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 ممخص البحث
ياً باستخدام طريقة تابعية الكثافة المستقمة كوانت (PDBTE)دُرس تفاعل تشكل المرتبطة  

(DFT)]عن الزمن 
 
b3lyp/6-311+g(d,p)]   والمتعمقة بالزمن[(TD-DFT)]  وذلك

من خلال إيجاد البنى اليندسية الفراغية لممواد المتفاعمة والمواد الناتجة عن التفاعل 
نين المغناطيسي الر وحساب بعض الخصائص البنيوية والإلكترونية والطيفية كمطيافية 

ومطيافية الأشعة المرئية وفوق  (IR)الأشعة تحت الحمراءو مطيافية  (NMR)النووي 
 .(UV-Vis)البنفسجية 

( عمى مرحمتين، ولتوصيف الناتج النيائي تم تسجيل PDBTEكما وحُضرت المرتبطة )
و  (UV-Vis)الأشعة المرئية وفوق البنفسجية  و (IR)الأشعة تحت الحمراءأطياف 

ومقارنتيا مع النتائج الكوانتية حيث أظيرت    (NMR) لرنين المغناطيسي النوويا
معقدين من خلال  حضروبعد التوصيف  ،النتائج توافق بين الطريقتين التجريبية والكوانتية

باستخذام طرائك دراسة البٌى ( وتنّ  (M= Ni,Cu ,Znحيث  MCl2التفاعل مع 

 .  (IR) و  (UV-Vis)التحلٍل الطٍفً  
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Research Summary 

The reaction of the formation of the ligand (PDBTE) was quantum-

chemically studied using the time independent density functional 

method [(DFT) b3lyp/6-311+g(d,p)] and time dependent [(TD-DFT)] 

by finding the optimized geometrical structures of the reactants and 

results from the reaction and the calculation of some structural, 

electronic and spectral properties such as Nuclear magnetic 

resonance spectroscopy (NMR), infrared (IR) and UV-Vis 

spectroscopy. 

Then the ligand (PDBTE) was prepared in two stages, and to 

characterize the final product, the spectra of infrared (IR), visible and 

ultraviolet (UV-Vis) were recorded and compared with the quantum 

results, where the results showed agreement between the 

experimental and quantum-chemical method. Through the reaction 

with MCl2 where (M = Ni ,Cu, Zn) and their structure was studied 

using UV-Vis and (IR) spectroscopy methods. 
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 :(Introduction)مقدمة  -1
إيمينات تكون فييا ذرة الآزوت مرتبطة  عبارة عن ىي مركبات عضوية مميزةأسس شيف 

إما بجذر أريمي أو جذر ألكيمي وىي تحضر من تفاعل ضم الأمينات الأولية إلى 
 : [2]وفق المخطط الأتيالألدىيدات أو الكيتونات مثل  المركبات الكربونيمية

 
 
 
 
لذلك  ] 21,] متعددةال ياواستخدامات مختمفة بنىالتساند وتكوين معقدات ذات  مىعليا قدرة  

مجموعة واسعة من  كما أنيا تمتمك ،تدخل في تحضير عدد كبير من المعقدات
التطبيقات مثل النشاط البيولوجي والنشاط الحفزي وأيضا تستخدم لمنع تأكل مختمف 

علاوة عمى ذلك تمتمك بعض أسس شيف خصائص فيزيائية ضوئية كونيا  [5-4]المعادن 
 [.6]رارة وتغيرات شدة الضوءمواد تتحسس لتغيرات درجات الح

التيوفين ىو عبارة عن حمقة عطرية خماسية غير متجانسة تحتوي عمى عنصر الكبريت 
ويستخدم عمى نطاق واسع في مختمف فروع الاصطناع العضوي وكذلك اللاعضوي 

إحدى الخصائص ، كاصطناع المستحضرات الطبية و.... واصطناع المعقدات المعدنية
يمكن لذرة ،  المعقدات المعدنيةفي  رتبطةىي قدرتو عمى العمل كميوفين الميمة لمت

مع أيونات المعادن، مما يجعميا مفيدة في التحفيز  الارتباط التيوفنالكبريت الموجودة في 
 وفي إنتاج المركبات المحتوية عمى المعادن.

تطبيقات رائعة في تخصصات مختمفة، في الطب تُظير  التيوفنتظير مشتقات 
خافضة  ومسكنات ومضادات للأورام  ومضادات للالتيابات ،  الميكروبات اتمضادك

في الصناعة بينما تُستخدم  وأيضاَ في الوقاية من تجمط الدم والسكتة الدماغيةلمضغط 

https://e3arabi.com/%D8%A7%D9%84%D8%B9%D9%84%D9%88%D9%85-%D8%A7%D9%84%D8%AD%D9%8A%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D8%A9/%D8%A3%D8%AB%D8%B1-%D8%A7%D9%84%D9%85%D9%8A%D9%83%D8%B1%D9%88%D8%A8%D8%A7%D8%AA-%D9%88%D8%A7%D9%84%D8%AC%D8%B1%D8%A7%D8%AB%D9%8A%D9%85-%D8%B9%D9%84%D9%89-%D8%A7%D9%84%D9%83%D8%A7%D8%A6%D9%86-%D8%A7/
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تؤدي و  ،أو في تصنيع الثنائيات الباعثة لمضوء في عمم المواد المعادن كمثبطات لتآكل
 إلى ظيور مشتقات جديدة ذات أنشطة بيولوجية ودوائية مختمفة.  تيوفنالالبدائل في بنية 

تعطي نتائج عالية الدقة  DFTمن خلال دراسات عديدة أثبت أن نظرية تابعية الكثافة 
وتسمح بحساب الخصائص البنيوية والإلكترونية والترموديناميكية والطيفية لمجمل 

رة حيث توفر الوقت والجيد عند دراسة المدروسة في الحالة الأساسية والحالة المثا
اسس شيف الحاوي عمى أحد مركبات التفاعلات الكيمائية، لذلك تم استخداميا لدراسة 

 التيوفن.

 :(Amis Of The Research)أهداف البحث  -2
  دراسة تفاعل تشكل المرتبطة(PDBTE): 

Phenylene 1,4-Diazometin Base (thiopheneylazometin ethyl))) 
 نيل آزومتين ايتيل(تيوفيثنائي آزومتين بيس ) -4،1مين فيني) 

  كمرحمة أولى ثم مع ethane-1,2-diamineو Benzenedialdehyde-1,4بدءاً من  
  2-Thiophenecarboxaldehyde .ًكمرحمة ثانية كوانتيا 

   اصطناع المرتبطة (PDBTE).ًمخبريا 
 التجريبية والنتائج الكوانتية. توصيف نواتج التفاعلات من خلال مقارنة النتائج 
  مع دراسة تشكل معقداتيا المعدنية مع بعض كموريدات المعادن الانتقالية 

MCl2 حيثM=Ni,Cu ,Zn) ). 

 :(Quantum-Chemical Study)الدراسة الكوانتية  -3
 الكوانتية والحسابات:طريقة ال 

DFT/B3LYP [7,8]طريقتتة  استتتخدمت
متتن بيكتتي  ؛ حيتتث تمكتتن كتتلفتتي ىتتذا العمتتل   

(A.D. Becke) 
 (C. Lee , W. Yang and R.G. Parr)و لتي و يتانو و بتار   [7]

 متتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتن إدختتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتال تعتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتديلات عمتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتى نظريتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتة تابعيتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتة الكثافتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتتة [8]

https://e3arabi.com/%D8%A7%D9%84%D9%87%D9%86%D8%AF%D8%B3%D8%A9/%D9%85%D8%A7-%D9%87%D9%8A-%D8%A7%D9%84%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%86-%D8%A7%D9%84%D8%B5%D9%86%D8%A7%D8%B9%D9%8A%D8%A9%D8%9F/
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DFT (Density Functional Theory)  التتتي ستتمحت بحتتل معتتادلات شتترودينغر ،
مجموعتتتتة وتطبيقيتتتتا عمتتتتى التتتتذرات والجزيئتتتتات والمركبتتتتات المختمفتتتتة متتتتن ختتتتلال استتتتتخدام ال

القاعديتتة المناستتبة، والمجموعتتة القاعديتتة ىتتي مجموعتتة متتن التوابتتع الرياضتتية التتتي تُستتتخدم 
لممساعدة في حل معادلات شترودينغر متن أجتل الجمتل التتي تممتك أكثتر متن إلكتترون، إن 

 . ( g(d,p)+311-6)المجموعة القاعدية المناسبة ىنا ىي 
 Gaussian03باستخدام برنامجي 

[9]
 Gaussian09و 

[10.11]
 نفذت حسابات  

DFT/B3LYP/6-311+g(d,p)  عمى الذرات )اليدروجين والكربون والنتروجين
من أجل ذلك  والأكسجين( وعمى الجزيئات المكونة من بعض أو كل الذرات السابقة .

المدروس عبر واجيات بيانية  مركبكان لابد من إدخال المعاملات الخاصة بالذرة أو ال
... الخ( هثل  Gaussian 09W , Gaussian 03Wغاوسٍاى ) ج ماصُممت لعمل بر 

(
[12]

GaussView5.0  ،
[13]

GaussView6.0   )وىي عبارة عن برامج ... الخ
. الأمتر الذي سيل العمل كثيراً وجعمو أكثر متعة وقمل من الأخطاء المحتممة في مستقمة

ة الفراغية )إحداثيات أثناء إدخال المعاملات وخاصة تمك المتعمقة بمعاملات اليندس
 الذرات داخل المركب بتابعية المسافات والزوايا بالنسبة لجممة إحداثيات فراغية(.

 كما يأتي:  Mلمجزيئة  EcΔ (cohesion energy)يتم حساب طاقة الارتباط 
(1)                


  

N

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

  ΔE E E 

 حٍث :

      Ei  الطاقة الإلكترونية الكمية :(total electronic energy)  . 

 كما يأتي :  Egap (energy gap)ويُحسب عرض المجال المحظور 
(2)                           LUMOHOMOgapE   

  حيث :
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        HOMOε
 طاقة أعمى مدار جزيئي مشغول بالإلكترونات :   : 

(energy of highest occupied molecular orbital)  

       LUMOε
 طاقة أخفض مدار جزيئي غير مشغول بالإلكترونات : :  

                   (energy of lowest unoccupied molecular orbital) 
كوانتياً من  (UV-Vis spectrum)يتم تحديد طيف الأشعة فوق البنفسجية والمرئية 

شدة اليزاز )الامتصاصية( بدلالة تغيّر طول الموجة وفق العلاقة خلال حساب تغيرات 
 الآتية :

 1

band

(λ)const dλf ε=                                (3) 

cm .الجزيئي واحدتو الامتصاص معامل ε(λ)حيث 
-1

) (L.mol
ويرتبط بمعامل  1-

 التخامد الجزيئي بالعلاقة الآتية :
(4)                            (λ) (λ)2.303 C ε=   

L .التركيز المولي واحدتو    Cحيث    
-1

) (mol  . 
ln10 عمماً أن : = 2.303 
2

-9e
1 2

A

2303  m  c
const  = = 4.319×10

π e N
 

كوانتياً من خلال حساب  (IR spectrum)كما يتم تحديد طيف الأشعة تحت الحمراء  
 عزم ثنائي الأقطاب  بدلالة تغيّر العدد الموجي وفق العلاقة الآتية :تغيرات مربع 

2

p 2

f
D = = constμ


                                   (5) 

esu ) (مربع عزم ثنائي الأقطاب واحدتو  Dحيث 
2
. cm

 وعزم ثنائي الأقطاب واحدتو 2

C. m)  ( أو(Debye)  ًأن : عمما 
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2
-29 2

2

e

3 e
const  = = 0.213×10 cm .esu

4 π m  c
 

بتطبيق طريقة  (NMR Spectrum)ويتم تحديد طيف الرنين المغناطيسي النووي 
GIAO  

 (gauge-including atomic orbital) من خلال حساب تغيرات شدة الطاقة اللازمة
 (Chemical Shifts)لإنشطار السبين المغناطيسي النووي بدلالة الانزياحات الكيميائية 

غناطيسية السبينية لمنترونات و البروتونات. إن سويات الطاقة التي تتعمق بالعزوم الم
لمرنين المغناطيسي النووي تتعمق بكيفية تغيرات الطاقة الكمية كتابع لشعاع العزم 

. حيث  (B)، وبشعاع الحقل المغناطيسي المطبق  (I)لمنوى  (μI)المغناطيسي النووي 

يكتسب  Bفي الحقل المغناطيسي الموضوعة   (I)لمنواة   μI أن العزم المغناطيسي

 طاقة  إضافية :

(6)                                   magnΕ = h     
 حيث :

       μI  : المغناطيسي السبيني لمنواة )البروتوني أو النيتروني( العزمI : 

bΙ 4s(s +1)   

     s  :( 1/2)ماً  العدد الكوانتي السبيني وقيمتو دائ . 

     μb  :مغناطيس بور (Bohr magneton). 

ʋ          . تواتر الإشعاع لمعينة : 
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 وفي الجزيئة المؤلفة من عدة نوى تصبح الطاقة المكتسبة :

(7)                                Emag =   μI .(1-σ).B + ΣJ 
μI.JIJ.μJ 

ناطيسي للإلكترونات والثاني التي تتضمن تصحيحين الأول يتعمق بالحجب المغ
 (σ)بالتأثيرات المتبادلة بين سبينات النوى المختمفة . حيث يكون الحجب المغناطيسي 

عبارة عن المشتق الثاني لمطاقة الإلكترونية الكمية لمجزيئة بالنسبة لمحقل المطبق والعزم 
 المغناطيسي النووي :

(8)                                      σ = ∂2Eelec / ∂B ∂μI 

)وىو يتناسب طرداً مع الانزياح الكيميائي  سبين -. أما ثابت التزاوج سبين Iلمنواة  (
 فيكون : 

(9)                                           JIJ  = ∂
2
Eelec / ∂μI  ∂μJ 

 

 الذراسة الكواوتية نتائج: 

 : المواد الذاخلة في التفاعل
بنزن دي ألدىيد 4,1-  من مركب  لكل إيجاد البنى اليندسية الفُضمىتم  كخطوة أُولى
(C8H6O2)  ايتمين دي أمين مركب و(C2H8N2)  الدىيدسي كربوك يوفينت-2ومركب 

(C5H4OS  وحساب أطوال الروابط وقيم بعض الزوايا بين الذرات و ، ) توزع الشحنات
 .(1الشكل)في كما ىو موضح عمى التوالي الجزئية 
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 ايتمين دي أمين وبٌسى دي ألذهٍذ 4,1- ) لممركباتفُضمى اليندسية ال ىالبن :(1) الشكل

 اتبالدرج والزوايا مبالأنغسترو  مقدرة الروابط أطوال  مع( الدىيدسي كربوك يوفينت-2 و
 .لكترونبالإ مقدرة الجزئية والشحنات
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( وعرض LUMOو   HOMOالمدارات الجزيئية ) قاتطاكتمّ حساب بعض الطاقات ثم 
بالإضافة الى عزوم  EcΔوطاقة الارتباط   Ei الإلكترونيةطاقة لو ا( gap) المجال المحظور

  .(1) الجدولفق و  ( ليذه الموادdipole momentثنائيات الأقطاب )
  الإلكترونية الطاقةو  الجزيئية وطاقات المداراتعزوم ثنائيات الأقطاب  :(1) الجدول

 لمتفاعمة.الممواد 

 سالبة ومنخفضة ، الأمر LUMO و  HOMOطاقات أن  (1)نلاحظ من قيم الجدول 
خصائص العامة لممواد المرجعة ، كما أنو من الالذي يُشير إلى أن المواد المتفاعمة ليا 
ايتمين قطبية ىي  الأقلجزيئات قطبية وأن الجزيئة خلال قيم عزم ثنائي القطب نجد بأن ال

البنزن دي  -4،1أن المركب   gapعرض المجال المحظور   وتُظير قيم  دي أمين
 وأقل تفاعمية .أكثر ثباتاً   الدىيد
، كوانتياَ وتجريبياَ   (Infra-Red) شعة تحت الحمراءلألامتصاصية المركبات   دُرست

 و البنزن دي الدىيد  -4،1أطياف الامتصاص  (2,3,4,5,6,7)حيث تُظير الأشكال 
قيم تواترات  (2,3,4)، ويظير الجدول  الدىيدسي كربوك يوفينت-2و  ايتمين دي أمين

 .مجموعات الوظيفيةلا لأىم الاىتزاز
  

Compound Dipole 

moment 
 

(Debye) 

Energies  (eV) 
 

Name 

 

Formula 

 

Ei   EcΔ HOMO LUMO gap 

1,4 Benzenedialdehyde C8H6O2   4.83 -12486.0664 -80.6348 -7.6706 -2.9860 4.6846 

ethane-1,2-diamine C2H8N2 1.95 -5186.0605 -44.9671 -6.3287 -0.0490 6.2797 

2-Thiophenecarboxaldehyde C5H4SO 4.13 -18134.3165 -52.0751 -7.2585 -2.3246 4.9339 



 سلسلة العلوم الأساسية                                          مجلة جامعة البعث                    
 د. عدنان كودلأ   د. محمد مضر الخضر   زهراء العبد             1212 عام  21العدد  46المجلد   

89 

 

 
 (C8H6O2)بنزن دي ألدىيد 4,1- طيف الأشعة تحت الحمراء لمركب  :(2الشكل)

 المحسوب كوانتياً.

 

 (C8H6O2)بنزن دي ألدىيد 4,1- طيف الأشعة تحت الحمراء لمركب  :(3الشكل)

 المحسوب تجريبياً.



 و بعض معقداته المعدنية . )مع التيوفن بنزن دي ألدهيد4,1-  (اصطناع ودراسة كوانتية وطيفية لمشتق

8: 

 
المحسوب  (C2H8N2) ايتمين دي أمينمراء لمركب طيف الأشعة تحت الح :(4)الشكل

 كوانتياً.

 

المحسوب  (C2H8N2) ايتمين دي أمينطيف الأشعة تحت الحمراء لمركب  :(5)الشكل
 تجريبياً.
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 ((C5H4OS الدىيدي سكربوك يوفينت-2 طيف الأشعة تحت الحمراء لمركب :(6)الشكل
 المحسوب كوانتياً.

 

 ((C5H4OS الدىيدسي كربوك يوفينت-2طيف الأشعة تحت الحمراء لمركب  :(7)الشكل
 المحسوب تجريبيا.
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البٌسى دي  -4،1 لممركبلمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز( : 2) الجدول

 .تجريبياً كوانتياً و  الذهٍذ
 

 
 
 

 
 
 

 ايتمين دي أمين لممركبلمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز: (3) الجدول
 .نتياً وتجريبياً كوا

 
 

 

 
 

 
 ٍوفٍيت-2لممركب لمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز:  (4) الجدول

 .كوانتياً وتجريبياً  الذهٍذسً كربوك
 
 

 
 
 

C8H6O2 
Quantum Value 

cm
-1

 

Experimental value 

cm
-1

 

(aldehyed) C-H str 2892 2865 

C=O str 1765 1693 

(aryl) C-H bend 1181 1198 

(aldehyed) C-Cstr 1212 1301 

C2H8N2 

Quantum 

Value 

cm
-1

 

Experimental 

value 

cm
-1

 

C-H str 2968/2915 2933/2860 

N-H2 bend 1645 1599 

C=C str 1429 1462 

C5H4OS Quantum Value 

 cm
-1

 

Experimental value 

 cm
-1

 

(aldehyed) C-H str 2900 2928 

C=O str 1745 1716 

C-S-Cstr 656 665 

C=C 1455 1463 
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المتعمقة   B3LYP/6-311+G(d,p) (TD-DFT)طريقة تابعية الكثافة وباستخدام 
المتفاعل للأشعة المرئية    البنزن دي الدىيد -4،1 دُرستَ امتصاصية مركب بالزمن

 وسجمت عصابات الامتصاص في UV-Vis)وفوق البنفسجية )
 الطيففيظير في ، عصابات الامتصاصاىم قيم  (5)ويظير الجدول  (،8)الشكل 

ويمكن أن يعزى امتصاص  (nm 270)و  (299nm)عصابتي امتصاص عند القيمة 
     الإلكتروني من نوع إلى الانتقال          عند القيمة العصابة الأولى

 ) (وC=O) ) روابط ثنائية مثل زمرة الكربونيل عمى المركبنتيجة لاحتواء     

C=Cتعود الى           الثانية عند الامتصاصعصابة  ، أمالعائدة لمحمقة العطريةا
غير مشاركة عمى ذرة  كترونيةإلنتيجة لوجود أزواج         الانتقال الإلكتروني 

 . الأوكسجين

 
 )   البنزن دي الدىيد -4،1طيف الأشعة فوق البنفسجية الكوانتي لمركب   :(8الشكل)

(C8H6O2 

كوانتياً  البٌسى دي الذهٍذ -4،1 عصابات الامتصاص لممركبقيم ( : 5) الجدول
 .وتجريبياً 

C5H5O2 Quantum Value 

nm 

Experimental value 

nm 

π-π
* 

072 265 

n-π
*
 099 300 
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 وبذلك يمكننا اعتمادوبالمقارنة بين الأطياف نلاحظ توافق بين القيم التجريبية والكوانتية 
 المستقمة عن الزمن لدراسة  B3LYP/6-311+G(d,p) (DFT)طريقة تابعية الكثافة 

 .(PDBTEتفاعل المواد الأولية وتشكيل المرتبطة )
 

 : عه التفاعلالمواد الىاتجة 

عمى ( (PDBTEدراسة نواتج تفاعل تشكل المرتبطة باستخدام ذات الطريقة تمّ 
مرحمتين حيث تمّ إيجاد البُنى اليندسية الفُضمى ليذه النواتج بالشكل المقرون والشكل 
المفروق وحساب بعض الخصائص الإلكترونية ليا )الطاقات الالكترونية، طاقات 

ات الجزيئية وعرض المجال المحظور إضافةً إلى عزوم ثنائيات الارتباط ، طاقات المدار 
 ( 6الأقطاب وعُرضت في الجدول)

 
الإلكترونية  و الطاقة الجزيئية وطاقات المداراتعزوم ثنائيات الأقطاب  (:6) الجدول

 . لتفاعلا لنواتج

 

Compound Dipole 

moment 

 

(Debye) 

Energies  (eV) 

 

Name 

 

Formula 

 

Ei 
EcΔ 

 

HOMO 

 

LUMO 

 

gap 

Water H2O 2.08 -2079.7007 -9.0912 -8.7723 -0.6166 8.154 

IM 

(cis) 
C12H18N4 3.35 -18701.6118 -141.0235 -6.3959 -1.9289 4.4670 

IM 

(trans ) 
C12H18N4 0.001 -18701.7266 -141.1459 -6.5379 -2.0977 4.4402 

PDBTE 

(cis) 
C22H22N4S2 2.07 -50808.8465 -3206.4316 -6.4283 -2.0211 4.4072 

PDBTE 

(trans) 
C22H22N4S2 2.68 -50805.8801 -3203.4652 -6.4283 -2.0433 4.385 
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أن ناتج التفاعل في   (6)في الجدول   gapعرض المجال المحظور   وتُظير قيم 
ناتج المرحمة وأقل تفاعمية من أكثر ثباتاً أعمى أي أن الناتج  (IM)المرحمة الأولى أي 

  لمناتج  gapعرض المجال المحظور   ، أٌضاً ًلاحظ بأى(PDBTE)أي  الثانية

(PDBTE) (trans) أٌضاً ًلاحظ   فً الووضع الوفروق أكثر استمرار ألل أي أى الوركب

 التٍوفي مةأي أى حل  أعلى  (trans) (PDBTE) هي همارًة عسم ثٌائً المطب  بأى الٌاتج 

اليندسية الفُضمى البٌٍة  (9,10,11,12) ويظير الشكلزاد هي استمرار ولطبٍة الوركب، 
 .والمقرون ( بالموضع المفروقPDBTE) , IMواتج لمن

 
  أطوال مع( بالموضع المفروق IMلممركب )البنية اليندسية المستقرة  :)9( الشكل

 .لكترونبالإ مقدرة الجزئية والشحنات اتبالدرج والزوايا بالأنغستروم مقدرة الروابط 

 

  أطوال مع( يالموضع المقرون IMلممركب ) البنية اليندسية المستقرة :)02( الشكل
 .لكترونبالإ مقدرة الجزئية والشحنات اتبالدرج والزوايا بالأنغستروم مقدرة الروابط 



 و بعض معقداته المعدنية . )مع التيوفن بنزن دي ألدهيد4,1-  (اصطناع ودراسة كوانتية وطيفية لمشتق
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  أطوال مع( بالموضع المفروق PDBTEلممرتبطة )البنية اليندسية المستقرة  :)00( الشكل
 .لكترونبالإ مقدرة الجزئية والشحنات اتبالدرج والزوايا ترومبالأنغس مقدرة الروابط 

 

  أطوال مع( بالموضع المقرون PDBTEلممرتبطة )البنية اليندسية المستقرة  :)00( الشكل
 .لكترونبالإ مقدرة الجزئية والشحنات اتبالدرج والزوايا بالأنغستروم مقدرة الروابط 
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حظ تساوي أطوال الروابط المتماثمة والمتناظرة وتساوي قياسات الزوايا المتماثمة نلا
-2الناتجة عن حمقة البنزن وحمقة  (C=N)ة، ايضا تساوي أطوال الرابطة والمتناظر 

لاىتزاز  في المرتبطة أي أننا سنحصل عمى قمة وحيدة عائدة الدىيدسي كربوك يوفينت
 .مجموعة الايميد

كوانتياً كما في   (IR) الأشعة تحت الحمراءطيف تم دراسة   لتوصيف النواتج
أدناه ( 7,8لو، ويبين الجدول ) ( وسجمت عصابات الامتصاص13,14,15,16)الشكل

 . [12]ًً  الوظيفية الأساسية كوانتياً  لممجموعاتقيم تواترات الاىتزاز 

 

 

 .كوانتياً المحسوب  قرونبالموضع الم (IMلممركب ) IRطيف  :(13)الشكل
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 .كوانتياً المحسوب بالموضع المفروق   (IMلممركب ) IRطيف  :(14)الشكل

 

 
 المحسوب كوانتياً.قرون بالموضع الم  ( (PDBTEلممرتبطة ) IRطيف  :(15)الشكل
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 المحسوب كوانتياً.بالموضع المفروق  (PDBTEلممرتبطة ) IRطيف  :(16)الشكل

 

 .IM ممرتبطةللمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز (:7) الجدول

 

 

  

IM Quantum Value cm
-1 

(Cis) 

Quantum Value cm
-1 

(Trans) 

C-H 2963 2972 

C=Nst.  1708 1707 

NH2bend 1656 1655 

 C=Cst   1599 1644 

C-N 1029 1020 

NH2 834 832 



 و بعض معقداته المعدنية . )مع التيوفن بنزن دي ألدهيد4,1-  (اصطناع ودراسة كوانتية وطيفية لمشتق
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 .PDBTE ممرتبطةللمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز (:8) الجدول

 
 ) البنفسجية وفوق المرئية للأشعة  PDBTE و  IMالمركبان  امتصاصية دُرسَت كما

(UV-VIS الكوانتي لممركب  الطيف ففي الامتصاص، عصابات وسجمتIM تظير 
 عزىت أن ويمكن  (305nm)وعند   (nm 230/290)عصابات امتصاص عند القيمة

 روابط عمى المركب لاحتواء نتيجة         نوع من ةلكترونيالإ تالانتقالا إلى
 C=N) ) ثنائية

 عمى حرة إلكترونية أزواج وجود نتيجة        و العطرية لمحمقة العائدةC=C )  (و
عصابات  تظير  PDBTE، أما في طيف المركب  الازوميثين مجموعة نتروجين

 تالانتقالا إلى عزىت أن ويمكن  (304nm)وعند   (278nm)امتصاص عند القيمة
 C=N) ) ثنائية روابط عمى المركب لاحتواء نتيجة         نوع من ةالإلكتروني

 عمى حرة إلكترونية أزواج وجود نتيجة        و العطرية لمحمقة العائدةC=C )  (و
 كما لتوالي،ا عمى الذهٍذسً كربوك ٍوفٍيت-2 كبريتو    الازوميثين مجموعة نتروجين

عصابات الامتصاص قيم يبين أىم  (9) الجدول و( 17,18) بالشكل موضح ىو
 .كوانتياً   PDBTE لممرتبطة

  

PDBTE Quantum Value cm
-1 

(Cis) 

Quantum Value cm
-1 

(Trans) 

C-Hst.  2980 2972 

C=Nst. 1701 1706 

 C=Cst   1599 1590 

C-N 1065 1057 

C-S-C 616 616 
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 .كوانتياً المحسوب   IMطيف الأشعة فوق البنفسجية لممركب  :(17الشكل)

 

 
 .كوانتياً المحسوب   PDBTEطيف الأشعة فوق البنفسجية لممرتبطة  :(18الشكل)
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 .كوانتياً   PDBTE عصابات الامتصاص لممرتبطةقيم ( : 9) الجدول

 

13 تمّ تسجيل اطياف الرنين المغناطيسي النوويكما 
C NMR , 

1
H NMR   لممرتبطة

(PDBTE)   كو( انتياً و تجريبياً في مذيبDMSO حيث توضح )فطي ( (19لشكال 
13

C NMR  1طيف (20)الشكل و
H NMR     (11,10)        الجدولوتبين  

 .  (PDBTE) لممرتبطة NMR في طيفالانزياحات 

 
13طيف :(19الشكل)

C NMR لممرتبطة   الكوانتيPDBTE   

PDBTE   Quantum Value (IM) 

nm 
Quantum Value (PDBTE  ) 

nm 

π-π
* 230/290 296 

n-π
*
 305 304 
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1طيف :(20الشكل)
H NMR لممرتبطة   الكوانتيPDBTE   

 

13(:  الانزياحات 10الجدول )
C NMR   في طيفNMR   لممرتبطةPDBTE   

Theoretical 

13
C NMR Groups 

130.08-130.05 (1`,1) 
143.95-144.34 (2`,2) 
167.73-167.66 (3`,3) 
55.73-61.25 (4`,4) 
64.35-68.24 (5`,5) 

154.57-158.75 (6`,6) 
147.82-154.97 (7`,7) 
127.17-139.62 (8`,8) 
131.77-130.62 (9`,9) 
140.52-145.15 (10`,10) 
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1(:  الانزياحات 11الجدول )
H NMR   في طيفNMR   لممرتبطةPDBTE   

Theoretical            

1
H NMR Groups 

3.64 (q,2) CH2(1) 

3.89 (q,2) CH2(2) 

7.29-8.11 (m,5) H(3,4) 

8.48 (S,1) N=C-H(5) 

8.67 (S,1) N=C-H(6) 

 بالموضع  PDBTE المرتبطةومن خلال المقارنة تم اعتماد  قما سبوبناءَ عمى 
 المفروق أساس لبناء الدراسة التجريبية.

 :(Experimental Study) الدراسة التجريبية -4
  اصطناع المرتبطة(PDBTE)  داتها:ومعق 

 :  (PDBTE)اصطناع المرتبطة 
PDBTE=  (Phenylene 1,4-Diazometin Base (thiopheneylazometin 

ethyl)) 

 المرحمة الأولى:
  كروي ثنائي الفتحة سعة وُضع في دورق(250 ml) زود بقضيب مغناطيسي م

 في  البنزن دي الدىيد المذاب -4،1من   (gr ,1mmol 0.134) ومبرد عكوس
(15 ml) حتى تمام الانحلال ميثانول مطمق وتم التحريك مع  التسخين. 
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  0.13) (حُضر محمول ml ,2mmol  في الاٌتلٍي دي أهٍيمن (5 ml) 
البنزن  -4،1هحلول   ميثانول مطمق، ثمّ تمّت اضافة ىذا المحمول ببطء إلى 

 65)مع التسخين لمدرجة دي الدىيد 
o
C   ) ساعات. 6والتحريك لمدة 

 ثمّ رُشح وغُسل بالماء المقطر  في درجة حرارة الغرفةج لمدة ساعة تُرك المزي
 . ( x 3ml 2) ومن ثم بالايتر الجافالمطمق الساخن الميثانول و 

  (%99المردود ) وحُسب جُفف الناتج. 
 

 230 وكانتقمنا بقياس درجة الانصيار راسب أصفر، عن عبارة  (IM)المركب 

o
C)   )  لتي تبمو بالنسبة ا الأولية ت انصيار الموادتختمف عن درجاوىذه الدرجة

o البنزن دي الدىيد -4،1 لمركب
C)    (115 مما يسيم في التأكد من تشكل مركب

 .جديد
 المرحمة الثانية:

  كروي ثنائي الفتحة سعة وُضع في دورق(250 ml) زود بقضيب مغناطيسي م
ميثانول  (ml 20) في (IM)هركب من   gr ,1mmol 0.218)   (ومبرد عكوس

 .لمدة ساعة حتى تمام الانحلال مطمق وتم التحريك مع  التسخين
  0.224) (حُضر محمول ml ,2mmol  5) في الدىيدسي كربوك يوفينت-2من 

ml)  هحلول  هركب ميثانول مطمق، ثمّ تمّت اضافة ىذا المحمول ببطء إلى

(IM)  65)مع التسخين لمدرجة 
o
C   ) ساعة. 24والتحريك لمدة 

  ثمّ رُشح وغُسل بالماء المقطر  في درجة حرارة الغرفةالمزيج لمدة ساعة تُرك
 . ( x 3ml 2) ومن ثم بالايتر الجافالمطمق الساخن الميثانول و 

  (%93المردود ) وحُسب جُفف الناتج. 
 

قمنا جيدة الانحلال في الإيثانول.  ،المون أصفر غامقعن بودرة المرتبطة عبارة 
360أنو حتى الدرجة  ممرتبطة ولوحظ بقياس درجة الانصيار ل

 o
C)   )  لم يحدث
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مما يسيم  (IM)الوركب انصيار  ةتختمف عن درجلممادة أي انصيار وىذه الدرجة 
 Lكما تم التأكد من نقاوة المرتبطة الناتجة ، في التأكد من تشكل مركب جديد

وذلك في جممة دي كمورو  (TLC)باستخدام تقنية كروماتوغرافيا الطبقة الرقيقة 
 .(25:75)الإيثان و ميتانول 

( مع أيونات PDBTEتحضير المعقدات المعدنية باستخدام المرتبطة )
[Ni(II),Cu(II) ,Zn(II)]  :  

 تمّ تحضير المعقدات وفق الطريقة الآتية:
 ( 250وُضع في دورق كروي ذو فتحة واحدة سعة ml مزود بقضيب )

 في  (PDBTE)من المرتبطة  (gr , 1mmol 406 .0) مغناطيسي ومبرد عكوس
(20 ml) ساعة. ايثانول مطمق وتم التحريك لمدة 

   ، وُضع لتحضير محمول كموريد الممح( 2mmol)  اللامائي  من كموريد المعدن
70ايثانول مطمق ثمّ تمّ التسخين لدرجة ) (ml 25)في أرلينة مع  

 o
C)   مع

 التحريك لمدة نصف ساعة. 

 مول ممح المعدن ببطء إلى محمول أُضيف مح(PDBTE)   وتم التحريك مع
 70التسخين )

o
C ساعات ، ثمّ تُرك المحمول ليرقد إلى اليوم التالي. 4( لمدة 

 الساخنمطمق ال الإيثانولالماء المقطر ثم بب وغُسل التفاعل مزيج رُشح (x 3ml 

 (.x 3ml2) الإيتر الجافبت ثمّ  (2

 المردود راسب وحُسب  وىو عبارة عن  جُفف الناتج . 
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 لممرتبطة ومعقداتها. والمون  : يبين المردود(12)الجدول

Comp. Formulas (MW) Color Yield (%) 

IM 

C12H18N4 

(218 g.mol-1) 

Yellow 

 أصفر

99 

PDBTE 

C22H00N4S0 

(406g.mol-1) 

Dark 

Yellow 

 أصفر غاهك

93 

[Ni2LCl4] 
C22H22N4S2Cl4Ni2 

(665.18g.mol-1) 

Dark 

Brown 

 بًٌ غاهك

68 

[Cu2LCl4] 

 

C22H22N4S2Cl4Cu2 

(674.9g.mol-1) 

 

Green  

 أخضر

68 

[Zn2LCl4] 

 

C22H22N4S2Cl4Zn2 

  8    g.mol-1)) 

 

Dark 

Yellow 

 أصفر

86 
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  النتائج والمناقشة  (Results and Discussion :) 

 ( توصيف المرتبطةPDBTEومعقداتها ) المعدنية: 
ة مطيافية الأشعة تحت اطراسة بنية المرتبطة والمعقدات المحضرة بوستمت د

cm 400-4000) المجال، ضمن (FT-IR) الحمراء 
-1

وباستخدام بروميد  ( 
 والمرئية أيضاً مطيافية الأشعة فوق البنفسجيةو  KBrالبوتاسيوم 

 (UV-Vis)  حيث تم تسجيل الأطياف لممركبات المدروسة باستخدام خمية من
[15,16])عرض  ارتز ذاتالكو 

 (1cm. 
 ( :PDBTEتوصيف المرتبطة )

اتٍلٍي  ضم من تفاعل: عمى مرحمتين، المرحمة الأولى( PDBTE)المرتبطة  حُضرت

 :وبوجود الميتانول كمذيب، وفق التفاعل الآتي البنزن دي الدىيد -4،1هع دي أهٍي

 
سي كربوك يوفينت-2 ناتج المرحمة الأولى معل ضم نكميوفيمي تفاعلالمرحمة الثانية : 

 :الميتانول كمذيب، وفق التفاعل الآتي بوحود  الدىيد
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 (:PDBTEلممرتبطة ) (NMR)الرنين النووي المغناطيسي  باستخدام مطيافية أولًا:
  13مطيافية الرنين النووي المغناطيسي الكربوني

C NMR   لممرتبطةPDBTE: 

C)طيف الطنين النووي المغناطيسي الكربوني  أظير 
13-

NMR) إشارتان  (21) لالشك
 عند الانزياحين 

 (174.165, 184.818ppm)  تعودان إلىC=N انأحادية تعود تان، كما ظيرت إشار 
 إلى زمرة الميتمين عند الإنزياح 

(63.71ppm 72.88,)(:13ي الجدول )، و انزياحات أخرى موضحة ف 

 

في  PDBTEطيف الطنين النووي المغناطيسي الكربوني لممرتبطة  :(21الشكل )  
DMSO المديتر 



 و بعض معقداته المعدنية . )مع التيوفن بنزن دي ألدهيد4,1-  (اصطناع ودراسة كوانتية وطيفية لمشتق
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 PDBTEقيم الانزياح الكيماوي لممجموعات الكربونية في المرتبطة  :(13) الجدول

 
Quantum Value 

 δCالانزياح 

Ppm 

 ذرة الكربون

Experimental value 

 δCالانزياح 

Ppm 

130.08-130.05 1,1` 135.767 

143.95-144.34 2,2` 145.747 

167.73-167.66 3,3` 173.955 

55.73-61.25 4,4` 63.111 

64.35-68.24 5.5` 72.281 

154.57-158.75 6,6` 161.064 

147.82-154.97 7`,7 159.99 

127.17-139.62 8,8` 127.934 

131.77-130.62 9,9` 140.149 

140.52-145.15 10,10` 142,696 
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  1 مطيافية الرنين النووي المغناطيسي البروتوني
H-NMR : 

1سجل طيف الرنين النووي المغناطيسي البرتوني      
H-NMR   لممرتبطة في دي متيل

 الأخذ بعين  الاعتبار وجود التناظر في بنية    سمفوكسيد المديتر، حيث يُظير )بعد 
 ppm, S, H،) (8.532  ppm,S,H) 8.441المركب( إشارتين  أحاديتين عند الانزياح  )

 ((2.64ppm, T,2H( ،2.50ppm, T,2H)تعود لبروتون مجموعة الأزوميتين ، و عند 
تعود لبروتونات مجموعة المتيمين أما بقية بروتونات الحمقات العطرية تمتص بشكل إشارة 

 (.(8.043ppm,m,5H-6.858متعددة عند المجال

 
1طيف الت(: 22الشكل)

H-NMR     لممرتبطةPDBTE 
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 PDBTE قيم الانزياح الكيماوي لممجموعات البروتونية لممرتبطة :(14) الجدول

 
Quantum Value 

H-NMR(δ,ppm) 
 الرقم

Experimental value 

H-NMR(δ,ppm) 

3.64 (q,2) 1 2.50ppm, q,2H 

3.89 (q,2) 2 2.64ppm, q,2H 

7.29-8.11 (m,5) 3,3`,3``,4,4` 6.858-

8.043ppm,m,5H)) 

8.48 (S,1) 5 8.441 ppm, S, H 

8.67 (S,1) 6 8.532  ppm,S,H 

 
 (:PDBTEلممرتبطة ) (FT-IR)الأشعة تحت الحمراء باستخدام مطيافية ثانياَ:

ومقارنتتتتو   IM ن متتتن ختتتلال دراستتتة طيتتتف الأشتتتعة تحتتتت الحمتتتراء لممرتبطتتتةتبتتتيّ 
نلاحتتتتتظ اختفتتتتتاء  (23)الشتتتتتكل البنتتتتتزن دي الدىيتتتتتد -4،1لمتتتتتادة الأوليتتتتتة ل طيتتتتتف اع متتتتت

 cm 1640)د )ظيتتتور عصتتتابة امتصتتتاص عنتتتو (C=O) إشتتتارة زمتتترة 
عائتتتدة  1-
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 cm 3429/3270د)امتصتتتتتاص عنتتتتتتي وعصتتتتتاب ( (C=Nلامتطتتتتتاط زمتتتتترة 
-

 وعصابة امتصاص عند NH2عائدة لامتطاط  (1
( 1567 cm-1 ) لحنيعائدة NH2.  

 
 (IMلممركب )طيف الأشعة تحت الحمراء  : (23) الشكل

 
  البٌسى دي الذهٍذ -4،1طيف الأشعة تحت الحمراء التجريبي لمركب  : (24)الشكل

(C8H6O2) 
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 .IM ممرتبطةللمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز (:15) الجدول

 

  (25)الشكل  PDBTEتبين من خلال دراسة طيف الأشعة تحت الحمراء لممرتبطة
إشارة زمرة  نلاحظ اختفاء الدىيدسي كربوكتيوفن -2 طيف المادة الأوليةع ومقارنتو م

( (C=O 1636)ظيور عصابة امتصاص عندو cm 
 (C=Nعائدة لامتطاط زمرة (1-

(  NH2 )لحنيعائدة  وعصابة امتصاص(  NH2 )امتصاصتي عصاباختفاء و ( 
cm 626 عند( (C-S-C  الدىيدسي كربوكتيوفن -2وظيور إشارة 

-1
مما يؤكد ( ( 

 .PDBTE تشكل المرتبطة

 

  (PDBTEلممركب )الأشعة تحت الحمراء طيف  : (25) الشكل

 

IM Quantum Value cm
-1 

Experimental value cm
-

1
 

C-H 2963 2915 

C=Nst.  1708 1640 

NH2bend 1656 1567 

 C=Cst   1444 1455 

C-N 1029 1014 

NH2 834 754 
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  PDBTE ممرتبطةللمجموعات الوظيفية ا لأىم قيم تواترات الاىتزاز (:16) الجدول
 .كوانتياً وتجريبياً 

 
بمقارنة القيم التجريبية مع القيم الكوانتية لأىم المجموعات الوظيفية، نلاحظ تقارب 

 درجة 111بحيث الفرق في القيم أقل من  بين القيم التجريبية والقيم المحسوبة كوانتياً 
 .(16)وفق الجدول

( UV-Visالمرئيااااااة )و  بنفسااااااجيةالأشااااااعة فااااااوق ال افيااااااةطيباسااااااتخدام م :ثالثاااااااَ 
 :(PDBTEلممرتبطة)

 يتانولالإفي الطيف التجريبي المدروس في مذيب سجمت عصابات الامتصاص  
الموضح في  وعند درجة حرارة الغرفة (1cm) وباستخدام خمية كوارتز ذات عرض

ناتجة عن الانتقالات  (nm 362)نلاحظ ظيور عصابة عند  (24)الشكل
وجود أزواج إلكترونية حرة عمى نتروجين مجموعة الازوميثين   نتيجة       

 نتيجة لاحتواء المركب عمى       ناتجة عن الانتقالات  nm 282)وعند) 
 عمى التوالي. العطرية العائدة لمحمقةC=C) )و  (C=N)روابط ثنائية 

PDBTE Quantum Value cm
-1 

Experimental value cm
-1

 

C-Hst.  2972 2920 

C=Nst. 1706 1636 

 C=Cst   1590 1509 

C-N 1057 1033 

C-S-C 616 626 
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 :(PDBTE( لممرتبطة)UV-Vis)طيف  : (26) الشكل

 .كوانتياً وتجريبياً   PDBTE ابات الامتصاص لممرتبطةعصقيم  ( :17) الجدول
 
 
 

 
(، نقترح البنية اليندسية PDBTEاعتماداً عمى الدراسة الطيفية لممرتبطة المحضرة )
   :عمى الشكل الآتي

 
 (.PDBTEلممرتبطة )المقترحة البنية اليندسية  (:27الشكل )

PDBTE   Quantum Value 

nm 

Experimental value 

nm 

π-π
* 296 282 

n-π
*
 304 342 
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 [:M2(PDBTE)Cl4]توصيف المعقدات المعدنية ذات الصيغة العامة 

( و أملاح كموريدات المعادن اللامائية ذات PDBTEباستخدام المرتبطة المحضرة )
M= Ni(II),Cu(II),Zn(II)حيث  [MCl2]الصيغة العامة 

عمى ، تمّ الحصول  
(  عمى التوالي ، وفق MCl2: PDBTE( )2:1معقدات معدنية بنسبة      )

 التفاعل الآتي:

             
 
  [            ] 

  PDBTE : ع المرتبطةم  Ni(II) النيكلدراسة بنية معقد  

 : [Ni2(L)Cl4]  لممعقد( FT-IR) الحمراء تحت الأشعة افيةطيباستخدام م أولا:

 
 . [Ni2(L)Cl4] لممعقد  IR  : طيف(28) الشكل

القيمة  من ( C=N)الرابطة  نلاحظ انزياح عصابة امتصاص (FT-IRفي طيف )
(1636 cm-1)    1636/1631  )في المرتبطة إلى القيمةcm

في المعقد أي   (1-
النيكل  أيونمع  نتروجين في المرتبطة ذرة وىذا دليل عمى تساند، أنو لدينا عصابتين

، غير مشاركة في التساند ( C=N)الرابطة  متصاص، أما عصابة الثانية فيي لا
أما عصابة ،   النيكلأيون مع  النتروجين في المرتبطة ذرة وىذا دليل عمى تساند

626cm) القيمة انزاحت من  (C-S-C)الامتصاص التابعة  لمرابطة 
ة إلى القيم (1-

620cm
مما ،  المعدنمع شارك في التساند  الكبريتفي المعقد أي أن ذرة  ( (1-

 Ni سبق يمكن القول بأن تساند الأيون المعدني 
يتم  ( (PDBTE مع المرتبطة +2
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إثر انزياح العصابة العائدة لكل منيما  وذلك الكبريتو نتروجين ال اتذر  من خلال
 .نحو الأعداد الموجية الأقل مقارنة مع طيف المرتبطة الحرة

 :[Ni2(L)Cl4] مطيافية الأشعة المرئية و فوق البنفسجية لممعقددام باستخ ثانياً:

 
 .[Ni2(L)Cl4] لممعقد  (UV-Vis)  طيف :(29) الشكل

 [Ni2(L)Cl4] لممعقد  (UV-Vis)الورئٍة   –عٌذ تسجٍل طٍف الأشعة فوق البٌفسجٍة 
الات ناتجة عن الانتق (nm 371)نلاحظ قمتين  عائدتان لممرتبطة عند (29) الشكل 

 ناتجة عن الانتقالات nm 289)و عند) ،        

حيث تم انزياح الأطوال الموجية مقارنة عما ىو عميو في حالة المرتبطة         
 492)عند  جديدتين تينمع الأيون المعدني ، وظيرت قم وذلك نتيجة التساند

nm/835nm)  تعود لانتقالات(d-d). 
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  PDBTE : ع المرتبطةم  Cu(II)النحاس دراسة بنية معقد  

   [Cu2(L)Cl4]  لممعقد( FT-IR) الحمراء تحت الأشعةمطيافية باستخدام  أولا:

: 

 

 . [Cu2(L)Cl4]لممعقد  IR  طيف :(30) الشكل
 من ( C=N)الرابطة  لممعقد نلاحظ انزياح عصابة امتصاص (FT-IRفي طيف )

في   (1636/1633cm-1  )في المرتبطة إلى القيمة    (cm-1 1636)القيمة 
، حيث أن تساند النتروجين في المرتبطة مع أيون  المعقد أي أنو لدينا عصابتين

النحاس من خلال الزوج الالكتروني الحر يؤدي إلى اضعاف الرابطة  وتناقص 
لكربون والنتروجين الطاقة اللازمة لاىتزازىا وبالتالي انزياح امتصاص الرابطة بين ا

مع  نتروجين في المرتبطة ذرة وىذا دليل عمى تساندنحو الأعداد الموجية الأقل ، 
غير مشاركة  ( C=N)الرابطة  متصاص، أما عصابة الثانية فيي لاأيون النحاس 

 القيمة من (C-S-C)وانزياح عصابة الامتصاص التابعة  لمرابطة   في التساند،
(626cm

621cm ةإلى القيم   (1-
وىذا دليل عمى تساند ذرة في المعقد  ( (1-

مما سبق يمكن القول بأن تساند الأيون ،  المعدنأيون مع  الكبريتالنتروجين وذرة 
Cu المعدني 

  الكبريتوذرة ذرة نتروجين  يتم من خلال ( (PDBTE مع المرتبطة +2
الأقل مقارنة مع  إثر انزياح العصابة العائدة لكل منيما نحو الأعداد الموجية وذلك

 .طيف المرتبطة الحرة
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 :[Cu2(L)Cl4]مطيافية الأشعة المرئية و فوق البنفسجية لممعقدباستخدام  ثانياً:

 
 . [Cu2(L)Cl4]لممعقد  (UV-Vis)  طيف :(31) الشكل

 

  لممعقد  (UV-Vis)الورئٍة   –عٌذ تسجٍل طٍف الأشعة فوق البٌفسجٍة 
[Cu2(L)Cl4] ين  عائدتان لممرتبطة عند نلاحظ قمت(31) الشكل(373 nm)  ناتجة
       ناتجة عن الانتقالات  nm 290)و عند) ،        عن الانتقالات 

حيث تم انزياح الأطوال الموجية مقارنة عما ىو عميو في حالة المرتبطة وذلك نتيجة 
نتقالات تعود لا (nm 702)مع الأيون المعدني ، وظيرت قمة جديدة عند  التساند
(d-d). 
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  PDBTE : ع المرتبطةم  Zn(II) الزنكدراسة بنية معقد  

 : [Zn 2(L)Cl4]  لممعقد( FT-IR) الحمراء تحت الأشعةمطيافية باستخدام  أولا:

 
 .[Zn 2(L)Cl4]لممعقد  IR  طيف :(32) الشكل

 
 من ( C=N)الرابطة  لممعقد نلاحظ انزياح عصابة امتصاص (FT-IRفي طيف )

cm 1629  )في المرتبطة إلى القيمة    (cm-1 1636)القيمة 
، في المعقد   (1-

أما عصابة ،   الزنكأيون مع  نتروجين في المرتبطة ذرة وىذا دليل عمى تساند
cm 626) ) القيمة من (C-S-C)الامتصاص التابعة  لمرابطة 

 624ة إلى القيم1-
cm

مما سبق ،  المعدنمع اند لم تشارك في التس الكبريتفي المعقد أي أن ذرة  ( (1-
 Zn يمكن القول بأن تساند الأيون المعدني 

يتم من  ( (PDBTE مع المرتبطة  +2
إثر انزياح العصابة العائدة لكل منيما نحو الأعداد  نتروجين وذلك اتذر  خلال

 .الموجية الأقل مقارنة مع طيف المرتبطة 
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 :[Zn 2(L)Cl4]بنفسجية لممعقدمطيافية الأشعة المرئية و فوق الباستخدام  ثانياً:

 
 .[Zn 2(L)Cl4]لممعقد  (UV-Vis)  طيف :(33) الشكل

 

 Zn]  لممعقد  (UV-Vis)الورئٍة   –عٌذ تسجٍل طٍف الأشعة فوق البٌفسجٍة 

2(L)Cl4] نلاحظ قمتين  عائدتان لممرتبطة عند (33) الشكل(375 nm)  ناتجة عن
       ناتجة عن الانتقالات  nm 292)و عند) ،        الانتقالات 

حيث تم انزياح الأطوال الموجية مقارنة عما ىو عميو في حالة المرتبطة وذلك نتيجة 
 مع الأيون المعدني . التساند

ومعقداتيا مع   (PDBTE)الطيفية لممرتبطة  صائصالخ( مقارنة 18)الجدول  يبين
( مقارنة 19، والجدول )ءباستخدام الأشعة تحت الحمرا والزنكوالنحاس  النيكل

باستخدام الأشعة  ومعقداتيا المعدنية (PDBTE)لممرتبطة الخصائص الطيفية 
 .المرئية وفوق البنفسجية
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 النيكلومعقداتيا مع   (PDBTE) الطيفية لممرتبطة صائصالخ :(18)الجدول 
 .باستخدام الأشعة تحت الحمراء والزنكوالنحاس 

v(M-

S) 
v(M-N) 

v(C-S-

C) 
v(C-N) v(C=N) v(C-HSP

3
) Comp 

- - 626 1284 1636 2920/2851 L 

533 425 620 1272 1636/1631 2918/2851 [Ni2(L)Cl4] 

621 413 618 1280 1636/1633 3038/2950 [Cu2(L)Cl4] 

- 437 624 1274 1629 2912/2847 [Zn 2(L)Cl4] 

 

 ا المعدنيةومعقداتي (PDBTE) لممرتبطةالخصائص الطيفية (: 19الجدول )
 .باستخدام الأشعة المرئية وفوق البنفسجية

 

d→d n→* *→ Comp 

-------- 382 nm 262 nm L 

 

429/835 nm 

 

371 nm 289 nm [Ni2(L)Cl4] 

702 nm 373 nm 290 nm [Cu
2
(L)Cl

4
] 

------- 373 nm 292 nm [Zn 2(L)Cl4] 
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 دنيةعقدات المعور في الممالكشف عن محتوى الك: 
 :الآتيةور في المعقدات المعدنية المحضرة وفق الطريقة مالكشف عن محتوى الك تم
 يتانول، و يضافلممن المعقد المعدني المحضر مع كمية مناسبة من ا (0.01g)يحل  

مم مع التحريك ، ف AgNO3 نترات الفضة الممددة بالماء المقطر محمول منكمية 
المعقدات  بخر ت،  في الكرة الخارجيةمما يدل عمى عدم وجود الكمور تشكل راسب ي

ت من رازوت مع التسخين ثم يضاف عدة قطالأمن حمض  (ml 0.5 ) السابقة بإضافة
ى ميدل ع امم اتمعقدالوريد الفضة في متشكل راسب من كفنلاحظ ت الفضة، محمول نترا
 .يذه المعقداتة لميور في الكرة الداخموجود الك

 دات:في المعق تحديد المحتوى المعدني 
لقد تمت دراسة نسبة المعدن في المعقدات المعدنية من خلال طريقة الترميد حيث يتم 

 :أتيكما يC˚800 ترميد المعقد عند درجة عالية من الحرارة 
من حمض الآزوت المركز  1.5mlوأضيف إليو  الزنكمن معقد  g 0.016تم أخذ 

 الزنككل لدينا أوكسيد فيتشونصف ،  لمدة ساعةو  C˚800   ثم الترميد حتى الدرجة
ZnO  0.0037وكان وزنو g 

 
[Zn2(L)Cl4]             2 Zn             

       2x65.37g    678.56g              

X g                             100 g 
X=19.27% 

100     Zn%= 
            

        
 القيمة العممية   

100 = 18.58 %    Zn%= 
            

           
    

 
 .[Zn 2(L)Cl4]ىو معقد ثنائي النوى ويممك الصيغة  الزنكوىذا يؤكد أن معقد 
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 سبة المعدن في المعقداتن( : 20الجدول )
Metal ratio  

Comp (Found)% Calculated% 

16.69 17.65 [Ni2(L)Cl4] 

17.97 18.83 [Cu2(L)Cl4] 

18.58 19.27 [Zn 2(L)Cl4] 

 
10) كما تم قياس الناقمية الكيربائية عند التركيز

-3
M)  لاكيرليتي،  جميعياحيث تبين بأن

 (.21كما يبين الجدول)
 

 
 قيم الناقمية الكيربائية لممعقدات( : 21الجدول )

electrical 

conductivity 

(µs) 

 

Comp 

0 L 

25 [Ni2(L)Cl4] 

27 [Cu2(L)Cl4] 

42 [Zn 2(L)Cl4] 

 
نتيجة لما سبق واعتماداً عمى الدراسة الطيفية لممعقدات المحضرة ، نقترح الصيغة 

  =M)حيث  [M2(PDBTE)Cl4]الجزيئية العامة ليذه المعقدات عمى الشكل الآتي 

Ni(II),Cu(II),Zn (II) )
وجميعيا مستقرة وثابتة في اليواء الجوي وعددىا التساندي  

 .(34)الشكل يميائية المنشورة المقترحة الصيغة الك( ، وىذا يتوافق مع (4
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 الصيغة الكيميائية المنشورة المقترحة لممعقدات المحضرة. (:34الشكل )
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 النتائج: -5
 .كوانتياً  (PDBTE)درس تفاعل تشكل المرتبطة  .1

الأشتتتعة المرئيتتتة وفتتتوق البنفستتتجية و  (IR)الأشتتتعة تحتتتت الحمتتتراءحُستتتبت أطيتتتاف  .2
(UV-Vis) .ًكوانتيا 

 يتتوفينت-2مركتتب  متتع  بنتتزن دي ألدىيتتد4,1-لمشتتتق طتتة جديتتدة مرتباصتطنعت  .3
الأشتتعة المرئيتتة و  (IR)الأشتتعة تحتتت الحمتتراءأطيتتاف  وستتجمت  الدىيتتدستتي كربوك

حيتتث أظيتترت  وتتتم مقارنتيتا متتع الأطيتتاف الكوانتيتة (UV-Vis)وفتوق البنفستتجية 
 .النتائج توافق بين الطريقتين التجريبية والكوانتية

 .والزنكالنحاس  النيكل و مع كل من أيونات ياتم اصطناع معقدات .4

 .ةرليتييغير ك المعقداتمعقدات أن مربائية ليية الكمرت الناقيأظ .5

 (IR)تحتتت الحمتتراء  شتتعة متتالأل مطيافيتتة الاالمعقتتدات المحضتترة متتن ختت رستتتدُ  .6
رت نتتتتتتائج يتتتتتأظو  (UV-VIS)فتتتتتوق البنفستتتتتجية  المرئيتتتتتة و شتتتتتعةومطيافيتتتتتة الأ
 معقدات المحضرة .ملمقترحة لمع الصيو ا الدراسة توافقاً 
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