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 البنيويظ الخصائص في الضوء تأثير درادظ

 والإلكترونيظ لحمضي الديتريك والأدكوربيك
 المدتخدمان في منتجات الطنايظ بالذطر

 **كودلأ عدنان. د.أ          *رنيم خانكان
 البحث ممخص

الىتتوويث الطيفيتتث و تمتتد درا تتث تتتلضير الىتتوخ عمتتا الخوتتاوص البنيويتتث وا لكترونيتتث و       
متتبي   فتت  الحالتتث ال تتاومث بو تتود  C)فيتتتامين  والأ تتكوربي  )الميمتتون  ال تتيتري لحمىتت  

والمتعمزتتتث  (DFT)تابعيتتتث الكضافتتتث الم تتتتزمث عتتتن التتت من  نظريتتتثيتتتتانوا بامعتمتتتاد عمتتتا ا 
-6 )والم موعتتث الزاعديتتث المو تتعث  (B3LYP)، با تتتخدام طريزتتث (TD-DFT)بتتال من 

311+g(d,p) )  وبلتت  با تتتخدام برنتتام  (Gaussian09, GaussView6.0) ، لمتتا
 .بالن بث لمنتاوج الت  يتم الحووا عمييا تتمتع بو ىبه الطريزث من دقث عاليث

البنتا اليند تيث الفىتما ليتبين المتركبين فت  الحتامد الأ ا تيث )قبتا التعتتري   بعتد تحديتد
تتم إي تاد الخوتاوص البنيويتث وم حظتث الت يتراد  لمىوخ  والمضارة )بعد التعري  لمىتوخ ،

الخوتتتاوص ح تتا   ، ضتتم تتتمنتي تتث التعتتر  لمىتتتوخ أطتتواا التتتروابط وال وايتتافتت  الحاوتتمث 
با ىتتافث  ،و يتتادة الفعاليتتث الكيمياويتتث ليمتتان تتتلضر ىتتبين المتتركبين بالىتتوخ بتتي  ا لكترونيتتث وتَ 

والمتتتتردود  مورة والف تتتتفرةالخوتتتتاوص الىتتتتوويث كطاقتتتتث اممتوتتتتاص وا وتتتتدار بتتتتالف لدرا تتتتث
معرفتتث الح ا تتيث الىتتوويث والنضتتاط الىتتوو  لحمىتت  ال تتيتري  متتن أ تتا  وبلتت  الكتتوانت 

ت ت يميما و  ليتبين المتركبين كوانتيتاً  UV-Visو IRح تا  طيفت   وأخيتراً تتم .والأ كوربي 
 .ت ريبياً 

 المردود  ،C)فيتامين  حم  ال يتري )الميمون ، حم  الأ كوربي  :المفتاحية الكممات

 ،(DFT) & (TD-DFT)فث الكضا تابعيث نظريث طاقث اممتواص، الف فرة، الفمورة، الكوانت ،
 .الىوويث الخواوص
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Study of the Effect of Light on The 

Structural and Electronic Properties of 

Citric & Ascorbic Acids That Using by 

Hair Care Products 

 
Abstract 

       In this work, the effect of light on structural, electronic, optical 

and spectroscopic properties of  Citric Acid and Ascorbic Acid 

(vitamin C) was studied in liquid state in the presence of ethanol as a 

solvent using density functional theory (DFT) and  Time Dependent 

- Density Functional Theory (TD-DFT) using B3LYP method and 

6-311+ G (d, p) basis set, by Gaussian09 and GaussView6.0 

programs, because of the high accuracy of this method in relation to 

the results obtained.  

Initially, the optimal structures were determined in the ground 

(before exposure to light) and excited states (after exposure to light). 

By the studying of the structural properties was observed changes 

on Bond lengths and Bond angles due to effect of light. Then the 

electronic properties were calculated and its result was increase the 

activity of these two compounds after exposure to light. In addition, 

the optical properties such as absorption energy, fluorescence and 

phosphorylation emission, and quantum yield  that were studied for 

knowing photosensitivity of Citric and Ascorbic Acid and their 

optical activity. In the end, IR and UV-Vis spectra of these two 

compounds were found.                              

Key words: Citric Acid , Ascorbic Acid (Vitamin C) , quantum 

yield, fluorescence, phosphorescence , absorption energy, density 

functional theory (TD-DFT) & (DFT), optical properties. 



 كودلأعدنان د.             رنيم خانكان     2222  عام 18 العدد44  مجلة جامعة البعث  المجلد 

119 

 :(Introduction)مقدمة 

ىتتت  فتتترع متتتن فتتتروع الكيميتتتاخ تيتتتتم باضضتتتار الكيمياويتتتث لمىتتتوخ  الكيميتتتاخ الىتتتوويث 
وال مو  الفي ياو  الت  تحتدث تحتد تتلضير الىتوخ . عمومتاً يُ تتخدم  التفاع د والتماك )

ىتتتتتبا الموتتتتتطمف لووتتتتتم التفتتتتتاع د الكيمياويتتتتتث النات تتتتتث عتتتتتن امتوتتتتتاص الأضتتتتتعث فتتتتتو  
أو الىوخ المرو  التبي تتتراوح  (nm 400-100)    البنف  يث الت  تتراوح أطواا أموا يا

التتتت  تتتتتراوح أطتتتواا أموا يتتتا أو الأضتتتعث تحتتتد الحمتتتراخ  (750nm-400)أطتتتواا أموا تتتو 
(750-2500 nm). 

ا تتتتخدام الىتتتوخ لتحفيتتت  التفتتتاع د الكيمياويتتتث ىتتت  واحتتتدة متتتن أكضتتتر الطراوتتت  فعاليتتتث إن 
؛ حيتتتث عنتتتدما تمتتتتص   يوتتتث متتتا فوتونتتتاً ىتتتووياً، تت يتتتر بنيتيتتتا ا لكترونيتتتث، [1] وانتزاويتتتث

 وتتفاعا بضكا مختمم مع ال  يواد الأخرى.
لعبتتد الكيميتتاخ الىتتوويث دوراً كبيتتراً وميمتتاً فتت  الوتتناعاد بمختمتتم أنواعيتتا ومنيتتا 
وتتتتناعث العزتتتتاقير  والم تحىتتتتراد الوتتتتيدمنيث ووتتتتناعث م تحىتتتتراد الت ميتتتتا، إب تُعتتتتد 
م تحىتتتراد الت ميتتتتا إحتتتدى أىتتتتم تطبيزتتتتاد الكيميتتتاخ التتتتت  ت تتتتتخدم فتتت  الحيتتتتاة اليوميتتتتث، 

مم متتن منت تتاد الت ميتتا المختمفتتث فينتتا  اضيتتث، وتحتتتوي عمتتا متتواد طبيعيتتث ومتتواد كيمياو
فتت  الأ تتوا  وكميتتا تحتتتوي عمتتا م موعتتاد مختمفتتث متتن المكونتتاد، يحتتتوي المكتتون الواحتتد 

 مادة. 04-01مايزار  
للإن تتان  لم ايتتث متتن الناحيتتث الضتتكميث ميمتتاً  فتت  الوقتتد الحاىتتر تمعتت  العنايتتث بالضتتعر دوراً 

. يمكتتن تمييتت  م تحىتتراد الت ميتتا الخاوتتث بنف تتوكونيتتا تتتؤضر بضتتكا او بتتثخر عمتتا ضزتتتو 
 بالضعر إلا فوتين 

والبخاختتتتاد والكريمتتتتاد م تحىتتتتراد ت ميتتتتا متتتتع تتتتتلضير مؤقتتتتد عمتتتتا الضتتتتعر مضتتتتا البم تتتتم 
 إ التث لتون الضتعر منت تاد باد تلضير داوم عما الضتعر مضتا دوالألوان المؤقتث، وم تحىرا

.الألوان الداومثوب اد و 
[2] 

تو تتد العديتتد متتن الدرا تتاد حتتوا متتواد كيمياويتتث تتتدخا فتت  وتتناعث م تحىتتراد الت ميتتا 
 وحمت  ال تيتري  )الميمتون ، حيتث  C)فيتتامين  منيا حم  الأ تكوربي والعنايث بالضعر 

 مىتتاداً كمتتا يعتتد عمتتا ت بيتتث الضتتعرة وحمايتتث الضتتعر متتن التمتتم  حمتت  الأ تتكوربي  يعمتتا
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بتتين وتُ الأ تتود الضتتعر أك تتدة عمتتا الضتتعر الأحمتتر و  وتمتتد درا تتث تتتلضيره كمىتتاد ،ك تتدةللأ
إب أضبتتتتد حمتتتت  ، ث ىتتتتووياً ىَتتتتحرَ أن لتتتتو تتتتتلضير مختمتتتتم عمتتتتا ال تتتتبور الحتتتترة المُ  النتي تتتتث

حيتتتث انخفىتتتد ال تتتبور الحتتترة عمتتتا عكتتت  بالن تتتبث لمضتتتعر الأ تتتود الأ تتتكوربي  فعاليتتتتو 
 لوىمتتتتتان بيتتتتتا قتتتتتام  ، وفتتتتت  درا تتتتتث أختتتتترى [3]ود فعاليتتَتتتتضبُتتتتتتَ فمتتتتتم  الضتتتتتعر الأحمتتتتتر

(Lohmann)ت تتتتتتت يا طيتتتتتتتم ب وآختتتتتتترونIR   وتوىتتتتتتتيف  ت ريبيتتتتتتتاً لحمتتتتتتت  الأ تتتتتتتكوربي
 [4]امىت ا اد ا لكترونيث لعواباد اممتواص.

حم  ال يتري  ىو من المركباد العىويث اليامث ف  الم اا الت ميم  فيو يتدخا  وأيىاً 
ف  تركي  بع  منت اد العنايث بالبضرة ومعظم كريماد العنايتث بالضتعر عمتا اعتبتاره متن 

 1110عتتام  تمتتد درا تتث حمتت  ال تتيتري  ت ريبيتتاً فزتتد المتتواد الحافظتتث والمىتتادة للأك تتدة، 
مضتا  خواووتوالعديتد متن  در تدو  وآخترون (Hadi Poerwono)قبا ىادي بيرونتو من 

، والأضتتتعث المرويتتتث وفتتتو   (IR)لأضتتتعث تحتتتد الحمتتتراخاأطتتتواا التتتروابط وال وايتتتا وأطيتتتام 
  [5].وغيرىا من الخواوص (UV-vis) البنف  يث

          اوىمتت بطتريزيتنلحمتت  ال تيتري  كوانتيتاً   IR الأضتعث تحتد الحمتراخ طيتتم ح تا كمتا تتم  
(HF/4-21G, SQM/B3LYP/6-31G)   ًعتتتتام  ومزارنتتتتتو متتتتع طيتتتتم ُ تتتت ا ت ريبيتتتتا

الب تتتيطث بيتتتنيم متتتن ختتت ا مزارنتتتث وتف تتتير الفروقتتتاد  )(Bicharaمتتتن قبتتتا بيضتتتارا  1100
[7,6] ،اىت ا اد الروابط

أما ف  درا تنا الكوانتيث با ىافث إلا إي اد أطتواا التروابط وال وايتا  
تم ح ا  الخواوص ا لكترونيث والىوويث لحمى  ال يتري  والأ تكوربي  كتاٌ والأطيام 

 عما حدٍ  واخ.

 :Research Aims)) أهداف البحث

  لحمى  ال يتري  درا ث الت يّراد البنيويث وا لكترونيث الت  ي ببيا الىوخ
 والأ كوربي .

 ،ين ليب فمورة، الف فرة، ... الخ ال درا ث الخواوص الىوويث )اممتواويث
 .الحمىين
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   ليبين تحديد الح ا يث الىوويث )طوا مو ث اممتواص، تواتر امضعاع
 .الحمىين أيىاً 

 (Quantum-chemical Method):الطريقة الكوانتية 

 Density)  (DFT)الم تتتتزمث عتتتن التتت من بامعتمتتتاد عمتتتا نظريتتتث تابعيتتتث الكضافتتتث

Functional Theory) وكتتتبل  المتعمزتتتث بتتتال من  (TD-DFT) ا تتتتخدام طريزتتتثو  

(B3LYP)  المطتتتتتتورة متتتتتتن قبتتتتتتا بيكتتتتتت(A.D.Becke) 
بتتتتتتار - يتتتتتتان-لتتتتتت  قبتتتتتتا ومتتتتتتن [8]

(C.Lee,W.Yang and R.G.Parr) 
-6 ) التكافؤيتث والم موعتث الزاعديتث المو تعث [9]

311+g(d,p) )  بتتتتتتتتتوالمرمتتتت ة DFT/B3LYP/6-311+g(d,p)  ويضتتتتير(d,p)  إلتتتتا
 .تضير إلا امنتضار )+(ام تزطا  أما 

  (Calculations)الح اباد 

عما البراد )اليدرو ين د الح اباد بَ فّ نُ   Gaussian09)  [10,11]با تخدام برنامج
  المكونث حم  الأ كوربي  -حم  ال يتري والكربون والأك  ين  وعما ال  يواد )

من أ ا بل  كان مبد من إدخاا المعام د الخاوث بالبرة أو  ،من البراد ال ابزث
 وىنا تم ا تخدام ثمج م تزماى  عبارة عن بر الت  و بيانيث  المدرو  عبر وا ياد مرك ال

[12] الوا يث البيانيث
GaussView6.0).) 

   لتكما ي  M لم  يوث De (Dissociation energy) تفك تم ح ا  طاقث ال -
(1)                                


 (M)

N

(M)e i i
A 1

 (A)  D E E 

  حيث9    

              Ei (A)    لمبرةالطاقث الكميث ا لكترونيث A (total electronic energy)  . 

 Ei (M)      لم  يوثالطاقث الكميث ا لكترونيث M (total electronic 

energy) 
   لتكما ي Egap (energy gap)ويُح   عر  الم اا المحظور  -
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(2)                                   gap HOMO LUMO
E = -ε ε 

  حيث     

       HOMOε 9     طاقث أعما مدار   يو  مض وا با لكتروناد 

                      (energy of highest occupied molecular orbital) 

        LUMOε 9   طاقث أخف  مدار   يو  غير مض وا با لكتروناد 

                     (energy of lowest unoccupied molecular orbital) 

 الكميتتث ا لكترونيتتث الطاقتتث بتتين الفتتر  ح تتا  ختت ا متتن اممتوتتاص تتتم ح تتا  طاقتتث -
يوتث   ا لكترونيث الكميتث لم  والطاقث )قبا التعري  لمىوخ  الأ ا يث الحالث ف  لم  يوث

 وف  الع قث اضتيث )بعد التعري  لمىوخ   ف  الحالث المُضارة

ℇ 𝐀𝐛𝐬𝐨𝐫𝐩𝐭𝐢𝐨𝐧 = 𝐄𝐢(𝐨𝐩𝐭𝐢𝐦𝐢𝐳𝐞𝐝 𝐠𝐫𝐨𝐮𝐧𝐝 𝐬𝐭𝐚𝐭𝐞) − 𝐄𝐢(𝐞𝐱𝐜𝐢𝐭𝐞𝐝 𝐬𝐭𝐚𝐭𝐞𝐬)       (3) 

 :يلت  كما ح  يُ ف ال  يوث ،  ضارة ال  م أي) الممتص الىوخ مو ث طواو 

         (4)       

 

 

absorpion
absorpion absorpion

absorpion
absorpion

h ν   

λ

ch
      λ

h c

ε

ε

 

 ضابد ب ن  h 9حيث   
     -27 -15h 6.626 10 erg s 4.1346 10 eV s 

c           9 رعث الىوخ  
     -1 -110 17c 3 10 cm s 3 10 nm s 
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المُضتتتارة الُأحاديتتتث ويتتتتم ح تتتا  طاقتتتث ا وتتتدار بتتتالفمورة متتتن ختتت ا تحديتتتد طاقتتتث الحالتتتث  -
 الأولا 

(5)    Ei (optimized ground state) – Ei (optimized first excited singlet state)=
F

emission
ε 

 :يلت  كما فيُح   بالفمورة، الوادر الىوخ مو ث وطوا

                                                                (6)  
Femission
emission

F
λ

h c

ε
 

فتُح   من خ ا تحديد طاقث الحالث المُضارة الض ضيث طاقث ا ودار بالف فرة  أما -
 الأولا 

Ei (optimized ground state) – Ei (optimized first excited triplet state)   (7)
  =emission

Phε
 

 الع قث وطوا مو ث الىوخ الوادر بالف فرة من 

(8)             
Ph

emission
emission

Ph
λ

h c

ε 

 البنيث )ت يير التنضيط ف  ا تخدمد والت  ال  يوث امتوتيا الت  الطاقث وتح  
 من الع قث   يوث وبالتال  حدوث التفاعا  واليند يث لم ا لكترونيث 

       (9)        F

activation absorption adiabatic

ε ε ε 

 :الع قث من الكوانت  المردود ح ا  ويتم

(10)                           activation

absorption

ε
  

ε
  

 



المستخدمان  والإلكترونية لحمضي السيتريك والأسكوربيك البنيوية الخصائص في الضوء تأثير دراسة
 في منتجات العناية بالشعر

124 

  الع قتين ومردودي الفمورة والف فرة من

  (11)                           

F

 F emision

absorption

  
ε

ε
 

  (12)                          

Ph

 Ph emision

absorption

  
ε

ε
 

  (Results and Discussion) النتائج والمناقشة

تمتتتتد درا تتتتث تتتتتلضير الىتتتتوخ عمتتتتا الخوتتتتاوص البنيويتتتتث وا لكترونيتتتتث والطيفيتتتتث والىتتتتوويث 
، وقتتتد اختيتتتر لحمىتتت  ال تتتيتري  والأ تتتكوربي  فتتت  الحالتتتث ال تتتاومث بو تتتود متتتبي  ا يتتتتانوا

لكترونيتتث يتتانوا كمتتبي  لأنتو وُ تتد أنتو المتتبي  الأقتتا تتلضيراً عمتتا الخوتاوص البنيويتتث وا ا 
 (DFT)تابعيتث الكضافتث الم تتزمث عتن الت من  نظريتثبامعتماد عما وبل   [13,14]. لممركباد

 .(TD-DFT)والمتعمزث بال من 

ولك  يتتم اعتمتاد الطريزتث الكوانتيتث والتلكتد متن وتحتيا تتم ح تا  الضوابتد البنيويتث )أطتواا 
ضتم مزارنتث الزتيم المح توبث فت  ف  الحالث الأ ا تيث ومتن الروابط، ال وايا  لحم  ال يتري  
[5] ىبا العما مع نتاوج ت ريبيث مر عيث

.  

يتتانوا  متع الضوابد البنيويتث المح توبث لحمت  ال تيتري  )فت  ا أىم  (1) ويتىمن ال دوا
 فتت  الحالتتث الأ ا تتيث، حيتتث و تتد توافتت   يتتد )فتت  المتتاخ  الزتتيم الت ريبيتتث المر عيتتث الموافزتتث

  متتتن أ تتتا  B3LYP/6-311+g(d,p) تتتداً، لتتتبل  تتتتم اعتمتتتاد ىتتتبه الطريزتتتث )أي طريزتتتث 
 .تنفيب الح اباد ال حزث
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الخواوص البنيويث لحم  ال يتري  ف  الحالث الأ ا يث )قبا التعري    (1) الجدول
 لمىوخ 

 في الحالة الأساسيةالخصائص البنيوية 
تجريبياً 

 [5]مرجعياً 
 Bond كوانتياً 

angles (
o
) 

تجريبياً 
 [5]مرجعياً 

كوانت
 ياً 

Bond lengths 

(Å) 

1.421 1..211 C12-C7-O13 121. 1.35 C7-O13 

1.121 1.4224 O12-C7-C6 12.1 12.1 C7-O12 

11.21 11.211 O13-C7-C6 1221 1221 C7-C6 

11.21 111224 C7-C6-C3 1221 1224 C6-C3 

1.221 1.1211 O10-C5-O11 12.1 12.1 C5-O10 

11121 11124. C6-C3-C2 1211 1214 C5-O11 

11121 111241 C5-C3-O4 124. 1241 C3-O4 

- - - 1224 1222 C3-C5 

- - - 1211 1211 C6-H17 

- - - 1211 1211 C6-H18 

- - - 1211 1211 O13-H21 

 تأثير الضوء عمى الخصائص البنيوية والإلكترونية: .1

 
A. :كخطوة أولا تمد درا ث تلضير الىوخ عما الخواوص  حمض السيتريك

يُظير يتانوا، حيث البنيويث لحم  ال يتري  ف  الحالث ال اومث بو ود مبي  ا 
 الفىما لحم  ال يتري   اليند يث   البنيث1الضكا )
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 السيتريكلحمض الفضلى البنية الهندسية  (19)الشكل 

وكتبل  فت   ل  يوتث حمت  ال تيتري  فت  الحالتث الأ ا تيثإي اد البنيث اليند تيث الفىتما  تم
ىتبه البنتا الفراغيتث متع تتو ع الضتحناد  (2) يُظيتر الضتكا الحالث المضارة الأحاديث والض ضيتث،

  Q ال  ويث

 

 
(2-a) 
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(2-b) 

 

 
(2-c) 

 البنا اليند يث الفراغيث لحم  ال يتري  :(2)الشكل
(a-(29   قبا التعري  لمىوخ ف  الحالث الأ ا يث.البنيث اليند يث لحم  ال يتري 
  (b-(29  البنيتتتتث اليند تتتتيث لحمتتتت  ال تتتتيتري  بعتتتتد التعتتتتري  لمىتتتتوخ فتتتت  الحالتتتتث المُضتتتتارة

 الأحاديث.
((2-c9 .البنيث اليند يث لحم  ال يتري  بعد التعري  لمىوخ ف  الحالث المُضارة الض ضيث 
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وال وايتتتتتا تتتتتتم ح تتتتتا  الخوتتتتتاوص وبعتتتتتد إي تتتتتاد البنتتتتتا اليند تتتتتيث ومعرفتتتتتث أطتتتتتواا التتتتتروابط 
طاقتث عتر  ف توة  -طتاقت  ىومتو ولومتو -عت م ضنتاو  الزطت  -ا لكترونيث )طاقث التفكت 

 الطاقث  ف  الحالث ال اومث بو ود اميتانوا كمبي  قبا التعري  لمىوخ وبعده، كمتا يظيتر
   (2) ال دوا ف 

ال اومث بو ود اميتانوا الخواوص ا لكترونيث لحم  ال يتري  ف  الحالث   (2):الجدول
 التعري  لمىوخ وبعده  كمبي  قبا

 بعد التعريض للضوء نسبة التغيير

قبل 
التعريض 

 للضوء
)في الحالة 
 الأساسية(

 

 الخاصية

(Erel %) 

 
Erel 

في الحالة 
المثارة 
 الثلاثية

في الحالة 
المثارة 
 الأحادية

  

-4.79% -4.95% -4.6426 -4.7926 92.1109 91.9609 96.7535 
 e (M)         
(eV) 

-45.76% +3.12% -2.0043 +0.1365 2.3755 4.5163 4.3798 
µp     (Debye)

 

-27.51% 272.07% -0.1994 1.9714 -0.5252 -2.6960 -0.7246 
ELUMO 

(eV) 

 

-37.18% -1.21% -2.9144 -0.0949 -4.9240 -7.7435 -7.8384 
EHOMO 

(eV) 

 

-38.16% -29.05% -2.7151 -2.0663 4.3987 5.0475 7.1138 
Egap      

(eV) 
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ن حتظ أن تعتري  حمت  ال تيتري   (2) با تتزراخ الزتيم فت  ال تدواو  (1)بم حظث الضتكا 
 لمىوخ أدى إلا 

ت ير و ير ف  أطواا الروابط وال وايا، وكبل  ت ير ف  الطبيعث ا لكترونيتث لتبع   .1
 أنواع الروابط.

ممتتتا يعنتتت  أن المركتتت  تنتتتاقص طاقتتتث تفكتتت  الرابطتتتث بعتتتد تعتتتري  المركتتت  لمىتتتوخ،  .1
 يتفك  بوورة أ رع.

ت ايد ع م ضناو  الزط  ف  الحالث المضارة الأحاديث مما يضير إلا ت ايد فت  ا تتزطابيث  .3
 حم  ال يتري ، وتناقويا بالن بث لمحالث المضارة الض ضيث.

المضتتارة الأحاديتتث ممتتا يتتدا عمتتا فعاليتتث فتت  الحالتتث  LUMO انخفتتا  طاقتتث المتتدار .4
 ، أك تدة)خاوتيث  [15] ، أي أكضر قابميث للإر تاعالمرك  وميولو مكت ا  إلكتروناد

 ولكن ن حظ ا دياد قيمتو بالن بث لمحالث المضارة الض ضيث.
نتي تث تعتري  المركت  لمىتوخ، ممتا يتدا أن المركت   HOMOارتفاع طاقث المتدار .5

 .، أي أنو أكضر فعاليثعند تعريىو لمىوخيوبف أقا ا تزراراً 
تنتتتاقص فتتت  عتتتر  ف تتتوة الطاقتتتث أي أن الىتتتوخ أدى إلتتتا تزمتتتيص عتتتر  الم تتتاا  .6

بالن تبث (%38.16)  بالن بث لمحالتث المضتارة الأولتا و(%29.05) المحظور  بمزدار 
 أي أدى إلا  يادة تفاعميث حم  ال يتري .  لمحالث المضارة الض ضيث،
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B.  الأسضضكوربيك يفيتضضامين حمضضضC:) البنيتتث اليند تتيث الفىتتما  (3) الضتتكا يُوىّتتف
  ل  يوث حم  الأ كوربي 

 
 لحم  الأ كوربي  الفىما البنيث اليند يث 9(1)الشكل 

لحمتت  الأ تتكوربي  فتت   وا لكترونيتتث تمتتد درا تتث تتتلضير الىتتوخ عمتتا الخوتتاوص البنيويتتث
تابعيتتث الكضافتتث الم تتتزمث عتتن  نظريتتثعتمتتاد عمتتا الحالتتث ال تتاومث بو تتود متتبي  ا يتتتانوا بام

تتتتم إي تتتاد البنتتتا اليند تتتيث الفىتتتما حيتتتث  .(TD-DFT) والمتعمزتتتث بتتتال من (DFT) التتت من
لحمتتتتت  الأ تتتتتكوربي  فتتتتت  الحالتتتتتث الأ ا تتتتتيث والحالتتتتتث المضتتتتتارة الأحاديتتتتتث والض ضيتتتتتث، يُظيتتتتتر 

  Q ىبه البنا الفراغيث مع تو ع الضحناد ال  ويث  (4)الضكا

 
(4-a) 
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(4-b) 

 
(4-c) 

 حم  الأ كوربي لالبنا اليند يث الفراغيث  (49) الضكا

 (4-a) 9 .البنية الهندسية لحمض الأسكوربيك قبل التعريض للضوء في الحالة الأساسية 

    (4-b)9  البنية الهندسية لحمض الأسكوربيك بعد التعريض للضوء في الحالة المُثارة

 الأحادية.

  (4-c)9  الهندسية لحمض الأسكوربيك بعد التعريض للضوء في الحالة المُثارة البنية

 الثلاثية.
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وبعتتتتتد إي تتتتتاد البنتتتتتا اليند تتتتتيث ومعرفتتتتتث أطتتتتتواا التتتتتروابط وال وايتتتتتا تتتتتتم ح تتتتتا  الخوتتتتتاوص 
ا لكترونيتتث فتت  الحالتتث ال تتاومث بو تتود اميتتتانوا كمتتبي  قبتتا التعتتري  لمىتتوخ وبعتتده، كمتتا 

  (3)ال دوا  ف  يظير

في انحانة انسائهة بىجىد نحمض الأسكىربيك انخصائص الإنكتزونية   (3):الجدول

  انتعزيض نهضىء وبعذه قبم الإيتانىل كمذيب

 بعد التعريض للضوء نسبة التغيير

قبل التعريض 
 للضوء

)في الحالة 
 الأساسية(

 

 الخاصية

(Erel %) 

 
Erel 

في الحالة 
المثارة 
 الثلاثية

في الحالة 
المثارة 
 الأحادية

  

-5.36% -4.65% -4.8548 -4.2063 85.5703 86.2188 90.4251 
 e (M)         

(eV) 

1.86% -9.16% 0.1862 -0.9162 10.1909 9.0885 10.0047 
µp  

(Debye) 

-90.51% 109.12% -0.9961 1.2009 -0.1044 -2.3014 -1.1005 
ELUMO 

(eV) 

 

-33.01% -8.77% -2.1232 -0.5638 -4.3085 -5.8679 -6.4317 
EHOMO 

(eV) 

 

-21.14% -33.10% -1.1272 -1.7647 
4.2040 

 
3.5665 5.3312 

Egap      

(eV) 

حمتتتتتت  ن حتتتتتظ أن تعتتتتتتري   (3) ال تتتتتتدوا با تتتتتتتزراخ الزتتتتتيم فتتتتتت و  (4) بم حظتتتتتث الضتتتتتتكا
 إلا  لمىوخ أدىالأ كوربي  

ت ير وت ير فت  أطتواا التروابط وال وايتا، وت يتر فت  الطبيعتث ا لكترونيتث لتبع   .1
 أنواع الروابط ف  الحالث المضارة الأحاديث والض ضيث.

الأمتتتر التتتبي يضتتتير إلتتتا أن التتتروابط فتتت   تتت يخ حمتتت  تنتتتاقص طاقتتتث التفكتتت   .2
 الأ كوربي  تتفك  بضكا أ رع إبا ما تم تعريىيا لمىوخ.
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تناقص ع م ضناو  الزط  ف  الحالث المضارة الأحاديتث ممتا يضتير إلتا تنتاقص فت   .3
ربي ، وت ايتتد عتت م ضنتتاو  الزطتت  وبالتتتال  ام تتتزطابيث ا تتتزطابيث حمتت  الأ تتكو 

 بالن بث لمحالث المضارة الض ضيث.
فتت  الحالتتث المضتتارة الأحاديتتث والض ضيتتث ممتتا يتتدا  LUMO انخفتتا  طاقتتث المتتدار .4

 [15] ، أي أكضتتر قابميتتث للإر تتاعكت تتا  إلكترونتتادعمتتا فعاليتتث المركتت  وميولتتو م
  .أك دة)خاويث 

نتي تتتث تعتتتري  المركتتت  لمىتتتوخ، ممتتتا يتتتدا أن  HOMOالمتتتدارارتفتتتاع طاقتتتث  .5
 المرك  يوبف أقا ا تزراراً عند تعريىو لمىوخ.

تنتاقص فت  عتر  ف توة الطاقتث أي أن الىتوخ أدى إلتا تزمتيص عتر  الم تاا  .6
  بالن تتتتتتبث لمحالتتتتتتث المضتتتتتتارة الأولتتتتتتا و(%33.10) المحظتتتتتتور  بمزتتتتتتدار

أي أدى إلتتا  يتتادة تفاعميتتث حمتت   بالن تتبث لمحالتتث المضتتارة الض ضيتتث،(21.14%)
 الأ كوربي . 

 الخصائص الطيفية: .2

للأضتعث تحتد  وحمت  الأ تكوربي  تمد درا ث امتواويث حمت  ال تيتري كخطوة ثانية 
 .(UV-Vis) والأضعث المرويث وفو  البنف  يث (IR)خ الحمرا

 فاطيأ IR:  

 لحمتتتت  ال تتتتيتري  المنحتتتتا باميتتتتتانوا طيتتتتم الأضتتتتعث تحتتتتد الحمتتتتراخ( 4) ظيتتتتر الضتتتتكايُ 
cm 4000-400)المح تتتتو  كوانتيتتتتاً، ىتتتتمن م تتتتاا العتتتتدد المتتتتو   

-1
وفيتتتتو ت حتتتتظ ، (
cm 3713) عنتد O-H لمرابطث عواباد امتواص تعود إلا اىت ا د اممتطاط

، كمتا (1-
cm 1749) ت حتتتظ عوتتتابث امتوتتتاص قويتتتث عنتتتد

-1
تعتتتود إلتتتا اىتتتت ا  امتطتتتاط  متتترة  (

 عنتد C-O-H لمم موعتث مزوت  وىنتا  عوتابث امتوتاص تعتود لحنت  ،C=O الكربونيتا

(1405 cm
C-O  (1179 cm الرابطتتتتتتتث وعوتتتتتتتابث اىتتتتتتتت ا  ممتطتتتتتتتاط، (1-

-1
) 

وطيم ت ريب  مر ع  ف  الضتكا  (6)ومن ضم تمد مزارنتو مع طيم ت ريب  كما الضكا 
(7)9 
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 كوانتياً لحم  ال يتري  المنحا باميتانوا المح و   IR طيم (5): الشكل

 ت ريبياً ف  الحالث الومبث الم  ا لحم  ال يتري   IR طيم (6): الشكل
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 [5]لحم  ال يتري  ت ريبياً مر عياً  IR طيم (7): الشكل

قتتيم تتتواتراد امىتتت ا اد لتتبع  ال متتر الوظيفيتتث المو تتودة فتت  مركتت    (4)ويبتتين ال تتدوا
 والت ريبيث والت ريبيث المر عيث ال ابزث.  الكوانتيث IRبناخً عما أطيام  حم  ال يتري 

 قيم تواتراد امىت ا  لم مر الوظيفيث لحم  ال يتري 9 (4)ال دوا

Wave number (cm-1) 
 

Functional Group 
Reference This work 

Experimental [5] Experimental Computational 

0022-3022 2911-3611 3713 O-H stretch 

1332 1731 1749 C=O stretch 

1022 1421-1395 1415 C-O-H bend (scissor) 

1002 1221 1749 C-O stretch 
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لحمتتتتت  الأ تتتتتكوربي  المنحتتتتتا  طيتتتتتم الأضتتتتتعث تحتتتتتد الحمتتتتتراخ( 7) ظيتتتتتر الضتتتتتكايُ كمتتتتتا 
، وفيتتتتو ت حتتتتظ  ضتتتت ث عوتتتتاباد امتوتتتتاص تعتتتتود إلتتتتا اىتتتتت ا اد اممتطتتتتاط  باميتتتتتانوا
cm                  عنتتتد الزتتتيم O-H لمرابطتتتث

-1
 ، وعوتتتابث 2186& 2642& 2688 (

cmعنتد C=Oامتواص ممتطاط الرابطتث 
-1

 ، كمتا ت حتظ عوتابث امتوتاص 0678  (
cmعنذ انقيمة قويث 

-1
، وىنتا  عوتابث امتوتاص C=C  تعتود مىتت ا  امتطتاط 0586 (

cm)  عندذ C-Cممتطتاط 
-1

 ، با ىتافث لعوتابت  امتوتاص عاوتدتين ممتطتاط  0241 
C-O  (عنتتد الزيمتتتينcm

ت ريبتت   ، ومتتن ضتتم تمتتد مزارنتتتو متتع طيتتم 0185&  0011 1-
  (9)ف  الضكا 

 

 لحم  الأ كوربي  المنحا باميتانوا المح و  كوانتياً  IR طيم  (8): الشكل

 

 ت ريبياً ف  الحالث الومبث الم  ا  الأ كوربي لحم   IR طيم  (9): الشكل
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  [4]مر عياً  لحم  الأ كوربي  ف  الحالث الومبث الم  ا ت ريبياً  IR طيم  (10): الشكل

قيم تىاتزات الاهتشاسات نبعض انشمز انىظيفيدة انمىجدىدف فدي مزكدب   (5) ن انجذولبي  وي  

    كىانتياً وتجزيبياً  سكىربيكحمض الأ

 سكىربيكالاهتشاس نهشمز انىظيفية نحمض الأ قيم تىاتزات9 (5) انجذول
Wave number (cm-1) Functional Group 

Reference This Work 
 

Experimental[4] Experimental Computational 

3541 
3521 

 
3799 

O-H stretch 
3425 3415 3753 

3331 3315 3297 

3232 3215  

1751 1752 1789 C=O stretch 

1681 1675 1697 C=C stretch 

1351 1331 1351 C-C stretch 

1131 1131 1122 
C-O 

(ring) C-O 
stretch 

1111 1096 1096 C-OH 
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 ف اطيأUV-Visible: 

 بامعتمتتاد عمتتا نظريتتث تابعيتتث الكضافتتث المتعمزتتث بتتال منتمّتتد درا تتث امنتزتتامد ا لكترونيتتث 
(TD-DFT) با تتتتتتتخدام طريزتتتتتتث (B3LYP) 6 ) الزاعديتتتتتتث المو تتتتتتتعث والم موعتتتتتتتث-

311+g(d,p) ). 

فعنتتتدما يمتتتتص ال تتت يخ الطاقتتتث متتتن الأضتتتعث فتتتو  البنف تتت يث أو الىتتتوخ المروتتت  فتتت ن أحتتتد 
 .[16]إلكتروناتو تزف  من مدار   يو  بو طاقث منخفىث إلا مدار   يو  بو طاقث مرتفعث

ال تتتيتري  المخطتتتط الطتتتاق  لممتتتداراد ال  يويتتتث لمركتتت  حمتتت   (11) يُبتتتيّن الضتتتكا
 :UV نتي ث التعر  لأضعث )الميمون  ويُوىف امنتزامد ا لكترونيث الحاومث

 
 حم  ال يتري المخطط الطاق  لممداراد ال  يويث لمرك   (11): الضكا
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ال تتتاب  أن احتماليتتتث امنتزتتتامد ا لكترونيتتتث فتتت  مركتتت  حمتتت  ( 01) ن حتتتظ متتتن الضتتتكا
ويمكتن مزارنتث احتماليتث ىتبه امنتزتامد  ،(π → π*( و (*n→ π)ال تيتري             

تمد درا ث امتواويث حم  ال يتري  للأضعث المرويتث  لبل  (UV-Visible)مع طيم 
 ، ويُ حظ ما يلت  وت ريبياً كوانتياً  (UV-Visible) وفو  البنف  يث

 (nm 355) الزيمتث و تود قمتث عريىتث عنتد حتظ يُ  (12) فت  الضتكا فت  الطيتم الكتوانت 
وقمتث امتوتاص باد ضتدة كبيترة نات تث  ،(*n→ π) باد ضدة و يرة نات تث عتن امنتزتاا 

 . (nm 223) د الزيمثتتتتظير عن (π → π*( عن امنتزاا

 (*n→ π)انقمدة انناتجدة عدن الانتقدال تظهدز  (13) أما فدي انييدا انتجزيبدي فدي ان دكم 

 عنتد (π → π*(قمتث اممتوتاص النات تث عتن امنتزتاا وتظير   (nm 334)   انقيمة عنذ
 .(nm 210) الزيمث

 
لمرك  حم  ال يتري  المنحا باميتانوا المح و   UV-Vis طيم :(12) الضكا

 كوانتياً 
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 اً ت ريبي الم  ا يتانوالمرك  حم  ال يتري  المنحا بام UV-Vis طيم :(13) الضكا

لحم  ال يتري   UV-Visibleلأطيام (13-12) يمكن إدراج نتاوج ا تزراخ الضكمين 
  (6)كوانتياً وت ريبياً كما ف  ال دوا 

 قيم امنتزامد ا لكترونيث لحم  ال يتري  9  (6)ال دوا

 

 

-UV) للأضتتتتعث المرويتتتتث وفتتتتو  البنف تتتت يث الأ تتتتكوربي درا تتتتث امتواوتتتتيث حمتتتت   عنتتتتدو 

Visible) امتواص باد ضدة كبيرة نات تث عتن  و ود قمث حظ يُ  (14) كوانتياً ف  الضكا
الت ريبت   (UV-Visible)أمتا فت  طيتم  (nm  248) عنتد تظهدز  (π → π*( امنتزتاا

 .(nm   245) ظيرد قمث اممتواص ىبه عند (15) ف  الضكا

Wavelength (nm) 
Electronic transitions No. 

Experimental Computational 

334 355 n→ π* 
1

λ 

101 223 *π → π 
Maxλ 
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المنحا باميتانوا المح و   الأ كوربي حم   لمرك  UV-Vis طيم :(14) الضكا

 كوانتياً 

 
 الم  ا يتانواالمنحا بامالأ كوربي  لمرك  حم   UV-Vis طيم :(15) الضكا

 اً ت ريبي
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 حمتتتتتت ل UV-Visibleطيتتتتتتام لأ(15-14)  الضتتتتتتكمينإدراج نتتتتتتتاوج ا تتتتتتتزراخ يمكتتتتتتن 
     (7) دواالف  كما  كوانتياً وت ريبياً  الأ كوربي 

 الأ كوربي  قيم امنتزامد ا لكترونيث لحم 9 (7)ال دوا

 
 الخصائص الضوئية ومخطط جابمونسكي:  .3

 تمتتتتتتتتتد درا تتتتتتتتتث الخوتتتتتتتتتاوص الىتتتتتتتتتوويث لحمتتتتتتتتت  ال تتتتتتتتتيتري  فضضضضضضضضضي الخطضضضضضضضضضوة الثالثضضضضضضضضضة
) ص بو تتتتتتود ا يتتتتتتتانوا كمتتتتتتبي  مضتتتتتتا طاقتتتتتتاد اممتوتتتتتتا والأ تتتتتتكوربي  Absorption



)وا وتتتتتتتتتتتتدار بتتتتتتتتتتتتالفمورة (
F

emission
ε )  وا وتتتتتتتتتتتتدار بالف تتتتتتتتتتتتفرة (

Ph

emission
ε والمتتتتتتتتتتتتردود   (

 9اضت  (8) كما ىو واىف ف  ال دوا،  والعبور بين الأنظمث  الكوانت 

 الخواوص الىوويث لحمى  ال يتري  والأ كوربي 9 (8) ال دوا

Wavelength (nm) 
Electronic transitions No. 

Experimental Computational 

245 248 *π → π 
Max

λ 

 القيمة
 ض الأسكوربيكمح

 القيمة
 حمض السيتريك

 الخاصية الضوئية

4.9066 5.5751 (eV)
Absorption


 

2.6026 3.4256 (eV)
F

emission
ε

 

1.0049 1.7162 (eV)
Ph

emission
ε

 

2.3040 2.1495 (eV)
Activation


 

0.8102 2.1314 (eV)
Intersystem crossing


 

1.42 0.61  F 

1.11 0.15  Ph 

0.47 0.39  
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لتو  ضارة كا من حمى  ال يتري  والأ كوربي  المنح ن ف  ا يتانوا ي   ت ميط ىتوخ 
Absorption)                      طاقتتتتتتتث

(  بطتتتتتتتتوا مو تتتتتتتتث(
Absorption

)وبتتتتتتتتتواتر إضتتتتتتتتعاع   
Absorption  اضت    (9)وبل  وف  ال دوا 

 بالن بث لحمى  9 انحذ الأعظمي نيىل انمىجة وانحذ الأدنى نتىاتز الإشعاع(9) ال دوا
 .والأ كوربي   ال يتري 

 الخاصية الضوئية حمض السيتريك حمض الأسكوربيك

4.9066 5.5751 (eV) 
Absorption
 

252.86 111.37 (nm)  
Absorption 

 نوع أشعة الضوء UV أشعة UV أشعة

0.0753 0.2371 

1
( )S  

Absorption
 

(ˣ10
15

)
 

 

مخطتط و (16) كا الضتتتم تووتيم مخطتط  ابمون تك  لحمت  ال تيتري  فت  وفت  النيايتث 
حيتتتث تتتتتم ا ضتتتارة نتي تتتث امنتزتتتامد (17) ا الضتتتكفتتت    تتتكوربي  ابمون تتتك  لحمتتت  الأ

ن المخطتتط عمميتتث الفمتتورة بتتيّ ا لكترونيتتث متتن الحالتتث الأ ا تتيث إلتتا الحتتامد المُضتتارة، كمتتا يُ 
 .والعبور بين الأنظمث والف فرة ف  ال  يوث
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 مخطط  ابمون ك  لحم  ال يتري 9 (16) الضكا

 
 الأ كوربي مخطط  ابمون ك  لحم  9 (17) الضكا
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 9 (Summary and Conclusions)والاستنتاجات الخلاصة

لحمىتت  ال تتيتري   المميتت ة والىتتوويث والطيفيتتث وا لكترونيتتث البنيويتتث الخوتتاوص درا تتث تتتم
 والأ كوربي  من خ ا 

 المتتوفرة الت ريبيتث الزيم مع ومزارنتيا لحم  ال يتري  البنيويث الخواوص إي اد 
الزتتتتتيم متتتتتع  تتتتداً الطريزتتتتتث الم تتتتتخدمث وكانتتتتتد النتتتتتاوج متزاربتتتتتث  دقتتتتث متتتتتن لمتلكتتتتد

 الت ريبيث.

 لمىتتوخ  التعتتر  وبعتتد قبتتا المدرو تتث لممركبتتاد الم تتتزرة اليند تتيث البنتتا ي تتادإ 
 ب تيط ت ييتر حتدوث لتوحظ حيتث  الض ضيتث المضارة والحالث الأحاديث المضارة الحالث)
 الروابط وال وايا، وت ير ف  الطبيعث ا لكترونيث لبع  الروابط. أطواا ف 

   بعتت  الخوتتاوص ا لكترونيتتث مضتتا طاقتتث التفكتت  وعتتر  ف تتوة الطاقتتث ح تتا
مزارنتتث ىتتبه الزتتيم فتت  الحالتتث الأ ا تتيث متتع الزتتيم فتت  الحالتتث و وعتت م ضنتتاو  الزطتت  

 وىبا ما يضير لتلضر ىبين المركبين بالىوخ.  حظ تناقويميُ  حيث المضارة

 وطاقتتتث متوتتتاصام وطاقتتتث والف تتتفرة الفمتتتورة يومتتتردود الكتتتوانت  المتتتردود إي تتتاد 
ن متدى تتلضر ىتبه المركبتاد تبتيّ ، لكا من حمى  ال يتري  والأ تكوربي  التنضيط

 بالىوخ ونضاطيم الىوو .

 تتتتواتر ا ضتتتعاع  إي تتتاد ختتت ا متتتن ينال تتتابز ينلممتتتركب الىتتتوويث يث تتتالح ا تحديتتتد
 ين.تمتوو ال  يوت البي مىوخوالطوا المو   ل

   ال تتيتري  اعتمتتاداً  الأ تتكوربي  وتووتتيم مخطتتط  ابمون تتك  لكتتا متتن حمتت
 عما الزيم الطاقيث.

**************************************** 
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