌفٛرٛٔيبد  رٛافيك  خييٛه  ُ  اٌزي ُ  ٌي ٟ  أجؼبصٙيب  ٠يز ٝ  في  ٘يزا  ١ّ٠يض  . ٌٍغيضٞء  اٌؾّيشاء  رؾيذ  الأؽيؼخ  ى١يف  ِٕؾٕي
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َْ ّبٚث .اٌزساد اٌشٚاثو ث١ٓ الاِزقبؿ  ِجبؽيش  رٛافك إرا ٠ٛعذ ٌٍغضٞء ٚؽ١ذح ؽشوخ ٠ٛافك ا٘زضاص ّٔو وً أ

 [88] .ع ٚث١ٕخ اٌغضٞءالإؽؼب رٛارش ث١ٓ

     اٌؾّيشاء  رؾيذ  الأؽيؼخ  رٕيزظ  : ِقيذس الأؽيؼخ رؾيذ اٌؾّيشاء  ٓ ٓ  ِي ٟ  اٌزغيخ١  اٌّيٛاد  ٌيجؼل  اٌىٙشثيبئ

 .[ دسعخ ِئ٠ٛخ2222-8522اٌقٍجخ]

3.I-4- :اِزظبص الأشؼخ رسذ اٌسّشاء 

 ـ ػٕيذِب  اٌيبليخ   ٌٙيزٖ  ٔز١غيخ  اٌّيبدح  ٌيزساد  إصيبسح  ٠ؾيذس  اٌؾّيشاء،  رؾيذ  الأؽيؼخ  اٌّيبدح  عض٠ئيبد  رّيز

ْ  الإصبسح ٚ٘زٖ اٌّّزقخ، ٟ  رىيٛ ٞ  أزميبي  ٠ؾيذس  أٞ ٌٍيزساد  ا٘زيضاص  فيٛسح  في  ٌجؼنيٙب  ثبٌٕغيجخ  ٌٍيزساد  ا٘زيضاص

 اٌشٚاثو ث١ٓ اٌضٚا٠ب فٟ رغ١ش أٚ اٌى١ّ١بئ١خ، اٌشٚاثو ىٛي فٟ دٚسٞ رغ١ش إٌٝ ٠ؤدٞ ِّب اٌغضٞء، فٟ اٌجؼل

 [8] اٌزساد ِٓ ِغّٛػخ رؾًّ لذ أٚ رسر١ٓ ؽشوخ ِٓ ا٘زضاص٠خ ؽشوخ وً رٕزظ ٚلذ اٌغضٞء، فٟ ١خاٌى١ّبئ

 :[82.82.83] اٌزب١ٌخ اٌؼٛاًِ ػٍٝ الاِزقبؿ ٘زا ػٕذٖ ٠ؾذس اٌزٞ اٌزشدد أٚ اٌّٛعخ ىٛي ف٠ٚزٛل

 

 .اٌزسح وزٍخ  1-

 .ٌٍغضٞء اٌّىٛٔخ اٌشٚاثو لٛح  2-

 اٌغضٞء فٟ اٌزساد ٌزٛمغ إٌٙذعٟ اٌؾىً 3- 

ٟ  الا٘زضاص٠خ الأزمبلاد ِٓ لأٞ ٚاٌّغججخ اٌّّزقخ الأؽؼخ ىبلخ أْ اٌمٛي ٠ّىٓ ٚثزٌه  رؼزّيذ  اٌغيضٞء،  في

 .الا٘زضاص٠خ اٌؾشوبد فٟ اٌّؾزٍّخ اٌى١ّ١بئ١خ اٌشٚاثو ٚىج١ؼخ اٌزساد، ٔٛع ػٍٝ

ٝ  اٌغيضٞء  فٟ الا٘زضاص٠خ الأزمبلاد ػذد ف٠ٚزٛل ٗ  اٌّىٛٔيخ  اٌيزساد  ػيذد  ػٍي ٝ  ٚويزٌه  ٌي ٟ   ػٍي  اٌزٛص٠يغ اٌفشاغي

 .خيٟ غ١ش أٚ خيٟ اٌغضٞء وْٛ أٞ ٌٍغضٞء

  3n-5 اٌخي١خ اٌغض٠ئبد ؽبٌخ فٟ الا٘زضاص٠خ الأزمبلاد ػذد -

 3n-6اٌخي١خ غ١ش اٌغض٠ئبد ؽبٌخ فٟ الا٘زضاص٠خ الأزمبلاد ػذد -

  .اٌغضٞء رساد ػذدرّضً  nؽ١ش 

 ً ٟ  الا٘زضاص٠يخ  اٌيبليخ  ِغيز٠ٛبد  الا٘زضاص٠يخ  الأزميبلاد  ٚرّضي ً  أْ ؽ١يش  اٌغيضٞء  في ٞ  أزميبي  وي  ٠ٛافيك  ا٘زيضاص

 مؼ١ف. ا٘زضاصٞ ىبلخ ِغزٜٛ

I.3-5- :طٍف الا٘زضاص 
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ً  رٛاصٔٙب أٚمبع ػٓ اٌقغ١شح ٌلإٔض٠بؽبد ٔز١غخ ف١ض٠بئ١خ ٌغٍّخ الا٘زضاص٠خ اٌؾشوخ رٕؾأ  اٌّغزمشح ِضي

ٟ  اٌزٛافم١يخ  الا٘زضاص٠يخ  ثبٌؾشويخ  ِب ٠غّٝ ٘ٛ اٌذٚس٠خ ٌلا٘زضاصاد ؽىً ٚأثغو، إٌٛاط ؽشوخ ٓ  ػجيبسح  ٚ٘ي  ػي

 .[8[ف١ض٠بئٟ ِمذاس رغ١شاد ف١ٙب رزُ ػ١ٍّخ دٚس٠خ

-1-5-3-I اٌدضٌئٍخ الا٘زضاصاد أٔٛاع :  

 ٚالأىّبش ثبٌزّذد الا٘زضاص  : 

٠ٕؾأ ٘زا إٌٛع ِٓ الا٘زضاص ث١ٓ رسر١ٓ ِشرجيز١ٓ ِؼب، ٠ٚىْٛ ٘زا اٌزّذد ٚالأىّبػ ػٍٝ ٔفيظ ِؾيٛس   

 اٌشاثيخ ث١ٓ اٌزسر١ٓ أٞ رغ١ش اٌّغبفخ ث١ٓ اٌزسر١ٓ دْٚ رغ١ش اٌّؾبٚس أٚ اٌضٚا٠ب ث١ٓ اٌشٚاثو.

 ثبٌزّذد ٚالأىّبػ إٌٝ ٔٛػ١ٓ: ٠ٕٚمغُ الا٘زضاص

 رّذد ٚأىّبش ا٘زضاصي ثسٍط )ِؼضٚي(:-/1

 ٘زا إٌٛع ٠ؾًّ رّذد ساثيخ ٚاؽذح فمو.

 

 :ِضدٚج ا٘زضاصي ٚأىّبش /رّذد2

 :ٚ٘ٛ ٔٛػبْ اٌٛلذ ٔفظ فٟ أوضش أٚ ساثيز١ٓ رّذد ٠ؾًّ إٌٛع ٘زا

 .اٌٛلذ ٔفظ فٟ ٌٍشاثيز١ٓ ٚأىّبػ رّذد ٠ؾذس ٚف١ٗ :ِزّبًٌ ِضدٚج ٚأىّبش رّذد

 اٌٍؾظخ ٚثيش٠مخ ٔفظ فٟ الأخشٜ رٕىّؼ ث١ّٕب اٌشٚاثو إؽذٜ رزّذد ٚف١ٗ :ِزّبًٌ غٍش ِضدٚج ٚأىّبش رّذد

 .I. 6 اٌشىً فٟ ٠زنؼ وّب [14] ِزضإِخ

 

 

 اٌزّذد ٚالأىّبش اٌّضدٚج اٌّزّبثً ٚغٍش اٌّزّبثً. : I6.اٌشىً

 لا٘زضاص ثبلأسٕبءا: 
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ٞ  ِّيب  اٌيشٚاثو،  ث١ٓ اٌضٚا٠ب ف١ٗ رزغ١ش الا٘زضاص ٘زا ٝ  ٠يؤد ٟ  اٌيزساد  ؽشويخ  إٌي  ارغيبٖ ِؾيٛس   غ١يش  آخيش  ارغيبٖ  في

 .اٌشاثيز١ٓ ِغزٜٛ خبسط أٚ اٌشاثيز١ٓ ِغزٜٛ فٟ اٌزساد ؽشوخ رىْٛ ٚلذ اٌشاثيخ،

 .[84] أٔٛاع أسثؼخ إٌٝ الا٘زضاص ٘زا ٠ٕٚمغُ

 ا٘زضاص: -أ 

 ٔفظ ِغزٜٛ الارضاْ.َ فٟ  ؽ١ش رزأسعؼ اٌٛؽذح اٌزشو١ج١خ إٌٝ اٌخٍف ٚإٌٝ الأِب

 :اٌّمض زشوخ- ة

ْ  ٚرزجبػيذ  رزمبسة ؽ١ش ْ  غ١يش  اٌيزسرب ٗ  ثؾشويخ  ٌجؼنيّٙب  ثبٌٕغيجخ  عي٠ٛب  اٌّشرجيزيب  ـ ؽشويخ  رؾيج ٟ  اٌّمي ٔفيظ   في

 .الارضاْ ِغزٜٛ

 :اٌزأسخر زشوخ- ج

 اٌّؾىًالارضاْ  ِغزٜٛ خبسط الأِبَ ٚإٌٝ اٌخٍف إٌٝ اٌزسح صلاص١خ)اٌخي١خ غ١ش( اٌزشو١ج١خ اٌٛؽذح رزأسعؼ ؽ١ش

 .ٚسٚاثيٙب اٌزسح ِٓ

 :الاٌزٛاء زشوخ -د

 .الارضاْ ِغزٜٛ خبسط اٌغضٞء ثبلٟ ٚ اٌشاثيخ ؽٛي رٍزف اٌزساد ؽ١ش

 :I7. اٌؾىً  ٘ٛ ِج١ٓ فٟ وّب-
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 ثبلأسٕبء الا٘زضاص أٔٛاع :I7. اٌشىً

.I3-6- اٌسّشاء رسذ الأشؼخ طٍف فً اٌزشدد لٍّخ:  

 :ػب١ٍِٓ ػٍٝ الا٘زضاص رشدد ل١ّخ رؼزّذ

 .اٌزساد ث١ٓ اٌشاثيخ ٔٛع 1-

 . اٌّشرجيخ اٌزساد وزٍخ 2-

 ِضلا الٜٛ ِٓ اٌشٚاثو اٌّضدٚعخ. ١خاٌضلاص اٌشٚاثو أْ وّب مًصالأ اٌزساد ِٓ أػٍٝ ثزشدداد رٙزض فالأخ فبٌزسح

 -1-4.I ساِبْ ٍخِطٍبف: 

ٞ  اٌؼبٌُ لبَ 1829 عٕخ فٟ ْ  عي١خبسا  رؾيبٔذاسا  إٌٙيذ ٗ  ثؼيشك  ساِيب ٓ  اٌّزجبدٌيخ  الأفؼيبي  ؽيٛي  أػّبٌي  ثي١

ْ  ِي١بف١يخ  أٚ ساِبْ ثّفؼٛي ػشفذ ٚاٌزٟ ٚاٌنٛء اٌّبدح ٝ  ٚؽيبص  ،ساِيب ً  عيبئضح  ػٍي َ  ٌٍف١ض٠يبء  ٔٛثي   1830ػيب

 أزؾبس ػٓ ىش٠ك اٌغضٞء فٟ الا٘زضاص٠خ اٌؾشوبد ٌذساعخ اٌؾّشاء رؾذ الأؽؼخ ٌّي١بف١خ  ِىٍّخ ىش٠مخ ٟٚ٘

  [85.86].  الأؽؼخ

I.4-2- ساِبْ ِطٍبفٍخ ػًّ ِجذأ: 

 اٌجٍٛس٠خ ٟٚ٘ اٌؾجىخ ا٘زضاص أّٔبه ٌذساعخ ٚاعغ ٔيبق ػٍٝ رغزخذَ رؾ١ٍ١ٍخ رم١ٕخ ساِبْ ِي١بف١خ رؼزجش

 مٛء أؽبدٞ ؽؼبع ِغ اٌؼ١ٕخ رفبػً ثؼذ ٌٍفٛرٛٔبد اٌّشْ غ١ش الأزؾبس ظب٘شح ػٍٝ رمَٛ ِذِشح، غ١ش رم١ٕخ

 اٌيج١ؼخ ػٓ ِؼٍِٛبد اٌّزؾزذ ٚاٌفٛرْٛ اٌّضبس اٌفٛرْٛ ث١ٓ اٌزشدد فٟ اٌفشق ٠ؼيٟ [87ا١ٌٍضس(](اٌٍْٛ

ػٍٝ ٘زا اٌي١ف رٞ اٌىضبفخ إٌّخفنخ عذا ِمبسٔخ ثبٌنٛء اٌّجؼضش دْٚ ٠قؼت اٌؾقٛي ، وّب ٌٍّبدح  اٌى١ّ١بئ١خ

رغ١١ش اٌزشدد) أزؾبس سا٠ٍٟ( ٠شرجو ٘زا اٌزغ١ش فٟ اٌزشدد ثب٘زضاصاد ا١ٌٙبوً اٌزس٠خ ٌٙزا اٌغجت ٠غّؼ ٌٕب 
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رؼشف اٌخيٛه  اٌظب٘شح فٟ ِي١بف١خ ،[88]إعشاء رؾ١ٍلاد ٔٛػ١خ و١ّخ ثٛفف ػ١ٕبرٕب ِٚٓ صُ ِي١بف ساِبْ

أزمبي ٌٍيبلخ ِٓ اٌنٛء إٌٝ ٚاٌنٛء إٌٝ ؽذٚس  اٌزأصش اٌّزجبدي ث١ٓ اٌّبدح ٠ؤدٞعزٛوظ ٚ ساِبْ ثبعُ خيٛه

ٌٍي١ف، وّب ٠ؾذس أزمبي ٌٍيبلخ ِٓ اٌّبدح إٌٝ اٌنٛء،  Stokes Sift اٌّبدح، ٚاٌزٞ ٠ؼشف ثبٔض٠بػ عزٛوظ

 stokes-anti[89].    عزٛوظٚاٌزٞ ٠ؼشف ثبعُ أض٠بػ ِؼبوظ 

5.I-1-  ٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌٛظٍفٍخDFT: 

 :ِؼبدٌخ ششٚد ٔدش ٌٍجٍٛسح 

اٌى١ٍيخ فيٟ     ٌٍجٍٛساد ،ٌٚؾغبة اٌيبلخ اٌىٛٔزٟرؼزجش ِؼبدٌخ ؽشٚد ٔغش ٟ٘ ِٕيٍك وً اٌذساعبد اٌى١ّخ ٌٍٕظبَ 

 ٔظبَ ِىْٛ ِٓ عغ١ّبد )أ٠ٛٔبد ، إٌىزشٚٔبد( ِزفبػٍخ ثّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ:

H ѱ=E Ѱ      (1) 

 :داٌخ اٌٙبٍِزHْٛؽ١ش : 

E          َاٌيبلخ اٌى١ٍخ ٌٍٕظب: 

        Ѱَداٌخ اٌّٛعخ ٌٍٕظب: 

اٌىٍٟ ٌٍغٍّخ ٠ىيْٛ ِؤٌيف ِيٓ اٌيبليخ اٌؾشو١يخ ٌىيً اٌغغي١ّبد ٚىبليخ اٌزفبػيً ف١ّيب ث١ٕٙيب ٚػٕيذ              ٚاٌٙب١ٍِز١ٔٛبْ

 ىبلخ اٌزفبػً ِغ اٌٛعو اٌخبسعٟ ،ٚغ١بة اٌؾمً اٌخبسعٟ رىزت اٌٙب١ٍِز١ٔٛبْ ثبٌؾىً: الزنبء

H=Te+TN +Vee+VeN +VNN    (2) 

 اٌيبلخ اٌؾشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد Teؽ١ش: 

TN        : اٌيبلخ اٌؾشو١خ ٌلأ٠ٛٔخ 

Vee        : ْٚإٌىزشْٚ–ىبلخ رفبػً إٌىزش 

VeN      : ْٚٔٛاح-ىبلخ رفبػً إٌىزش 

VNN     : حأٛ -ىبلخ رفبػً ٔٛاح 

H = − 
 

   

 
 ∑     

 
 

  

   
 ∑      + 

 
∑   

|     |   ∑
    

|     |  
 

 
∑

      

|     |     (4) 

 iوزٍخ الإٌىزشْٚ miش: ١ؽ

       Mα  وزٍخ إٌٛاحα 

        Zαٛٔخ٠ؽؾٕخ الأ 

       |rj − ri  اٌّغبفخ ثجٓ الإٌىزشٚٔبد |iٚj 

      |Rβ − Rα  ْاٌّغبفخ ثجٓ إٌٛارب| α ٚβ 

 لا ثلاطِؤصش ∇ ²     
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ٚالإٌىزشٚٔبد غ١ش ِؾذٚد ،ٌزٌهِؼبدٌخ ؽشٚد ٔغش ٌزشو١ت اٌجٍٛسٞ ف١ٙب ِؾىٍخ ٟٚ٘ اٌؼذد اٌلأٙبئٟ ٌٍزساد   

 ٚمؼذ ػذح رمش٠جبد ٌزجغ١و ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٚٔزوش ِٕٙب:

I.5-2- ّش:ٌ٘ب-أٚثشْ رمشٌت 

 ٘زا اٌزمش٠ت ٠ؼزّذ ػٍٝ فقً ؽشويخ الإٌىزشٚٔيبد ػيٓ الأ٠ٛٔيخ ،ٚاٌيزٞ ٠أخيز ثؼي١ٓ الاػزجيبس الاخيزلاف         

 ،ثؾ١يش أْ وزٍيخ الإٌىزيشْٚ أليً ثىض١يش ِيٓ وزٍيخ إٌيٛاح فيٟ ؽي١ٓ أْ            اٌىج١ش ث١ٓ وزً الإٌىزشٚٔبد ٚ وزيً الأ٠ٛٔيخ  

[ ِؼٕيبٖ إّ٘يبي اٌيبليخ اٌؾشو١يخ ٌٍٕيٛاح ثؾ١يش رؼزجيش عيبوٕخ         22عشػخ الإٌىزشٚٔبد أوجش ثىض١ش ِٓ عشػخ إٌٛاح ]

٠قجؼ  أِبَ الإٌىزشٚٔبد ٠ٚأخز ؽذ رفبػً الأ٠ٛٔخ ف١ّب ث١ٕٙب صبثذ. ؽزٝ ٔزّىٓ ِٓ رؾذ٠ذ ٘بٍِزْٛ عذ٠ذ ،٠غت أْ

 ػٍٝ اٌؾىً:He٘بٍِزْٛ اٌىٍٟ ٌٍغٍّخ ِؤٌف ِٓ ٘بٍِزْٛ إٌىزشٟٚٔ 

He=Te+Vee+Ve          (5) 

 إرْ رقجؼ ِؼبدٌخ ؽشٚد ٔغش :

Ψe    = EeΨe  [ 
  

   
∑     

 

 
∑

  

|     |   ∑
    

|     |     ]      (6) 

رفبػييً  فييٛن ،ٚرؼزّييذ ػٍييٝ–ٚٔييزوش ِٕٙييب ىش٠مييخ ٘ييبسرش(5)فييٟ ٘ييزا اٌّغييزٜٛ ،ٕ٘ييبن ػييذح ىييشق ٌؾييً ِؼبدٌييخ  

الإٌىزشٚٔبد اٌؾشح ِغ الأ٠ٛٔخ ٚرىْٛ ٘زٖ إٌظش٠بد غبٌجب فيٟ اٌزشو١يت اٌى١ّ١يبئٟ اٌىّيٟ ،ٌٚىيٓ ثبٌٕغيجخ ٌٍّيٛاد        

 [28].لأوضش دلخ ا DFTاٌقٍجخ فٟٙ ألً دلخ ٌزٌه ٚعذد ىش٠مخ ؽذ٠ضخ ٟٚ٘ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ 

I.5-3-  ٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌٛظٍفٍخDFT 

 خ اٌىضبفخ وً خقبئـ اٌؾبٌخ الأعبع١خ فٟ ٔظبَ اٌغغ١ّبد رزفبػً ِغ ثؼنٙب اٌجؼل  فٟ ٔظش٠خ داٌ

ٌّٕيٛرط اٌيزٞ ٚميؼٗ رِٛيبط ٚفشِيٟ       DFTرؼٛد عزٚس ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١يخ   الإٌىزش١ٔٚخ،ِٓ ؽ١ش اٌىضبفخ 

٘ٛٔجيبسؽ   فيخ أٔؾيأد فؼيلا ِيغ ظٙيٛس إٌظش٠يبد الأعبعي١خ       ِٚغ رٌه لاؽي  أْ ٔظش٠يخ دا١ٌيخ اٌىضب    8927فٟ ػبَ 

 [21] .8964ٚوٛ٘ٓ اٌذل١مخ فٟ ػبَ

 ٚوٛ٘ٓ -خ  ٘ٛٔجبسؽ ٌٔظش 

ٚوييٛ٘ٓ .ٚإٌظش٠ييخ  ػٍييٝ إٌظييش٠ز١ٓ اٌّيييشٚؽز١ٓ ِييٓ ىييشف ٘ٛٔجييبسؽ  DFTرؼزّييذ ٔظش٠ييخ اٌىضبفييخ اٌٛظ١ف١ييخ  

 (الأ٠ٛٔخ وّْٛ           ٟ)الأٌٚٝ رؼزّذ ػٍٝ أخز اٌيبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد اٌّزفبػٍخ فٟ وّْٛ خبسع

 ∶١ش ثؾ  ρ(rخ ٚؽ١ذح ٌىضبفخ الإٌىزشٚٔبد)٘ٛ داٌ
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E(ρ) = E(ρ) + ∫ ρ(r)    (r) 
  r    (7) 

F [(ρ)] = T [(ρ)] +     [(ρ)]     (8) 

  :     F(ρ)        ْٚاٌذاٌخ اٌشبٍِخ ٌىثبفخ الإٌىزشρ   

:T   اٌطبلخ اٌسشوٍخ 

 إٌىزشْٚ-طبلخ رفبػً إٌىزشْٚ       

 أِب فٟ إٌظش٠خ اٌضب١ٔخ أظٙش ٘ٛٔجبسؽ ٚوٛ٘ٓ أْ اٌىضبفخ اٌؾم١مخ ٌٍؾبٌخ الأعبعي١خ ٘يٛ اٌيزٞ ٠مٍيً ِيٓ اٌيبليخ         

(ρ) E  اٌىضبفخ.ٚع١ّغ اٌخقبئـ الأخشٜ اٌّغب٠ٚخ ٌذاٌخ 

                            (9) 

  : وثبفخ اٌسبٌخ الأسبسٍخ   

 ثٕظش٠خ ٘ٛٔجبسؽ ٚوٛ٘ٓ ؽلا ِؾىٍخ ِؼبدٌخ ؽشٚد ٔغش ِزؼذدح الإٌىزشٚٔبد ،ٚفٟ ٔظش٠خ داٌخ اٌىضبفخ 

رىي٠ٛٓ   اعزيؼٕب رؾى١ً اٌذاٌخ ٠غًٙ إ٠غبد اٌؾبٌخ الأعبع١خ ٌٍٕظبَ فيٟ وّيْٛ خيبسعٟ ِؼييٝ إرْ ويً ػٛائيك       إرا

ْ  T ( ρؽٍذ فٟ اٌٛاليغ لا رٛعيذ ػجيبسح رؾ١ٍ١ٍيخ ٌذاٌيخ وضبفيخ اٌيبليخ اٌؾشو١يخ )         )ρ) Eاٌذاٌخ   Nِيٓ   ٌٕظيبَ ِىيٛ

 [28إٌىزشْٚ فٟ ؽبٌخ رفبػً.]

  



 

 

 اٌفظً اٌثبًٔ

 اٌدضٌئً اٌزشىً دساسخ

  dimethoxybenzaldehyde 1.3ـٌ 

ِٓ DFT اٌزدشثخ ِغ ِٚمبسٔزٙب DRX 
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1. II- ِمذِخ 

ٔظش٠خ  ػٍٝدح ذذدح اٌزٟ رّذ فٟ اٌغٕٛاد الأخ١شح أْ اٌؾغبثبد اٌّؼزأصجزذ اٌزغبسة اٌؼ١ٍّخ اٌّزؼ

اٌغض٠ئ١خ اٌّؼمذح اٌىج١شح  ٚخبفخ الأٔظّخ ٌّخزٍفخرؼيٟ ٔزبئظ ع١ذح ٌؾبلاد الأٔظّخ ا أٙب DFTاٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ

 .ٔغج١ب 

ٌزؾذ٠ذ اٌزٛافك اٌغض٠ئٟ  DFT عٕمَٛ ثزٕف١ز عٍغٍخ ِٓ اٌؼ١ٍّبد اٌؾغبث١خ ثيش٠مخ ٘زا اٌفقً  فٟ-

 DFT يش٠مخث   GAUSSIAN03 [٢٢] ثبعزخذاَ ثشٔبِظ 1.3dimethoxybenzaldehydeٌؾٍمخ

ٌٍٕٙذعخ اٌغض٠ئ١خ ِؾغٛثخ  ، صُ دساعخ ِمبسٔخ-G386-ٚ G3886 دٚاي ٚ B3Pw91 ٚB3LYPٚلٛاػذ 

 . DRX ِغ رٍه اٌّؾغٛثخ رغش٠ج١ب ثٛاعيخ ؽ١ٛد الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ DFT ثٛاعيخ

.II2-:اٌذساسخ اٌزدشٌجٍخ ٚإٌظشٌخ 

DFT  ٚاٌضٚا٠ب فٟ اٌؾبٌخ اٌّضب١ٌخ رؾغت اٌشٚاثوT=0K .رمف ؽشوخ اٌغض٠ئٟ ٠ٚىْٛ أ٠نب ِؼضٚي 

DRX  رؾغت اٌضٚا٠ب ٚاٌشٚاثو فٟ اٌؾبٌخ اٌؼبد٠خT=293K . ٞأ٠ٓ رىْٛ ؽشوخ اٌغض٠ئٟ فٟ اسرغبط ؽشاس 

 رأص١ش اٌزساد ػٍٝ ثؼنٙب اٌجؼل ِضً اٌشٚاثو ا١ٌٙذسٚع١ٕ١خ ٚالإٌىزشٚعزبر١ى١خٚوزٌه 

II.3- ٚطف ِٕٚبلشخ اٌزشوٍت اٌجٍٛسي يdimethoxybenzaldehyde1.3  ثٛاسطخ

 DRXٚDFT خ ٍٍٕٛد الأشؼخ اٌسٍز

اٌزٟ رُ اٌؾقٛي ػ١ٍٙب  dimethoxybenzaldehyde1.3ي  اٌغض٠ئ٠ٟزُ رّض١ً ِزٛعو اٌزؾىً 

 (II 1-)ػٍٝ اٌؾىً  DRXِٓ ؽ١ٛد الاؽؼخ اٌغ١ٕ١خ 

 

 [٣٢] DRX)(:اٌزشىً اٌدضٌئً )II1-اٌشىً )
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ثجشٔبِظ  ((B3LYP 6-31Gة  dimethoxybenzaldehyde 1.3ي اٌغض٠ئٟ ٚرُ ؽغبة اٌزؾىً-

ِّضً فٟ  GAUSSIAN03 (II-2اٌؾىً )

 

 

 

 

 

 (31G-6)ٚ داٌخ  B3LYPثمبػذح  DFT اٌشٚاثو ثيش٠مخ  صٚا٠بعٕمَٛ ثؾغبة ( :II-1اٌدذٚي )فً 

 .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ

 :خلّٕب  ثؾغبة اٌزٛافك ث١ٓ اٌيش٠مخ اٌزغش٠ج١خ ٚاٌيش٠مخ إٌظش٠خ ِٓ خلاي اٌؼلال

ACC=
         

    
 *100 

ACC(%) Exp(DRX)[23] B3LYP 6-31G ANGLE(º) 

%2 121.9 889.28 C1-C2-C3 

%2.36 120.8 822.36 C2-C3-C4 

%2.83 119.4 889.56 C3-C4-C5 

%2.25 120.9 822.97 C4-C5-C6 

%8.66 120.6 888.59 C5-C6-C1 

%2.89 118.6 828.22 C6-C1-C2 

%8.82 121.9 889.68 C6-C1-C7 

------ ---- 889.88 C2-C1-C7 

%2.82 121.9 824.49 C1-C7-O1 

----- ----- 885.27 C1-C7-H71 

 (DFT( : اٌزشىً اٌدضٌئً )II2-ٌشىً )ا
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----- ----- 822.23 O1-C7-H71 

----- ---- 885.58 C2-C3-O2 

---- ------ 824.82 C4-C3-O2 

%2.65 115.3 884.55 C4-C5-O3 

----- ---- 824.46 C6-C5-O3 

---- ------ 888.84 C3-O2-C8 

%4 109.5 825.82 O2-C8-H81 

---- ----- 888.89 O2-C8-H82 

---- ----- 888.88 O2-C8-H83 

---- ----- 888.52 C5-O3-C9 

---- ----- 825.82 O3-C9-H91 

---- ----- 888.88 O3-C9-H92 

---- ----- 888.88 O3-C9-H93 

%2.26 109.5 829.79 H81-C8-H8 

----- ------- 829.88 H81-C8-H8 

------ ---- 829.66 H82-C8-H8 

----- ---- 829.98 H91-C9-H9 

------ ---- 829.92 H91-C9H93 

------- ----- 829.62 H92-C9-H9 

%8.27 120.3 828.59 C1-C2-H21 

----- ------ 889.88 C3-C2-H21 

----- ---- 822.66 C3-C4-H41 

----- ---- 887.76 C5-C4-H41 

------ ---- 823.24 C5-C6-H61 

------ 120.7 888.35 C1-C6-H61 

ACC=1.35% 

 8.35ٌشٚاثو ثزٛافك ٠مذس ة %ا ٌضٚا٠ب( ثبٌٕغجخ B3LYP 6-31G)DRXٚDFTٕ٘بٌه رٛافك وج١ش ث١ٓ اي-
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 (II.2) فً اٌدذٚي  

 (6-31G) ٚداٌخ   B3LYP ثمبػذح ٚ DFT  اٌشٚاثو ثيش٠مخ اىٛايعٕمَٛ ثؾغبة   

   ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ .

ACC(%) Exp(DRX)[23]       B3LYP 6-31G DISTANCE (Ǻ) 

%2.78 8.42 8.39 C1-C2 

%2.78 8.39 8.42 C2-C3 

%2.78 8.42 8.39 C3-C4 

%2.78 8.39 8.42 C4-C5 

%2.78 8.42 8.39 C5-C6 

%2.87 8.38 8.48 C6-C1 

%2 8.47 8.47 C1-C7 

----- ---- 8.24 C7-O1 

----- ---- 8.82 C7-H71 

---- ---- 8.38 C3-O2 

---- ----- 8.45 O2-C8 

%82.2 2.98 8.28 C8-H81 

%82.2 2.98 8.29 C8-H82 

---- ----- 8.29 C8-H83 

%2.2 1.35 8.38 C5-O3 

---- ---- 8.45 O3-C9 

----- ---- 8.28 C9-H91 

----- ---- 8.29 C9-H92 

----- ---- 8.29 C9-H93 

%83.6 2.95 8.28 C2-H21 

----- ---- 8.28 C4-H41 

%83.6 2.95 8.28 C6-H61 
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ACC=4.62% 

 

 .4.62ثزٛافك ٠مذس ة%  لأىٛاي( ثبٌٕغجخ B3LYP 6-31G)DRXٚDFTث١ٓ ايِمجٛي رٛافك ٔلاؽ  -

 ((311G-6ٚ داٌخ  B3LYPثمبػذح  DFTاٌشٚاثو ثيش٠مخ   صٚا٠بثؾغبة  لّٕب( :II-3فً اٌدذٚي )

 .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ 

ACC(%) Exp(DRX) B3LYP 6-311G ANGLE(º) 

%2.28 121.9 889.36 C1-C2-C3 

%2.36 120.8 822.36 C2-C3-C4 

%2.82 119.4 889.55 C3-C4-C5 

%2.28 120.9 828 C4-C5-C6 

%8.68 120.6 888.65 C5-C6-C1 

%2.27 118.6 828.26 C6-C1-C2 

%8.79 121.9 889.78 C6-C1-C7 

----- ---- 889.22 C2-C1-C7 

%2.27 121.9 824.43 C1-C7-O1 

----- ----- 885.55 C1-C7-H71 

----- ----- 822.28 O1-C7-H71 

----- ---- 885.44 C2-C3-O2 

----- ------ 824.89 C4-C3-O2 

%2.78 115.3 884.47 C4-C5-O3 

----- ---- 824.52 C6-C5-O3 

----- ------ 889.27 C3-O2-C8 

%4.24 109.5 825.22 O2-C8-H81 

----- ----- 888.86 O2-C8-H82 

----- ----- 888.86 O2-C8-H83 

----- ----- 888.74 C5-O3-C9 
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----- ----- 825.22 O3-C9-H91 

----- ----- 888.28 O3-C9-H92 

----- ----- 888.28 O3-C9-H93 

%2.22 109.5 829.75 H81-C8-H82 

----- ------- 829.75 H81-C8-H83 

----- ---- 829.86 H82-C8-H83 

----- ---- 829.86 H91-C9-H92 

----- ---- 829.86 H91-C9-H93 

----- ----- 829.88 H92-C9-H93 

%8.88 120.3 828.72 C1-C2-H21 

----- ------ 888.98 C3-C2-H21 

----- ---- 822.76 C3-C4-H41 

----- ---- 887.68 C5-C4-H41 

---- ---- 823.22 C5-C6-H61 

%8.97 120.7 888.32 C1-C6-H61 

ACC=1.43% 

 

ٌشٚاثو ثزٛافك ٠مذس ة ا ضٚا٠بٌ( ثبٌٕغجخ B3LYP 6-311G)DRXٚDFTٕ٘بٌه رٛافك وج١ش ث١ٓ اي -

%8.43. 

 ((311G-6ٚ داٌخ B3LYPثمبػذح  DFTاٌشٚاثو ثيش٠مخ   اىٛايعٕمَٛ ثؾغبة ( :II4-فً اٌدذٚي )

 .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ 
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ACC(%) Exp(DRX) B3LYP 6-311 DISTANCE (Ǻ) 

%2.78 8.42 8.39 C1-C2 

%2.78 8.39 8.42 C2-C3 

%2.78 8.42 8.39 C3-C4 

%2.78 8.39 8.42 C4-C5 

%8.42 8.42 8.38 C5-C6 

%8.44 8.38 8.42 C6-C1 

%2 8.47 8.47 C1-C7 

---- ---- 8.24 C7-O1 

---- ---- 8.82 C7-H71 

---- ---- 8.38 C3-O2 

---- ----- 8.45 O2-C8 

%82.22 2.98 8.28 C8-H81 

%88.22 2.98 8.29 C8-H82 

---- ----- 8.29 C8-H83 

%2.22 1.35 8.38 C5-O3 

 O3-C9 8.45 ء---- ----

---- ---- 8.28 C9-H91 

----- ---- 8.29 C9-H92 

----- ---- 8.29 C9-H93 

%83.68 2.95 8.28 C2-H21 

----- ---- 8.27 C4-H41 

%82.63 2.95 8.27 C6-H61 

ACC=4.63% 

( ثبٌٕغجخ لأىٛاي اٌشٚاثو ثزٛافك ٠مذس ة B3LYP 6-311G)DRXٚDFTٕ٘بٌه رٛافك وج١ش ث١ٓ اي -

%4.63. 



   DTFمه   dimethoxybenzaldehyde 1.3لانفصم انثاوي :                     دراسة  انتشكيم انجزئي 

 DRXومقاروتها مع انتجربة                                                                                                   

 

25 
 

 ((31G-6ٚ داٌخ  B3PW91ثمبػذح  DFTاٌشٚاثو ثيش٠مخ   صٚا٠بعٕمَٛ ثؾغبة ( :II-5ً اٌدذٚي )ف

 .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ

ACC(%) Exp(DRX) B3Pw91 6-31G  ANGLE( º) 

%8.56 121.9 889.99 C1-C2-C3 

%2.67 120.8 889.99 C2-C3-C4 

%2.52 119.4 822 C3-C4-C5 

%2.75 120.9 889.99 C4-C5-C6 

%2.49 120.6 822 C5-C6-C1 

%8.88 118.6 822 C6-C1-C2 

%8.57 121.9 889.98 C6-C1-C7 

---- ---- 822.28 C2-C1-C7 

%8.37 121.9 822.22 C1-C7-O1 

---- ----- 889.88 C1-C7-H71 

---- ----- 889.88 O1-C7-H71 

----- ---- 889.99 C2-C3-O2 

----- ------ 822.28 C4-C3-O2 

%4.26 115.3 889.99 C4-C5-O3 

----- ---- 822 C6-C5-O3 

----- ------ 829.52 C3-O2-C8 

%2.22 109.5 829.47 O2-C8-H81 

----- ----- 829.47 O2-C8-H82 

----- ----- 829.47 O2-C8-H83 

----- ----- 829.52 C5-O3-C9 

---- ----- 829.47 O3-C9-H91 

----- ----- 829.47 O3-C9-H92 

----- ----- 829.47 O3-C9-H93 

%2.22 109.5 829.47 H81-C8-H82 
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----- ------- 829.47 H81-C8-H83 

---- ---- 829.47 H82-C8-H83 

---- ---- 829.47 H91-C9-H92 

----- ---- 829.47 H91-C9-H93 

----- ----- 829.47 H92-C9-H93 

%2.23 120.3 822.22 C1-C2-H21 

----- ------ 889.98 C3-C2-H21 

----- ---- 822.28 C3-C4-H41 

----- ---- 889.98 C5-C4-H41 

----- ---- 822 C5-C6-H61 

%2.58 120.7 889.99 C1-C6-H61 

ACC=1% 

 .8اٌشٚاثو ثزٛافك ٠مذس ة % صٚا٠ب( ثبٌٕغجخ B3PW98 6-38G)DRXٚDFTٕ٘بٌه رٛافك وج١ش ث١ٓ اي-

( (31G-6ٚ داٌخ  B3PW91ثمبػذح  DFTعٕمَٛ ثؾغبة اىٛاي اٌشٚاثو ثيش٠مخ   (:II-6فً اٌدذٚي) 

 .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ

 

ACC(%) Exp(DRX) B3Pw91 6-31G DISTANCE (Ǻ) 

%2.78 8.42 8.39 C1-C2 

%2 8.39 8.39 C2-C3 

%2.78 8.42 8.39 C3-C4 

%2 8.39 8.39 C4-C5 

%2.78 8.42 8.39 C5-C6 

%2.72 8.38 8.39 C6-C1 

%4.76 8.47 8.54 C1-C7 

---- ---- 8.25 C7-O1 

---- ---- 8.27 C7-H71 
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---- ---- 8.43 C3-O2 

---- ----- 8.43 O2-C8 

%9.88 2.98 8.27 C8-H81 

%9.88 2.98 8.27 C8-H82 

----- ----- 8.27 C8-H83 

%5.92 1.35 8.43 C5-O3 

----- ---- 8.43 O3-C9 

---- ---- 8.27 C9-H91 

----- ---- 8.27 C9-H92 

----- ---- 8.27 C9-H93 

%84.73 2.95 8.29 C2-H21 

----- ---- 8.29 C4-H41 

%84.73 2.95 8.29 C6-H61 

ACC=5.11% 

 

اٌشٚاثو ثزٛافك ٠مذس ة  لأىٛاي( ثبٌٕغجخ B3PW91 6-31G)DRXٚDFTٕ٘بٌه رٛافك وج١ش ث١ٓ اي-

%5.88. 

 ((311G-6ٚ داٌخ  B3PW91ثمبػذح  DFTاٌشٚاثو ثيش٠مخ   صٚا٠بعٕمَٛ ثؾغبة ( :II-7) فً اٌدذٚي

 .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ

 

ACC(%) Exp(DRX) B3Pw91 6-311G  ANGLE( º) 

%2.56 121.9 889.99 C1-C2-C3 

%2.67 120.8 889.99 C2-C3-C4 

%2.52 119.4 822 C3-C4-C5 

%8.57 120.9 889 C4-C5-C6 

%2.49 120.6 822 C5-C6-C1 
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%8.88 118.6 822 C6-C1-C2 

%8.57 121.9 889.98 C6-C1-C7 

----- ---- 822.28 C2-C1-C7 

%8.37 121.9 822.22 C1-C7-O1 

----- ----- 889.88 C1-C7-H71 

----- ----- 889.88 O1-C7-H71 

----- ---- 889.99 C2-C3-O2 

----- ------ 822.28 C4-C3-O2 

%4.26 115.3 889.99 C4-C5-O3 

----- ---- 822 C6-C5-O3 

----- ------ 829.52 C3-O2-C8 

%2.22 109.5 829.47 O2-C8-H81 

----- ----- 829.47 O2-C8-H82 

----- ----- 829.47 O2-C8-H83 

----- ----- 829.52 C5-O3-C9 

----- ----- 829.47 O3-C9-H91 

----- ----- 829.47 O3-C9-H92 

----- ----- 829.47 O3-C9-H93 

%2.22 109.5 829.47 H81-C8-H82 

----- ------- 829.47 H81-C8-H83 

----- ---- 829.47 H82-C8-H83 

----- ---- 829.47 H91-C9-H92 

----- ---- 829.47 H91-C9-H93 

----- ----- 829.47 H92-C9-H93 

%2.23 120.3 822.22 C1-C2-H21 

---- ------ 889.98 C3-C2-H21 

----- ---- 822.28 C3-C4-H41 
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----- ---- 889.98 C5-C4-H41 

----- ---- 822 C5-C6-H61 

%2.58 120.7 889.99 C1-C6-H61 

ACC=0.98% 

 

اٌشٚاثو ثزٛافك ٠مذس  ٌضٚا٠ب( ثبٌٕغجخ B3PW91 6-311G)DRXٚDFTٕ٘بٌه رٛافك وج١ش ث١ٓ اي--

 . 2.98ة%

( (311G-6ٚ داٌخ  B3PW91ثمبػذح  DFTعٕمَٛ ثؾغبة اىٛاي اٌشٚاثو ثيش٠مخ   II-8): فً اٌدذٚي ) 

    .ِٚمبسٔزٙب ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ

ACC(%) Exp(DRX) B3Pw91 6-311G DISTANCE (Ǻ) 

%2.78 8.42 8.39 C1-C2 

%2 8.39 8.39 C2-C3 

%2.78 8.42 8.39 C3-C4 

%2 8.39 8.39 C4-C5 

%2.78 8.42 8.39 C5-C6 

%2.72 8.38 8.39 C6-C1 

%4.76 8.47 8.54 C1-C7 

---- ---- 8.25 C7-O1 

---- ---- 8.27 C7-H71 

---- ---- 8.43 C3-O2 

---- ----- 8.43 O2-C8 

%9.88 2.98 8.27 C8-H81 

%9.88 2.98 8.27 C8-H82 

---- ----- 8.27 C8-H83 

%5.92 1.35 8.43 C5-O3 

----- ---- 8.43 O3-C9 
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----- ---- 8.27 C9-H91 

----- ---- 8.27 C9-H92 

----- ---- 8.27 C9-H93 

%84.73 2.95 8.29 C2-H21 

----- ---- 8.29 C4-H41 

%84.73 2.95 8.29 C6-H61 

ACC=5.11% 

 

 .DRXف١ّب ٠زؼٍك ثبٌزغشثخ  DFT ثو ِٓٚااٌش اىٛاي فٟ ؽغبة 5.88ٔلاؽ  أْ ٕ٘بن ارفبق ع١ذ ثٕغجخ % -

3.II- اٌخبرّخ 

 بئفِغ اٌٛظ (DFT) ب ىش٠مخ ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خرٙأدد ؽغبثبد ١ِىب١ٔه اٌىُ اٌزٟ ٔفز  

(B3LYP 6-31G ٚ) B3LYP 6-311G) ٚ) B3LYP 6-31G) ) ٚ B3PW91 6-31G) ) 

ٚB3PW91 6-311G) ) ثّغبػذح عٍغٍخ ثشٔبِظ GAUSSIAN03  ٚاىٛاي فٟ صٚا٠بإٌٝ ٔزبئظ ِّبصٍخ 

 .DRX ثو ِمبسٔخ ِغ اٌزغشثخٚااٌش

 

 

 

 

 

 

 



  

 

 

  

 اٌفظً اٌثبٌث

 اٌطٍفٍخاٌذساسخ

 dimethoxybenzaldehyde 1.3ـ ٌ
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 اٌّمذِخ:

اٌزؾ١ًٍ اٌي١فٟ ثبلا٘زضاص ٘ٛ اٌيش٠مخ الأثغو ٌٍزؾ١ٍلاد ا١ٌٙى١ٍخ اٌزٟ ٠ّىٓ اعزخذاِٙب فٟ ع١ّغ فيشٚع  

ا٘زضاصاد اٌجٍٛساد اٌغض٠ئ١خ إٌٝ ا٘زضاصاد داخً اٌغض٠ئبد ٔبرغيخ ػيٓ رؾشويبد     اٌى١ّ١بء ٚاٌف١ض٠بء ٠ّىٓ رمغ١ُ

رساد ٔفييظ اٌغييضٞء ، ٚإٌييٝ ا٘زييضاصاد ؽييجى١خ رزنييّٓ ا٘زييضاصاد رزؾييشن ف١ٙييب اٌغض٠ئييبد فييٟ اٌجٍييٛسح ثبٌٕغييجخ  

  dimethoxybenzaldehyde ٌـ ٌجؼنٙب اٌجؼل ِضً الأعغبَ اٌقٍجخ ٚفٟ اٌجٍٛساد اٌغض٠ئ١خ

ٟ   ثبعيزخذاَ ٘زا اٌفقً ع١زُ رميذ٠ُ دساعيخ ا٘زضاص٠يخ     فٟ - ٌزؾذ٠يذ   الاؽيؼخ رؾيذ اٌؾّيشاء    اٌزؾ١ٍيً اٌي١في

١ّىب١ٔيه اٌىيُ ثّغيبػذح    ثأٔٛاع الا٘زضاصاد اٌّخزٍفخ ٌٙزٖ الأّٔبه ِٓ الا٘زضاص صُ إعشاة٘ب ثؼيذ رؾغي١ٓ اٌغيضٞء    

.DFT 

 IRاٌزؾ١ًٍ اٌي١فٟ ثذساعخ  عززُ ِمبسٔخ ٔزبئظ اٌؾغبة

:1.3 dimethoxybenzaldehyde 1-1- اٌذساسخ إٌظشٌخ ي .III  

ٝ  اٌؾذ ِغ ثزٛافك  (B3LYP 6-31G)رُ اٌؾقٛي ػ١ٍٗ ِٓ اٌٛظ١فخ   C1 ٌٗ رٕبظش اٌزؾىً اٌغض٠ئٟ    الادٔي

 .E=-574.95 a.uِٓ اٌيبلخ 

 . ORIGINٌـ ثٛاعيخ ا ِٚؼبٌغزٗٔظش٠ب ٚرغش٠جب  IRٚاعزخشاط ِٕؾٕٝ  ٌٍغضٞءٚٔمَٛ ثؾغبة الا٘زضاصاد  

2-1.III-ٚطفففشق الا٘زفففضاص ِسسفففٛثخ ة    رسفففذ اٌسّفففشاء   شفففؼخ طٍفففف الأDFT   ِفففغ

(B3LYP 6-31G) يdimethoxybenzaldehyde1.3 

  ٠زُ رمذ٠ُ ؽغبثبد اٌزشدد ِغ عٍغٍخ ثشٔبِظ1.3dimethoxybenzaldehyde فٟ دساعخ أٚمبع ا٘زضاص 

 GAUSSIAN03 ثبعزخذاَ اٌٛظ١فخ B3LYP ٚاٌمبػذح   G)38 (6- لاؽظٕب فٟ اٌفقً اٌغبثكوّب. 

 

 رسذ اٌسّشاء إٌظشي شؼخطٍف الا -III1.اٌشىً 
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 طٍف الاشؼخ رسذ اٌسّشاء اٌزدشٌجً-(III.2اٌشىً )

الاشؼخ رسذ  ًف ٚإٌزبئح اٌزدشٌجٍخ DFTاٌزشدداد اٌّسسٛثخ ِٓ ِمبسٔخ  -(III1.اٌدذٚي)

 :dimethoxybenzaldehyde1.3ـ اٌسّشاء ٌ

Infrared EXP(IR) Freq(DFT) N 

2.28  74.94 8 

6.26  92.65 2 

84.69  834.24 3 

8.69  858.98 4 

8.84  888.89 5 

2.52  892.34 6 

8.88  227.22 7 

2.34  245.62 8 

4.85  276.42 9 

3.28  292.66 82 
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2.84  294.42 88 

3.59  378.88 82 

7.72  445.25 83 

5.85  492.89 84 

83.26 558 546.55 85 

8.79 592 568.22 86 

87.62  624.82 87 

2.223  625.68 88 

5.48 682 694.32 89 

36.25 732 723.84 22 

76.44 832 882.78 28 

8.49 875 893.66 22 

6.26  926.22 23 

84.84 932 984.24 24 

23.24 995 974.28 25 

8.23  8228.95 26 

2.42  8235.58 27 

28.23  8268.8 28 

887.88 8273 8282.24 29 

2.85 8863 8864.58 32 

2.48  8865.39 38 

88.84  8882.65 32 

826.86  8886.46 33 

2.33 8222 8229.85 34 

867.87 8295 8222.28 35 

2.27 8352 8389.26 36 

236.22 8385 8347.95 37 

35.52  8427.62 38 
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III.1-3 -رؼشٌف اٌسشوبد الا٘زضاصٌخ يdimethoxybenzaldehyde 

 DFTثٛاعيخ اي  ٠CHزُ ف١ٙب ؽذ ٚاِزذاد ٌٍشاثيخ CH: رّذد اٌشاثطخ -3-1

 DFT ؽذح اٌخيٛه اِزذاد ؽٍمخ اٌجٕض٠ٓ ثبعزخذاَ: Str ring رّذد اٌؾٍمخ:  اٌجٕضٌٓا٘زضاص زٍمخ  -3-2

55.53 8434 8434.72 39 

48.39  8487.84 42 

2.75  8498.8 48 

24.68  8582.78 42 

22.99  8588.26 43 

9.37  8532.36 44 

82.25  8533.85 45 

24.88 8564 8543.83 46 

24.82 8592 8544.68 47 

233.27  8645.63 48 

85.38 8697 8662.56 49 

853.52  8724.29 52 

822.42 2852 2975.65 58 

42.26 2885 3238.25 52 

37.89 2946 3242.26 53 

37.92 2988 3888.24 54 

37.54 3288 3885.98 55 

89.64  3885.88 56 

87.67  3886.88 57 

8.52  3228.86 58 

4.36  3255.88 59 

8.46  3256.48 62 
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  C=Oٌٛؽ  ٚمغ رّذد فٟ اٌشاثيخ: C=Oا٘زضاص اٌشاثطخ-3-3

 رظٙش أّٔبه ؽشوخ اٌّظٍخ ٌّغّٛػخ ا١ٌّض١ًً:ٍثٍخ اٌٍِّظٍ -3-4

1.III-4- الا٘زضاصٌخ اٌسشوبد  dimethoxybenzaldehyde  

  

1021.95     
 CHرّذد زٍمخ اٌجٕضٌٓ ٚرأسخر اي

1080.04     
    ٚاٌٍّثًٍ  CHرأسخر اي

 

  

1407.62     

 ٚرّذد زٍمخ اٌجٕضٌٓ CHساثطخ رأسخر 

1165.39     

    زشوخ ِظٍٍخ ٌٍّثًٍ 
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    رّذد زٍمخ اٌجٕضٌٓ ٚزشوخ ِظٍٍخ ٌٍّثًٍ 

974.21     

 رّذد اٌّثًٍ   

  

    492.19 

 c=oرّذد زٍمخ اٌجٕضٌٓ ٚرأسخر 

625.68     

 ٚرشٖٛ زٍمخ اٌجٕضٌٓ CHرّذد اي 
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1543.83     
    زشوخ ِظٍٍخ ٌٍّثًٍ 

1704.09     
 O=Cا٘زضاص اٌشاثطخ 

  

2975.65     
 CHاِزذاد اي 

3038.25     
    زشوخ ِظٍٍخ ٌٍٍّثًٍ اي 
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3185.81     

 فً اٌٍّثًٍ CHرّذد اي 

3256.41     

 CHرّذد اي 

  

    1182.65 

 ٚزشوخ ِظٍٍخ ٌٍٍّثًٍ CHرأسخر زٍمخ اٌجٕضٌٓ ٚرّذد 

151.98      

 C=Oٚاٌشاثطخ     رأسخر اٌٍّثًٍ 

 

.III1-5- اٌخبرّخ 

ٌمذ لّٕب فٟ ٘زا اٌغضء ِٓ اٌؼًّ ثذساعخ ى١ف١خ، ثبلأؽؼخ رؾيذ اٌؾّيشاء ٌزغي١ٍو اٌنيٛء ػٍيٝ ِخزٍيف        

ٌٙيزٖ الأّٔيبه ِيٓ الا٘زيضاص ثؼيذ رؾغي١ٓ        ٚاٌزغش٠ج١خ أٔٛاع ؽشوخ اٌغضٞء ٚفقٍٙب. رُ إعشاء اٌؾغبثبد إٌظش٠خ

رزى١ف ثؾىً ع١يذ  -G)38(6ٚاٌمبػذح  B3LYP ، اعزخذِٕب اٌٛظ١فخ DFT اٌغضٞء ِٓ ١ِىب١ٔه اٌىُ ثّغبػذح

 ِغ اٌغض٠ئبد اٌؼن٠ٛخ.

فٟ ؽغبثبد رشدد الا٘زضاص رُ اعزخذاَ رمش٠ت رٛافمٟ. ٠زُ اٌّجبٌغخ فٟ رمذ٠ش اٌزشدداد اٌّؾغٛثخ ِمبسٔخ 

ٌٍٛفييٛي اٌيٟ ٔزيبئظ لش٠جيخ عيذا ِييٓ      DFTثزٍيه اٌزيٟ رّيذ ِلاؽظزٙيب، ٌٙييزا اعيزخذِٕب ػٛاِيً فيٟ ؽغيبثبرٕب ة         

 .اٌزغشثخ
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-           ٓ إ٠غبث١يخ ٌيزٌه لا رٛعيذ ريشدداد      DFT لاؽظٕيب أْ ع١ّيغ لي١ُ اٌزيشدد اٌّؾغيٛثخ اٌزيٟ ريُ اٌؾقيٛي ػ١ٍٙيب ِي

 ِزذاخٍخ. ِّب ٠فغش الاخز١بس اٌغ١ذ ٌٍيبلبد اٌٛظ١ف١خ اٌّغزخذِخ فٟ اٌذساعخ.
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 اٌؼبِخ اٌخلاطخ

     ٟلّٕب ثزمذ٠ُ اٌج١بٔبد اٌزٟ رُ اٌؾقٛي ػ١ٍٙب ِٓ ؽ١ٛد الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ اٌزٟ اعزخذِذ ٌزؾذ٠يذ اٌزؾيىً ا١ٌٙىٍي

dimethoxybenzaldehyde 

 ب ىش٠مخ ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خرٙأدد ؽغبثبد ١ِىب١ٔه اٌىُ اٌزٟ ٔفز (DFT)  ِغ اٌٛظبئف 

(B3LYP 6-31G ٚ) B3LYP 6-311G) ) ٚ B3LYP 6-31G)) ٚ B3PW91 6-31G) ) 

ٚB3PW91 6-311G) ) ثّغبػذح عٍغٍخ ثشٔبِظ GAUSSIAN03   ٚاىيٛاي  إٌٝ ٔزبئظ ِّبصٍخ فيٟ صٚا٠يب 

  DRX .ثو ِمبسٔخ ِغ اٌزغشثخٚااٌش

  ٠زٛافك اٌزؾىً اٌخبؿ ة dimethoxybenzaldehyde  ً اٌيزٞ ريُ اٌؾقيٛي       ثبٌمشة ِٓ اٌزّبصي

 الاوضش اعزمشاسا.ِغ ادٔٝ ىبلخ رؾىً ٌٍزؾى١ً DFT ػ١ٍٗ ِٓ اي 

  ٟاٌذساعييخ ى١ف١ييخ، ثبلأؽييؼخ رؾييذ اٌؾّييشاء ٌزغيي١ٍو اٌنييٛء ػٍييٝ ِخزٍييف أٔييٛاع ؽشوييخ اٌغييضٞء   ريشلٕييب اٌيي

ٚفقٍٙب. ريُ إعيشاء اٌؾغيبثبد إٌظش٠يخ ٌٙيزٖ الأّٔيبه ِيٓ الا٘زيضاص ثؼيذ رؾغي١ٓ اٌغيضٞء ِيٓ ١ِىب١ٔيه اٌىيُ               

ثؾييىً ع١ييذ ِييغ اٌغض٠ئييبد رزى١ييف -G)38(6ٚاٌمبػييذح  B3LYP ، اعييزخذِٕب اٌٛظ١فييخ DFT ثّغييبػذح

 اٌؼن٠ٛخ.

 ٟرُ الا٘زضاص رشدد ؽغبثبد ف  َ ٟ  رمش٠يت  اعيزخذا ٟ  اٌّجبٌغيخ  ٠يزُ . ريٛافم  ِمبسٔيخ  اٌّؾغيٛثخ  اٌزيشدداد  رميذ٠ش  في

ٟ  ٌٍٛفٛي DFT ة ؽغبثبرٕب فٟ ػٛاًِ اعزخذِٕب ٌٙزا ِلاؽظزٙب، رّذ اٌزٟ ثزٍه ٓ  عيذا  لش٠جيخ  ٔزيبئظ  اٌي  ِي

 .اٌزغشثخ

 لاؽظٕب         ٓ إ٠غبث١يخ ٌيزٌه لا رٛعيذ ريشدداد      DFT أْ ع١ّغ لي١ُ اٌزيشدد اٌّؾغيٛثخ اٌزيٟ ريُ اٌؾقيٛي ػ١ٍٙيب ِي

 ِزذاخٍخ. ِّب ٠فغش الاخز١بس اٌغ١ذ ٌٍيبلبد اٌٛظ١ف١خ اٌّغزخذِخ فٟ اٌذساعخ.
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 : ٍِخض

لّٕب فٟ ٘زا اٌؼًّ ثزؾذ٠ذ اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ يdimethoxybenzaldehyde. 

 اػزّبد ػٍٝ ىش٠مز١ٓ اٌزغش٠ج١خ ٚإٌظش٠خ

ِٓ  خلاي أؼشاط الأؽؼخ اٌغ١ٕ١خ ػٕذ دسعخ ؽشاسح اٌغشفخ  رغش٠ج١بk293. 

 23ٔظش٠ب اػزّذٔب ػٍٝ ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ ثبعزخذاَ عٍغٍخ ثشٔبِظGAUSSIAN (اٌّٛعؼخ ثّب ف١ٗ اٌىفب٠خ ٚاٌمبػذحG8-

36( ٚ)G388-6: ٟـ ٌ ( ثٕبء ػٍٟ لبػذح اٌزجبدي اٌٛظ١فB3LYP ٚB3PW91. 

.إٌّبعجخ ٌٍّٕزغبد اٌؼن٠ٛخ ٌزؾم١ك ٔزبئظ ِؾبثٙخ رّبِب ٌزٍه اٌزٟ رُ اٌؾقٛي ػ١ٍٙب رغش٠ج١ب 

 أظٙشد إعٕبد ِخزٍف أّٔبه ا٘زضاص اٌغضٞء ِٓ اٌزشدداد اٌزٟ رُ اٌؾقٛي ػ١ٍٙب رغش٠ج١ب ٚ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ ثؼل الاخزلافبد

 .اٌزٟ ٠ّىٓ رؾغ١ٕٙب ػٓ ىش٠ك رغ١١ش اٌؼٛاًِ وبٌؾشاسح ٚاٌؾغُ 

 رُ اخز١بس ِبدحdimethoxybenzaldehyde. . لإِىب١ٔخ اعزؼّبي إٌزبئظ اٌّزؾقً ػ١ٍٙب فٟ ١ِذاْ اٌق١ذٌخ ٚاٌيت 

Résume : 

• Dans ce travail, nous avons déterminé la structure cristalline du diméthoxybenzaldéhyde. 

Elle repose sur deux méthodes expérimentales et théoriques 

• Expérimentalement par diffraction des rayons X à température ambiante k293. 

• Théoriquement, nous nous sommes appuyés sur la théorie de la fonctionnelle de la densité en utilisant la 

série de programmes GAUSSIAN03 suffisamment étendue et la règle )6-31G) et (6-311G( basée sur la 

règle d'échange fonctionnelle : pour B3LYP et B3PW98. 

• Approprié aux produits biologiques pour obtenir des résultats assez similaires à ceux obtenus 

expérimentalement. 

• L'attribution de différents modèles de vibration de molécules à partir des fréquences obtenues 

expérimentalement et des calculs théoriques ont montré quelques différences qui peuvent être améliorées 

en changeant des facteurs tels que la température et le volume. 

• Le diméthoxybenzaldéhyde a été sélectionné. Pour la possibilité d'utiliser les résultats obtenus dans le 

domaine de la pharmacie et de la médecine. 

Summary: 

• In this work we determined the crystal structure of dimethoxybenzaldehyde. 

It is based on two experimental and theoretical methods 

• Experimentally by X-ray diffraction at room temperature k293. 

• Theoretically, we relied on the density functional theory using the GAUSSIAN23 program series extended 

enough and the rule (6-31G) and (6-311G) based on the functional exchange rule: for B3LYP and B3PW91. 

• Appropriate for organic products to achieve results quite similar to those obtained experimentally. 

• The attribution of different molecule vibration patterns from the experimentally obtained frequencies and 

theoretical calculations showed some differences that can be improved by changing factors such as temperature 

and volume. 

• Dimethoxybenzaldehyde was selected. For the possibility of using the results obtained in the field of pharmacy 

and medicine. 


