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 ملخص البحث
 مركبهع فورفورال ولد مألدهي تيريفتال لمشتق تمّت دراسة تأثير الضوء على الخصائص البنيوية والإلكترونية   

في الحالة السائلة بوجود مذيب الإيتانول بالاعتماد على نظرية تابعية الكثافة الإلكترونية    مع أيون النحاس
، لما تتمتع به هذه الطريقة من دقة عالية بالنسبة (TD-DFT)والمتعلقة بالزمن  (DFT)المستقلة عن الزمن 

 عليها.للنتائج التي يتم الحصول 

تم  يةفي الحالة الأساسية والحالة المثارة الأحادية والثلاث ين المركبينالبنى الهندسية الفضلى لهذبعد تحديد 
، (bond lengths)وأطوال الروابط  (elemental charges)البنى الفراغية مع توزع الشحنات الجزئية إيجاد 

تي والإصدار بالفلورة والفسفرة والمردود الكوان وحساب الخصائص الإلكترونية والضوئية كطاقة الامتصاص
وذلك من أجل معرفة الحساسية الضوئية والنشاط الضوئي حيث تبين تأثر هذين المركبين بالضوء وزيادة 

 الفعالية الكيميائية لهما.
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Research Summary 

The effect of light on the structural and electronic properties of the 

terephthalaldehyde derivative with furfural and of its complex with copper 

ion in the liquid state in the presence of ethanol solvent was studied based 

on the theory of time-independent electronic density function (DFT) and 

time-related (TD-DFT), due to the high accuracy of this method in relation 

to the results obtained.  

After determining the best geometric structures for these two compounds 

in the basic state and the singlet and triplet excited states, the 

stereostructures were found with the distribution of elemental charges and 

bond lengths, and the electronic and optical properties were calculated, 

such as the energy of absorption and emission by fluorescence, 

phosphorescence, and quantum yield, in order to know the photosensitivity 

and photosynthetic activity, as it was shown that these two compounds were 

affected by light and their chemical effectiveness increased. 
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 :(Introduction)مقدمة 
هذا ستخدم ضوء ويلل بالتأثيرات الكيميائية   هتم من فروع الكيمياء والتي ت فرععد الكيمياء الضوئية ت

اوح فوق البنفسجية التي تتر  المصطلح لوصف التفاعلات الكيمائية الناتجة عن امتصاص الأشعة
-nm 400) أمواجهأو امتصاص الضوء المرئي الذي تتراوح أطوال  nm 200-400)) أمواجهاأطوال 

   (nm 2500-750) أمواجها.شعة تحت الحمراء التي تتراوح أطوال الأو أ (750
 ى شكل ضوء بالتفاعل الكيميائي   الضوئي حيث تشكلليسمى التفاعل الناتج عن امتصاص الطاقة ع

يزيائية ا الفهف في خصائصلضوء التي تختلانتقالية نتيجة امتصاص الجزيئات لحالات مثارة 
الضوئي،  التفكك)الكيميائية  التفاعلاتومن أنواع  الأصليةوالكيميائية بشكل كبير عن الجزيئات 

 ...(.رة الضوئية ملكسدة الضوئية، البالأالتماكب الضوئي، 
قاقير صناعة الع بمختلف أنواعها ومنهاالصناعات  دورا كبيرا ومهما فيلعبت الكيمياء الضوئية  

نظرا ية اماً استثنائياً في السنوات الحالهتمقى المركبات الدوائية الحيث ت الصيدلانيةوالمستحضرات 
 ها.والفيزيائية لالخصائص الكيميائية ولإمكانية دراسة العالية لأهميتها 

 الحقلين الكهربائي والمغناطيسي أ عن تداخلتنش لأنهاطيسية ومغناعبارة عن أمواج كهر  :الضوء
 . ( يعبر عن الموجة الكهرومغناطيسية1معاً والشكل ) المتعامدين

 

 الأمواج الكهرومغناطيسية: (1الشكل )

يتم استخدام تعبير "الضوء" للإشارة إلى الإشعاع الكهرومغناطيسي القادر على التسبب في الإثارة 
من ضالإلكترونية أو التخميد الإلكتروني للجزيئات، وهو يتضمن جزء من الطيف الكهرومغناطيسي 
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في ذلك المناطق القريبة من الأشعة فوق البنفسجية والمرئية وقريبة من  ابم (nm 1000-100) المجال
 (.2الأشعة تحت الحمراء )الشكل 

 

 

 .الطيف الكهرومغناطيسي: )2(الشكل 

 :(Amis Of The Research)أهداف البحث 
  دراسة التغيرات البنيوية والإلكترونية التي يسببها الضوء للمركب(PDBFE)  ومركبها مع

 :النحاس
 .دراسة الخصائص الضوئية )الامتصاصية،الفلورة،الفسفرة،.....( لهذين المركبين 
 .ًتحديد الحساسية الضوئية )طول موجة الامتصاص،تواتر الاشعاع( لهذين المركبين أيضا 
 الكوانتية والحسابات:طريقة ال

تم استخدام طريقة  DFT (Density Functional Theory)على نظرية تابعية الكثافةبالاعتماد 

B3LYP  بيكي المطورة من قبلA.D. Becke)( ][1   و لي و يانغ و بار(C. Lee , W. Yang 

)and R.G. Parr [2]  311والمجموعة القاعدية المناسبة وهي+g(d,p) )-(6 . 
على الذرات  نفذت حسابات حيث   Gaussian09 [4.5]و Gaussian03 [3]وذلك باستخدام برنامجي 

)الهدروجين والكربون والنتروجين والأكسجين والنحاس( وعلى الجزيئات المكونة من بعض أو كل الذرات 
المدروس عبر واجهات  مركبمن أجل ذلك كان لابد من إدخال المعاملات الخاصة بالذرة أو ال السابقة .
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... الخ( مثل  , Gaussian 03W Gaussian 09Wغاوسيان ) مج ابيانية ص ممت لعمل بر 

(GaussView5.0[6]  ،GaussView6.0[7]   )وهي عبارة عن برامج مستقلة... الخ . 
 كما يأتي:  Mللجزيئة  cEΔ (cohesion energy)يتم حساب طاقة الارتباط 

(1)                


  

N

(M) (optimized Molecule) (optimized Atom)c i i
A 1

  ΔE E E 
 حيث :

      iE  الطاقة الإلكترونية الكلية :(total electronic energy)  . 

 كما يأتي :  gapE )(energy gapوي حسب عرض المجال المحظور 
)2(                           LUMOHOMOgapE   

  حيث :

        HOMOε
 طاقة أعلى مدار جزيئي مشغول بالإلكترونات :   : 

(energy of highest occupied molecular orbital)  

       LUMOε
 طاقة أخفض مدار جزيئي غير مشغول بالإلكترونات : :  

                   (energy of lowest unoccupied molecular orbital) 
لية الطاقة الكرق بين ت حسب طاقة الإثارة لجزيئة ما نتيجة امتصاص الضوء، من خلال حساب الف

 الإلكترونية الطاقة الكليةللجزيئة في الحالة الأساسية )أي قبل تعريض الجزيئة للضوء( و  الإلكترونية

 للجزيئة في الحالة الم ثارة )أي بعد تعريض الجزيئة للضوء(:

𝜺absorption= 𝜠i (optimized ground state)− 𝜠i (excited state)             (3) 

 طول موجة الضوء اللازم لإثارة الجزيئة، فت حسب، كما يأتي:أما 

𝜺absorption= 𝒉𝝂absorption= 𝒉 
𝒄

𝝀𝒂𝒃𝒔𝒐𝒓𝒑𝒕𝒊𝒐𝒏
⇒  𝝀𝒂𝒃𝒔𝒐𝒓𝒑𝒕𝒊𝒐𝒏 =

𝒉𝒄

𝜺𝒂𝒃𝒔𝒐𝒓𝒑𝒕𝒊𝒐𝒏

      (4)  
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 حيث:    

         h: ثابت بلانك 

(5)                        

seV104.1346100.624106.626

sJ106.62610106.626

serg106.626h

15-1227-

34-7-27-

-27







 

        cسرعة الضوء : 

(6)    1-1- snm103scm103c 1710  

 ويتم حساب طاقة الإصدار بالفلورة من خلال تحديد طاقة الحالة الم ثارة الأ حادية الأولى:

𝛆𝐟𝐥𝐮𝐨𝐫𝐞𝐬𝐜𝐞𝐧𝐜𝐞 = 𝐄𝐢(𝐨𝐩𝐭𝐢𝐦𝐢𝐳𝐞𝐝 𝐠𝐫𝐨𝐮𝐧𝐝 𝐬𝐭𝐚𝐭𝐞) − 𝐄𝐢(𝐨𝐩𝐭𝐢𝐦𝐢𝐳𝐞𝐝 𝐟𝐢𝐫𝐬𝐭 𝐞𝐱𝐜𝐢𝐭𝐞𝐝 𝐬𝐢𝐧𝐠𝐥𝐞𝐭 𝐬𝐭𝐚𝐭𝐞)       (𝟕) 

 

وطول موجة الضوء الصادر بالفلورة، في حسب، كما يأتي:
 

)8(                       fluorescence
fluorescence

hc
λ  

 :فت حسب من خلال تحديد طاقة الحالة الم ثارة الثلاثية الأولى أما طاقة الإصدار بالفسفرة

(9)  
𝛆𝐏𝐡𝐨𝐬𝐩𝐡𝐨𝐫𝐞𝐬𝐜𝐞𝐧𝐜𝐞 = 𝐄𝐢(𝐨𝐩𝐭𝐢𝐦𝐢𝐳𝐞𝐝 𝐠𝐫𝐮𝐨𝐧𝐝𝐬𝐭𝐚𝐭𝐞) −

𝐄𝐢(𝐨𝐩𝐭𝐢𝐦𝐢𝐳𝐞𝐝 𝐟𝐢𝐫𝐬𝐭 𝐞𝐱𝐜𝐢𝐭𝐞𝐝 𝐭𝐫𝐢𝐩𝐥𝐞𝐭 𝐬𝐭𝐚𝐭𝐞) 

 حسب كما يأتي: وطول موجة الضوء الصادر بالفسفرة، في  
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)10(                                    phosphorescence
phosphorescence

hc
λ  

ن )تغيير البنية الإلكترونية والهندسية للجزيئة(، فت حسب موالطاقة التي امتصتها الجزيئة وخزنتها 

 :العلاقة

)11(                emission–  𝜺absorption = 𝜺activation𝜺      

 أما الطاقة الأديباتية فت حسب كما يأتي:

 في الحالة المثارة الأحادية:

(12)                                
0adiabatic fluorescence freq (s )E ε ε 

 في الحالة المثارة الثلاثية:

)13(                           
0adiabatic phosphorescence freq (s )E ε ε 

 

 :Ф𝑷𝒉 والفسفرة Ф𝑭حساب مردودي الفلورة 

Ф𝐅 =
𝛆𝐞𝐦𝐢𝐬𝐬𝐢𝐨𝐧

𝐅

𝛆𝐀𝐛𝐬𝐨𝐫𝐩𝐭𝐢𝐨𝐧
 ،   Ф𝐏𝐡 =

𝛆𝐞𝐦𝐢𝐬𝐬𝐢𝐨𝐧
𝐏𝐡

𝛆𝐀𝐛𝐬𝐨𝐫𝐩𝐭𝐢𝐨𝐧
      (𝟏𝟒) 

 حساب المردود الكوانتي:

Ф =
𝛆𝐀𝐜𝐭𝐢𝐯𝐚𝐭𝐢𝐨𝐧

𝛆𝐀𝐛𝐬𝐨𝐫𝐩𝐭𝐢𝐨𝐧
                  (𝟏𝟓) 

 : (Results and Discussion)النتائج والمناقشة 
 :PDBFE كبالمر 
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في الحالة السائلة بوجود  مشتقلل  [8]تمّت دراسة تأثير الضوء على الخصائص البنيوية والإلكترونية 
الاعتماد على ب والإلكترونية للمركبات ةلأنه يعد الأقل تأثيراَ على الخصائص البنيوي مذيب الإيتانول

كخطوة . (TD-DFT)والمتعلقة بالزمن  (DFT)نظرية تابعية الكثافة الإلكترونية المستقلة عن الزمن 
وصفه بأولى تمت دراسة التغيرات البنيوية والإلكترونية نتيجة تعريض المركب للضوء وبوجود الإيتانول 

البنى الهندسية الفضلى لهذا المركب في الحالة الأساسية والحالة المثارة الأحادية  إيجادتمّ  إذ. اً مذيب
 (elemental charges)ه البنى الفراغية مع توزع الشحنات الجزئية هذ (3)والثلاثية. ي ظهر الشكل 

  (2)والجدولفيتضمن الخصائص البنيوية  (1)، أما الجدول (bond lengths)وأطوال الروابط 
 .الإلكترونية قبل التعريض للضوء وبعدهالخصائص 

 
 
 

 
 الحالة الأساسية
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 الحالة المثارة الأحادية

 

 

 الثلاثيةالحالة المثارة 
 

 

 في الحالة المثارة الأحادية والثلاثية. (PDBFE)للمركب  الهندسية المستقرة  نىالب (:3الشكل)
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 قبل التعريض للضوء وبعده. PDBFEالخصائص البنيوية المركب (: 1) الجدول

 

قبل  بعد التعريض للضوء نسبة التغيير

التعريض 

 للضوء

 الخاصية

الحالة المثارة 

 الثلاثية

الحالة 

المثارة 

 الأحادية

الحالة 

المثارة 

 الثلاثية

الحالة 

المثارة 

 الأحادية

  

(+0.69 %) (+1.38 

%) 

1.44 1.47 1.45 

d (C=C)    

o

[A] 

(-7.64%) (-2.29%) 1.21 1.28 1.31 d (C=N1)   
o

[A] 
(-1.55%) (-0.78%) 1.27 1.30 1.29 d (C-N2)      

o

[A] 
(-2.76%) (-1.38%) 1.41 1.43 1.45 d (C=N1-C) 

o

[A] 
(+0.69%) (-0.69%) 1.46 1.44 1.45 d (C=N2-C) 

o

[A] 
(+4.14%) (+5.52%) 1.51 1.53 1.45 )2CH-2d (CH

o

[A] 
(-2.07%) (-1.38%) 1.42 1.43 1.45 d (C-C)      

o

[A] 
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 .وبعده للضوء ضيتعر ال قبل  PDBFE الخصائص الإلكترونية للمركب(: 2) الجدول

 

قبل التعريض  بعد التعريض للضوء (% Erel)نسبة التغيير

 للضوء

الخاصية 

 الإلكترونية

الحالة المثارة 

 الثلاثية

الحالة المثارة 

 الأحادية

الحالة المثارة 

 الثلاثية

الحالة المثارة 

 الأحادية

  

-(

0.0063%) 

-(

0.0078%) 

33229.411

3 

33228.929

6 

33231.509

7 
CΔE 

(+25.99%

) 

(+89.85%

) 

5.0146 7.556 3.98 (Debye)     pµ 

19.99%)-( (+23.16%

) 

-1.5790 -2.4310 -1.9738 (eVLUMOE

) 
(+39.69%

) 

(+4.59%) -3.7869 -5.9883 -6.2795 (eVHOMOE

) 
48.72%)-( 17.38%)-( 2.2078 3.5573 4.3057 (eV)gap   E 

 

 نلاحظ ما يأتي: (1,2)باستقراء القيم في الجداول 
 .تغيّر صغير جداً بأطوال الروابط والزوايا 
 في الحالة  (%48.72)و  الأحاديةحالة المثارة الفي    (%17.38)تناقص عرض الفجوة بنسبة

المثارة الثلاثية أي أن المركب أصبح أقل استقراراً الأمر الذي يشير إلى ازدياد النشاط الكيميائي 
 نتيجة تعرضه للضوء.

  حالة الفي  (%25.99)و   (%89.85)حالة المثارة الأحادية الازدياد عزم ثنائي الأقطاب في
 استقطابية المركب نتيجة تعرضه للضوء. المثارة الثلاثية الأمر الذي يشير إلى زيادة

 

 :[Cl2Cu(PDBFE)4]المركب 

 

تمّت دراسة تأثير الضوء على الخصائص البنيوية والإلكترونية والطيفية للمركب بالاعتماد على نظرية 
 TD-DFT). (والمتعلقة بالزمن (DFT)تابعية الكثافة الإلكترونية المستقلة عن الزمن 

يث تمّ إيجاد للضوء. ح المركبكخطوة أولى تمت دراسة التغيرات البنيوية والإلكترونية نتيجة تعريض 
البنى الهندسية الفضلى لهذا المركب في الحالة الأساسية والحالة المثارة الأحادية والثلاثية. ي ظهر الشكل 
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 bond)الروابط وأطوال  (elemental charges)هذه البنى الفراغية مع توزع الشحنات الجزئية  (4)

lengths) الإلكترونية قبل الخصائص   (4)والجدولفيتضمن الخصائص البنيوية  (3)، أما الجدول
 .التعريض للضوء وبعده

 
 الحالة المثارة الأولى

 
 الحالة المثارة الثلاثية

في الحالة المثارة الأحادية  [4l(PDBFE)C2uC]للمركب الهندسية المستقرة  نىالب (:4الشكل)

 والثلاثية.
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 قبل التعريض للضوء وبعده.  [4l(PDBFE)C2uC] للمركب الخصائص البنيوية (: 3) الجدول

 

قبل  بعد التعريض للضوء نسبة التغيير

التعريض 

 للضوء

 الخاصية

الحالة المثارة 

 الثلاثية

الحالة 

المثارة 

 الأحادية

الحالة 

المثارة 

 الثلاثية

الحالة 

المثارة 

 الأحادية

  

(-1.14 %) (+0.57 

%) 

1.73 1.76 1.75 

d (C-O)    

o

[A] 

(-1.41 %) (-2.89 %) 1.40 1.38 1.42 

d (C=C)    

o

[A] 

(-1.57%) (+0.79%) 1.25 1.28 1.27 d (C=N1)       
o

[A] 
(-1.55%) (-0.78%) 1.27 1.30 1.29 

d (C-N2)      

o

[A] 

(-0.69%) (+0.69%) 1.44 1.46 1.45 

d (C=N1-C) 

o

[A] 

(+0.69%) (-0.69%) 1.46 1.44 1.45 

d (C=N2-C) 

o

[A] 

(-1.29%) (-0.65%) 1.52 1.53 1.54 o

[A])2CH-2(CHd  

(-2.04%) (-0.69%) 1.44 1.46 1.47 

d (C-C)      

o

[A] 

 

 .قبل التعريض للضوء وبعده  [4l(PDBFE)C2uC] الخصائص الإلكترونية للمركب(: 4)الجدول

قبل التعريض  بعد التعريض للضوء (% Erel)نسبة التغيير

 للضوء

 الخاصية

 الإلكترونية

الحالة المثارة 

 الثلاثية

الحالة المثارة 

 الأحادية

الحالة المثارة 

 الثلاثية

الحالة المثارة 

 الأحادية

 

(-

0.0032%) 
 

(-

0.0014%) 

172601.3134 172604.3724 172606.8574 CΔE (eV) 
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(+16.32%) (+11.57%) 0.01 0.0082 0.0038     p µ

(Debye) 
(+12.53%) (+4.63%) -2.9301 -2.7244 -2.6038 (eV)LUMOE 

(-2.878%) (-1.299%) -5.9294 -6.0258 -6.1051 (eV)HOMOE 

(-14.33%) (-5.71%) 2.9993 3.3014 3.5013 (eV)   gapE 

 
 

 نلاحظ ما يأتي: (3,4)باستقراء القيم في الجداول 
 .تغيّر صغير جداً بأطوال الروابط والزوايا 
 في الحالة  (%14.33-)و الأحاديةفي حالة المثارة   (%5.71-) تناقص عرض الفجوة بنسبة

المثارة الثلاثية أي أن المركب أصبح أقل استقراراً الأمر الذي يشير إلى ازدياد النشاط الكيميائي 
 نتيجة تعرضه للضوء.

  في   (%16.32+)و    (%11.57+)حالة المثارة الأحادية الازدياد عزم ثنائي الأقطاب في
 المثارة الثلاثية الأمر الذي يشير إلى زيادة استقطابية المركب نتيجة تعرضه للضوء.حالة ال
 

 الخصائص الضوئية ومخطط جابلونسكي:
)مثل طاقات الامتصاص   PDBFEللمركب  في الخطوة الثانية تمت دراسة الخصائص الضوئية

Absorption )والإصدار بالفلورة   (
F

emission
ε )والإصدار بالفسفرة  (

Ph

emission
ε   والمردود الكوانتي  (

،  كما هو واضح  Ph والفسفرة  F والعبور بين الأنظمة إضافةً إلى  مردود كل من الفلورة 
 الآتي . (5)في الجدول 

 

 المدروسة .   PDBFE(: الخصائص الضوئية للمركب 5) الجدول
 

 الخاصية الضوئية القيمة

3.7416 Absorption
   (eV) 

331.51 nm)(Absorptionλ 
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3.1698 
F

emission
ε

     (eV) 

 

0.2505 
Ph

emission
ε

      (eV) 

2.7632 
Adiabatic
ε

   (eV) 

 

0.5457 Activation


         (eV) 

2.1061 
Intersystem crossing


  (eV) 

0.1458   
0.86 F  

0.067 Ph  

 
 

 نلاحظ ما يأتي: (5)باستقراء القيم في الجدول 
 لإثارة المركب علينا تسليط ضوء طاقته:  -

eV   3.741
Absorption
ε  

 :المركبأي أن طول موجة الضوء اللازم لإثارة  -
nm  331.51    λAbsorption  

 أي أننا نحتاج إلى ضوء في منطقة فوق البنفسجي.
حيث تتم الإثارة نتيجة الانتقالات الإلكترونية من الحالة كما تم توصيف مخطط جابلونسكي للمركب 

حيث تم تمثيل  2Sالأساسية إلى الحالات الم ثارة الأحادية، وتحديداً إلى المستوي الإلكتروني الثاني 
أما السويات الاهتزازية  T1,T2,S1(S,2(…المستويات الإلكترونية بخطوط عريضة وغامقة ورمز لها بـ 

( 0ة )وتم الاكتفاء بثلاث سويات اهتزازية السوية الصفريورمز لها بأرقام، فتم تمثيلها بخطوط رفيعة 
والسوية الاهتزازية الموافقة لأعلى عدد موجي والسوية الاهتزازية الموافقة لأعلى شدة امتصاص، كما 

اباتية فرة والعبور بين الأنظمة إضافة إلى الطاقة الأديعملية الفلورة والفسطاقة الامتصاص و يبين المخطط 
 المعبرة عن فرق الطاقة بين المستوي الإلكتروني الأساسي والمستوي المثار الأول.
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)مثل طاقات الامتصاص  [Cl2Cu(PDBFE)4] للمركب تمت دراسة الخصائص الضوئية كما 

Absorption )والإصدار بالفلورة   (
F

emission
ε )والإصدار بالفسفرة  (

Ph

emission
ε   والمردود الكوانتي  (

،  كما هو واضح في  Ph والفسفرة  F والعبور بين الأنظمة إضافةً إلى  مردود كل من الفلورة 
 لآتي .ا (6)الجدول 

 
 

 المدروسة .  [4l(PDBFE)C2uC] الخصائص الضوئية للمركب(: 6) الجدول

 الخاصية الضوئية القيمة

1.7519 (eV)   Absorption
 

707.99 nm)(Absorptionλ 

 

1.0251 
F

emission
ε

     (eV) 

 

0.2353 
Ph

emission
ε

      (eV) 

1.4901 
Adiabatic
ε

   (eV) 
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1.4769     Activation


 (eV)     

0.4353 
(eV)  Intersystem crossing


 

0.843   
0.585 F  
0.1343 Ph  

 

 نلاحظ ما يأتي: (6)باستقراء القيم في الجدول 
 لإثارة المركب علينا تسليط ضوء طاقته:  -

eV  
Absorption
ε  1.7519 

 :المركبأي أن طول موجة الضوء اللازم لإثارة  -
nm 707.99  λAbsorption  

 .الضوء المرئيأي أننا نحتاج إلى ضوء في منطقة 
 كما هو موضح. للمركبكما تم توصيف مخطط جابلونسكي 

 
 

 الخصائص الطيفية:
وللأشعة المرئية و فوق   (IR)دراسة امتصاصية المركبات للأشعة تحت الحمراءتمّ وفي الخطوة الثالثة 

 كوانتياً وتجريبياً. (UV-Vis)البنفسجية 
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 :UV-Visأطياف 
وعند   (nm 278/298)عصابات امتصاص عند القيمةوجود في الطيف الكوانتي  حيث يلاحظ
(312nm)  نوع من الإلكترونية الانتقالات إلى تعزى أن ويمكن  (𝝅 → 𝝅∗) المركب لاحتواء نتيجة 

𝒏) و العطرية للحلقة العائدةC=C )  (وC=N) ) ثنائية روابط على → 𝝅∗) أزواج وجود نتيجة 
 موضح هو كما التوالي، علىفورفورال    أكسجينو   الازوميثين  مجموعة نتروجين على حرة إلكترونية

 .كوانتياً   PDBFE ( يبين أهم قيم عصابات الامتصاص للمركب(7الجدول و( 3) بالشكل

 
 .المحسوب كوانتياً   PDBFEطيف الأشعة فوق البنفسجية للمركب  :(3(الشكل 

ز ذات وباستخدام خلية كوارت يتانولسجلت عصابات الامتصاص  في الطيف التجريبي في مذيب الإ
 344)نلاحظ ظهور عصابة عند  (4)وعند درجة حرارة الغرفة الموضح في الشكل (1cm) عرض
nm)  ناتجة عن الانتقالات(𝑛 → 𝜋∗)  نتيجة وجود أزواج إلكترونية حرة على نتروجين مجموعة

𝜋)ناتجة عن الانتقالات  nm 244)وعند) الازوميثين   → 𝜋∗) المركب على روابط  نتيجة لاحتواء
 العائدة للحلقة العطرية على التوالي.C=C) و ) (C=N)ثنائية 
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 (PDBFE( للمركب)UV-Visطيف ) ( :4 (الشكل

 
 كوانتياً وتجريبياً .  PDBFE قيم عصابات الامتصاص للمركب : (7 )جدولال

 

PDBFE Quantum Value nm Experimental value nm 

π-π* 278/298 244 

n-π* 312 344 

 

 عصابات وسجلت UV-Vis) ) البنفسجية وفوق المرئية للأشعة المركب امتصاصية د رسَت كما
 الانتقالات إلى تعزى  (240nm)امتصاص عند القيمة ةعصاب تظهر الطيف ففي الامتصاص،

𝝅)  نوع من الإلكترونية → 𝝅∗)   امتصاص عند القيمة  عصابة و(358nm) تعزى الى  نوع  
(𝒏 → 𝝅∗)  وعصابة امتصاص عند القيمة(707nm)   ناتجة عن  انتقالاتd-d  كما هو

 .(5)موضح في الشكل 



ألدهيدمع فورفورال ومركبه مع  دراسة تأثير الضوء في الخصائص البنيوية والإلكترونية لمشتق تيريفتال
 (2Cu+ (النحاس

 

30 
 

 
 .كوانتيا   والمحسوب [4l(PDBFE)C2uC] للمركب  VIS-(UV) طيف(: 5الشكل) 

ز ذات وباستخدام خلية كوارت يتانولسجلت عصابات الامتصاص  في الطيف التجريبي في مذيب الإ
 362)نلاحظ ظهور عصابة عند  (5)وعند درجة حرارة الغرفة الموضح في الشكل (1cm) عرض
nm)  ناتجة عن الانتقالات(𝑛 → 𝜋∗)  نتيجة وجود أزواج إلكترونية حرة على نتروجين مجموعة

𝜋)ناتجة عن الانتقالات  nm 253)وعند) الازوميثين   → 𝜋∗)  نتيجة لاحتواء المركب على روابط
 (nm 711)العائدة للحلقة العطرية على التوالي وظهرت قمة جديدة عند C=C) و ) (C=N)ثنائية 

 .(d-d)تعود لانتقالات 

 
 . ]4lC)PDBFE(2uC[ للمركب( VIS-UV)  طيف(: 5الشكل)
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 .وتجريبيا   كوانتيا   [4l(PDBFE)C2uC] للمركبقيم عصابات الامتصاص (: 8) الجدول

[Cu2(PDBFE)Cl4] Quantum Value 

nm 

Experimental Value 

nm 

π-π* 240 253 

n-π* 358 362 

d-d 707 711 

 
  

 

 

 

 

 

 

 :  IRأطياف 

 

المحسوب كوانتيا  (6)الشكل  PDBFEللمركبتبين من خلال دراسة طيف الأشعة تحت الحمراء 
 وظهور إشارة الفورفورال  ( (C=Nعائدة لامتطاط زمرة ( cm1708-1امتصاص عند)عصابة ظهور 

C)-O-C1(( عند -cm  903 )PDBFE. 
 

 

 
 .كوانتيا   المحسوب المفروق بالموضع( PDBFE) للمرتبطة IR طيف(: 6الشكل)
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ومقارنته مع   (7)الشكل  PDBFEللمركبتبين من خلال دراسة طيف الأشعة تحت الحمراء كما 
وظهور عصابة امتصاص  C=O))طيف المادة الأولية للفورفورال نلاحظ اختفاء إشارة زمرة 

( وعصابة  2NHواختفاء عصابتي امتصاص) (  (C=Nعائدة لامتطاط زمرة (cm1641 -1عند)
 (cm 1216 /910-1 (عند(  C)-O-C( وظهور إشارة الفورفورال  2NH ) عائدة لحني امتصاص

 .PDBFEمما يؤكد تشكل المركب 

 
 (PDBFEللمركب )الأشعة تحت الحمراء طيف  ( :7)الشكل 

بمقارنة القيم التجريبية مع القيم الكوانتية لأهم المجموعات الوظيفية، نلاحظ تقارب بين القيم التجريبية 
 .(9)وفق الجدول درجة 100بحيث الفرق في القيم أقل من  والقيم المسجلة كوانتياً 

 

 كوانتياً وتجريبياً .  PDBFEللمركب قيم تواترات الاهتزاز لأهم المجموعات الوظيفية  (:9 )جدولال
 

PDBFE 1-Quantum Value cm 1-Experimental value cm 

C-Hst  2988 2967 

C=Nst 1700 1641 

 C=Cst   1446 1468 

C-O-C 1214/903 1216/910 

 

 
 :. ]4lC)PDBFE(2uC[ لمركبا
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انزياح حيث أظهر الطيف  ( ،8كوانتياً )الشكل  [Cl2Cu(PDBFE)4]للمركب  IRتمّ حساب طيف  
 PDBFEقيم تواترات الاهتزاز للمجموعات التي تتساند مع الأيون المعدني عن قيمها في المركب 

اسية للمجموعات الوظيفية الأس أدناه مقارنة لقيم تواترات الاهتزاز المسجلة كوانتياً  (10)ويبيّن الجدول 
 .في المركب والمركب الناتج

 
 

 .والمحسوب كوانتياً  [Cl2Cu(PDBFE)4]للمركب  IRطيف  :(8)الشكل 
 

( PDBFE) ينمقارنة قيم تواترات الاهتزاز كوانتياً لأهم المجموعات الوظيفية للمركب (:10)جدول ال
 Cl2[Cu(PDBFE)4[                و 

 
Cu-N 

cm-1 

Cu-O 

cm-1 
C-O-Ccm-1 C=Nst. cm-1 Compound 

 PDBFE 1708 1214/903 ــــــــ ــــــــ

597 433 1239/939 1691/1652 [Cu2(PDBFE)Cl4] 

 

 1641)القيمة  من ( C=N( للمركب نلاحظ انزياح عصابة امتصاص الرابطة )IR-FTفي طيف )

1-cm (  في المرتبطة إلى القيمة  )1640/1633-1cm   )أن  في المركب أي أنه لدينا عصابتين ، حيث
تساند النتروجين في المرتبطة مع أيون النحاس من خلال الزوج الإلكتروني الحر يؤدي إلى اضعاف 
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الرابطة  وتناقص الطاقة اللازمة لاهتزازها ومن ثم انزياح امتصاص الرابطة بين الكربون والنتروجين 
أما  ،يل على تساند ذرة نتروجين في المرتبطة مع أيون النحاس نحو الأعداد الموجية الأقل ، وهذا دل

وانزياح عصابة   ( غير مشاركة في التساند، C=Nمتصاص الرابطة )عصابة الثانية فهي لاال
 1212/890ة إلى القيم  cm 1216/910)-1 ( من القيمة (C-O-C)الامتصاص التابعة  للرابطة 

)1-cm ا سبق ممند ذرة النتروجين وذرة الأكسجين مع أيون المعدن، وهذا دليل على تسا(  في المركب
يتم من خلال ذرة نتروجين  (PDBFE ( مع المرتبطة Cu+2 يمكن القول بإن تساند الأيون المعدني 

وذلك إثر انزياح العصابة العائدة لكل منهما نحو الأعداد الموجية الأقل مقارنة مع  وذرة الأكسجين 
 .طيف المرتبطة الحرة

 
 . ]4lC)PDBFE(2uC[ للمركب IR  طيف(: 1الشكل) 

بمقارنة القيم التجريبية مع القيم الكوانتية لأهم المجموعات الوظيفية، نلاحظ تقارب بين القيم التجريبية 
 .(11)وفق الجدول درجة 100بحيث الفرق في القيم أقل من  والقيم المسجلة كوانتياً 

 

 Cl2[Cu(PDBFE)4[للمركب قيم تواترات الاهتزاز لأهم المجموعات الوظيفية  (:11 )جدولال

 كوانتياً وتجريبياً .
 

]4(PDBFE)Cl2[Cu 1-Quantum Value cm 1-Experimental value cm 

C=Nst 1691/1652 1640 



 مجلة جامعة حمص                                   سلسلة العلوم الهندسية الكيميائية والبترولية          

 زهراء العبد          د. محمد مضر الخضر          د. عدنان كودلأد.                 2026عام  5العدد  48المجلد 

35 
 

 C=Cst   1446 1393 

C-O-C 1239/939 1212/890 

 

 (Summary) الإستنتاجات

 الخصائص الضوئية:مقارنة  

الخصائص الضوئية ) طاقات الامتصاص والإصدار بالفلورة والإصدار بالفسفرة ( (12يوضح الجدول 
والمردود الكوانتي والعبور بين الأنظمة إضافة إلى مردود كل من الفلورة والفسفرة( للمركبات المدروسة 

. 
 

 للمركبات المدروسة. الضوئية الخصائص (:12) الجدول

[Cu2(PDBFE)Cl4] PDBFE الخاصية 

1.75197 3.7416 Absorption
 (eV) 

707.99 331.512 Absorptionλ
 (nm) 

 نوع الضوء فوق بنفسجي مرئي)أحمر(

1.0251 3.1698 F

emission
ε

    
(eV) 

0.2353 0.2505 Ph

emission
ε

    
(eV) 

1.4769 0.5457 

Activation


    (eV) 
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0.5898 2.1061 

Intersystem crossing


  

(eV) 

0.843 0.1458    

0.585 0.857 F   

0.1343 0.067 Ph   

 

 

بأن المرتبطات تمتص الضوء فوق البنفسجي في حين امتصت  نلاحظ  (12)باستقراء قيم الجدول
 ونلاحظ بأن مركب النحاس هو الأكثر تأثراً بالضوء  المركبات الضوء المرئي ) أحمر(

 

 
 ول والأشكال نلاحظ :اباستقراء الجد

 قد زاد من النشاط الضوئي. إدخال المعدننلاحظ أن المركبين بالمقارنة بين 
  نلاحظ من عرض الفجوة[ 4في الحالة الأساسية أن(PDBTE)Cl2Cu ] اً قل استقرار الأهو 

 .اً و الأكثر نشاط
  نلاحظ من قيمHOMO بالحالة الأساسية بأن المركب[4(PDBTE)Cl2Cu]  أكثر فاعلية

. 

 

:)Conclusion الخلاصة)   

المجموعة دام والطيفية باستخ والضوئية والإلكترونية البنيوية الخصائص في هذا البحث دراسة تمّ 

  القاعدية

(6-311++G(2d,p))  ضمن الطريقة الكوانتيةB3LYP الكثافة تابعية نظرية المعتمدة على 

DFT :حيث تم 
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  ايجاد البنى الهندسية المستقرة للمركبات المدروسة قبل وبعد التعريض للضوء )الحالة
طوال في أ المثارة الأحادية والحالة المثارة الثلاثية( حيث لوحظ حدوث تغيير بسيط

 الروابط والزوايا.

  ،حســـــاب بعض الخصـــــائص الإلكترونية للمركبين )طاقة الارتباط، عرض فجوة الطاقة
حيث تبين ازدياد النشــاط الكيميائي لهذه المركبات بعد تعريضــها  وعزم ثنائي الأقطاب(

 .للضوء
  والإصدار وطاقات التنشيط الخصائص الضوئية )طاقات الامتصاصبعض حساب 

 يبالفلورة والإصدار بالفسفرة والمردود الكوانتي والعبور بين الأنظمة إضافةً إلى مردود
  كل من الفلورة والفسفرة(

 الحد الأعظمي لطول موجةيجاد إمن خلال ين تحديد الحســــــــــاســــــــــية الضــــــــــوئية للمركب 
 .الذي تمتصه هذه الجزيئات الضوء

 ين.توصيف مخطط جابلونسكي للمركب 
 الأشـــــــــعة المرئية وفوق البنفســـــــــجية إيجاد أطياف (UV-Vis)  الأشـــــــــعة تحت وأطياف

ــــلهــــذه المركبــــات كوانت (IR) الحمراء ــــاً، حيــــث لوحظ توافق جيــــد بين القيم  اً ي وتجريبي
 الكوانتية والتجريبية.
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