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ترددات اهتزاز و شدد امتصاص طیف الاشعة تحت الحمراء لجزیئة حسابات
(Chiral)سایكلاسین [6]

رحاب ماجد كبة
كلیة العلوم-جامعة بغداد

١٤/٢/٢٠١١تاریخ القبول:   ١٧/١٠/٢٠١٠تاریخ الاستلام:  

الخلاصة. 
سایكلاسین [6]الاشعة تحت الحمراء، لجمیع الاحداثیات الداخلیة لجزیئة طیف صاص امتةتم حساب ترددات الاهتزاز وشد

وفق نظریة دوال الكثافة ) ومناقشتها تماثلیا و تأصریا (3N–6و بعددها ،(D3d)ذات الشكل التماثلي الحلزونیة ) Chiral(نوع 
(DFT) وباسلوب(B3LYP) وعناصر قاعدة(311-6G).

أعلى من C-Hللاواصرنة نتائج الحسابات، وجد بأن ترددات الاهتزاز للانماط المتماثلة لحركات المط التآصریةوعند مقار 
أعلى من (CC)و (CH)تكون ترددات الاهتزاز المتماثلة للحركات الانثنائیة و، C-Cالعكس لاواصرتلك غیر المتماثلة و

:قات بالاتيویمكن تلخیص هذه العلاالمتماثلة. غیر نظائرها 
sym.CH str. > asym. CH str.   ، sym CC str.  < asym. CC str. ،  C=C str. (circum.) >  C--

C str. (axial.)  >  C-C str. (circum.)
وان:

sym. δCH > asym. δCH   ، sym. CH < asym. CH ، δCH (rocking) > δCH (scissoring)

CH (twisting) > CH (wagging)
فهي (C-Cc)، اما الجزیئةفي عموديعلى طول المحور الههي اطوال اواصر كاربون كاربون المتجه(C-Caxial)حیث 

كما تم و بدقة تعیین جمیع ألانماط الاهتزازیة العائدة للحركات. الجزیئةعلى طول محیط هكاربون المتجه-اطوال اواصر كاربون
أیضا .التشوهات الحاصلة من جراء الاهتزازالانبعاجیة و التنفسیة والانحنائیة باتجاه وعكس اتجاه عقرب الساعة، والتي تعود الیها

.ة الالكترونیة على ذرات هذه الجزیئةشحنتم حساب و دراسة توزیع ال

(Chiral)سایكلاسین [6]،كلمات مفتاحیھ  : ترددات اھتزاز ، شدد امتصاص ، طیف الاشعة تحت الحمراء 

لمقدمة   ا
تتكون أنابیب النانوكاربون أحادیة الطبقة المفردة 

(Single Wall Carbon Nanotube) من حلقات
و، البنزین السداسیة متصلة مع بعضها البعض بشكل طوق

تكون طریقة ترتب الحلقات السداسیة تبعا للمحورالسیني 
. [5-1]للانبوب

(CNTs)انابیب النانوكاربونتم تحضیروقد 

قطب الكرافیت التفریغ الكهربائي لطریقةمنها ق مختلفةائطر ب
بوجود عوامل مساعدة مثل،تحت ضغط من غاز الهلیومو

Fe)وٲCoوٲ(Ni.[6,1] التحلل الحراري طریقةو
.Co) [7]وٲ(Niللهیدروكاربون بوجود عامل مساعد مثل

التحلل طریقة. و [8]مال اللیزرالكرافیت باستعتبخرطریقةو 

Moltten)حيملنصهرالالكترولیتي لقطب الكرافیت في م

salt)[9, 10].
وتمت دراسة الخواص الالكترونیة لهذه الأنابیب 

المادة،نظریا بطرائق تتعلق بمیكانیك الكم وعلى وفق فیزیاء
وكذلك درس العالم[11].والمیكانیك الستاتیكي

(Hamada)لأنابیب ته الخواص الالكترونیةومجموع
النانوكاربون نظریا، وبین اعتماد صفاتها بصورة رئیسة على 

والى مجموعة (Chirality)والكیرالیة (Radius)الأقطار
.(Point group) [12]النقطة

علاقة القوة المثالیة لأنابیب وتمت أیضا دراسة
) C-C(، وبأطوال أواصر (d)النانوكاربون بقطر الأنبوب



في أنابیب النانوكاربون طول المحور العموديالمتجهة على 
) C-C(، وكذلك أطوال أواصر (C-Caxial)أحادیة الطبقة

على طول محیط انبوب النانوكاربون أحادي الطبقةالمتجه
(C- Cc)[13])1-(شكل.

أما في ما یتعلق بحسابات و دراسة ترددات 
یجب فهم طبیعة أنماط الاهتزاز في أنابیب النانوكاربون،

الحركات الاهتزازیة في هذه الأنابیب، ودراسة تأثیرها في تشوه 
التوصیل شكل الأنبوب وعلاقة هذا التشوه المباشرة مع قابلیة

یؤديتشوه شكل الأنبوبجد انوحیث ،الحراري والالكتروني
الى التغیر في الخاصیة الالكترونیة والمیكانیكیة لأنبوب

وقد وجد تجریبآً أن هناك ثلاثة [14].)2-شكل(،نالنانوكاربو 
أنماط أساسیة من ترددات الاهتزاز لأنابیب النانوكاربون 
أحادیة الطبقة التي لها التأثیر المباشر في خواصها 

)،breathingالتوصیلیة، هي: أنماط الاهتزاز التنفسیة (
& clock(مع وعكس عقرب الساعةالجزیئة وأنماط انحناء 

anticlockwise (وأنماط الانبعاج)puckering ،(
]15.[

وأثبتت هذه الدراسات أن ترددات الأنماط 
الاهتزازیة الفعالة في طیف الأشعة تحت الحمراء تعتمد على

، ونوع الأنبوب، وطول الأنبوب، مع الكیلرالبةالأقطار و 
]. وتعد 16الأخذ بعین الاعتبار التماثل لأنابیب النانوكاربون [

ع لطیف امتصاص الأشعة بالدراسات بصمات أصهذه 
تحت الحمراء، والهدف منها تفسیر وفهم الصفات الممیزة 

استقرارها، و توصیلها الكهربائي كلأنابیب النانو كاربون 
]. 17وامكانیة الاستفادة منها في التطبیقات الصناعیة [العالي

كما تمت دراسة تأثیر التشوهات والعیوب في 
زازیة وفي الخواص الالكترونیة لأنابیب الحركة الاهت

بنجاح في بحوث معهد ماكس (CNTs)[18]النانوكاربون
بلاك للحالة الصلبة لحساب الأنماط الاهتزازیة لهذه الأنابیب 
النانویة، وذلك باستخدام تقنیة المسح المیكروسكوبي الأنبوبي 

وبینت الدراسة أنكلفن.6Kالذي یعمل في درجة حرارة
وهات الحاصلة من جراء الاهتزاز عند بعض أنماط  التش

الحركة الاهتزازیة قد تزید قوة التشوه في الذرات المجاورة،
للأنبوب وقدرته قابلیة التوصیل الحراريوتقلل بدورها من

.[19,20]لسریان الحرارة
و لا یوجد في الأدبیات مایشیر إلى التصنیف التماثلي 

لأمثال هذه 3N-6هتزاز و بعدد والتكافؤي التام لترددات الا
المتشاكلة (Chiral)بون نوع نابیب النانوكار لأأویئة زالج

رغم كل ماورد عن أهمیة دراسة الحركات الاهتزازیة ، منها
، لذا قمنا بهذه الدراسة و هذه الانابیبطبیعتها في وتصنیفهاو 

تعد حساباتنا تنبؤیة تامة

النتائج والمناقشة:.
الحلزوني، )Chiral(كلاسین نوع سای[6]جزیئة 

الحلقیة السداسیة ااتجزیئارتباط الشكلها حلقي تتكون من 
على تم حساب الشكل الهندسي التوازني .بشكل مائل حلزوني

(DFT)لنظریة دوال الكثافة وفق طریقة الحساب

[23]وعناصر قاعدة [22](B3LYP)وباسلوب [21]

(6-311G)التماثلي (ل، وقد وجد امتلاكها للشكD3d(
وتبعا لهذا التماثل، ). 3-، (شكل[24]وفقا لنظریة المجموعة 

تم حساب حرارة التكوین والاحداثیات الهندسیة الداخلیة 
، مع 4)-(شكلللمقطع المتكرر فیها(اطوال و زوایا التاصر) 

،بعض الخواص الفیزیائیة عند الشكل الهندسي المتوازن
. )1-(جدول 

أقصر الاواصر تعود الى ویلاحظ فیه أن 
الثنائیة وبالتالي C6-C11)الاواصر المحیطیة كالاصرة (

فانها أقوى الاواصر وثوابت القوى لتردداتها هي الاكبر، تلیها 
C3-C6)أطوال ألاواصر المحوریة كالاصرة المنفردة  (

، ثم C1-C2)وألاواصر المحوریة المقترنة كالاصرة (
) المنفردة C7-C12الاصرة (الاواصر المحیطیة الداخلیة ك

هي أطول ألاواصر وأضعفها وثوابت القوى لتردداتها هي 
الاقل وینسجم هذا مع قیم ترددات اهتزاز المط لهذه الاواصر 

2).و العلاقات بینها جدول (

تصنیف ترددات الاهتزاز 
، Chiralسایكلاسین نوع [6]تمتلك جزیئة 

ساسیة ) نمطاً اهتزازیاً من الترددات الا210(
Fundamental vibration 3)–(6وبعددN وتم .

مع استخراج .Γtotاستخراج العدد الكلي للاصناف التماثلیة
نمطا 216للاختزال وتساويالاصناف التماثلیة غیر القابلة

اهتزازیا.
Гtot.=3N = 3 × 72 = 216= 18A1g

+ 6Eg + 18A2u + 36Eu + 17A2g + 18A1u+
A2g

)، zRه الانماط دورانیة [(هنالك ثلاث من هذ
)xR،yR ([Eg)] وثلاث اخرى انتقالیةzT(A2u ،
)xT،yT(Eu یصبح عدد درجات الحریة الاهتزازیة ،[Γvib

):210مساویاً الى (
Гvib .= Гtot. - (Γrot + Γtra) = 3N–6

Гvib . = 216- 6 =210 =18A1g +
35Eg + 17A2u + 35Eu  + 17A2g + 18A1u

تم تحدید عدد [17]القیم الذاتیة ومن جدول
الانماط  الاهتزازیة الفعالة في طیف الاشعة تحت الحمراء 

)، 17A2u + 35Euنمطا اهتزازیا (87فقط وعددها 
وتحدید عدد الانماط الاهتزازیة الفعالة في طیف رامان فقط، 



35Eg(depolarized)نمطا اهتزازیا 88وعددها 

نماط غیر الفعالة في كلا . أما الا18A1g(polarizad)و
. 17A2g + 18A1u)نمطا اهتزازیا (35الطیفین فعددها 

على النحو الاتي:جمیع هذه الانماط و تم تصنیف وقد 
CHترددات مط الاصرة

(CH stretching vibrations)
) C-H(نمطاً اهتزازیاً  بعدد اواصر24وعددها 

دروجین لاواصر وتتمركز متجهات الازاحة لها عند ذرات الهی
)CH( ، وتتراوح القیم العددیة لتردداتها الناتجة من الحساب

، )2-(جدول ، وبالتدقیق في1-) سم3057-3032بین (
كم/ مول وتعود 38.908أن أعلى شدة یلاحظ 

. كما ویمكن 1-سم3055عند التردد194(A2u)للنمط
ملاحظة العلاقة الاتیة:

sym (CH str.) (3057 cm-1)  >
(A1g)

asym (CH str.) (3054 cm-1)
(Eg)

الحلقیة                                 C-Cترددات مط اصرة -
Ring CC stretching vibrations(CCstr.)

وتتراوح القیم العددیة  لتردداتها الناتجة من 
وبالتدقبق في ،1-) سم1638-1342بین (سابحال

كم/ مول 9.122أن أعلى شدة )  یمكن ملاحظة 2-(جدول
كما و 1-سم614عند التردد117(Eu)وتعود للنمط

الاتیة:اتالعلاقویمكن ملاحظة 
sym (C=C str.) (1637 cm-1)   <

3 (A1g)
asym  (C=C str.)  (1642 cm-1)

45(Eg)
(circum.)

(C--C str.) (1602 cm-1)   <
4 (A1g)

asym(C-Cstr.) (1642 cm-1)
21(A1u)                  (axial)

عامة:و بصورة
 (C-C str.) (circum.)  <
 (C--C str.) (axial.)     <
 (C=C str.) (circum.)

Ringالحلقیة CCCترددات مط اواصر 
CCC stretching vibrations (CCC str.)

لاتتمركز متجهات ازاحات المط  فیها عند ذرات 
لاتتمركز متجهات ازاحات المط  فیها عند ذرات 

ا المحسوبة بین و تتراوح قیم تردداته،كاربون اواصر محددة
) یمكن 2-وبالتدقبق في  (جدول.1-سم) 1454- 1358(

كم/ مول وتعود 40.909أن أعلى شدةملاحظة
. كما و ویمكن 1-سم1537عند التردد119(Eu)للنمط

الاتیة:قةالعلاملاحظة 
sym. (CCC str.) (1454 cm-1)  >

5 (A1g)
asym. (CCC str.) (1409 cm-1)

198 (A2u)
CHترددات انحناء الاصرة-

The CH bending vibrations (δCH)
) 1484- 1164تتراوح قیم تردداتها المحسوبة بین (

) یمكن ملاحظة أن أعلى 2-وبالتدقبق في (جدول.1-سم
عند 199(A2u)كم/ مول وتعود للنمط37.368شدة 
.1-سم1346التردد

وبصورة عامة یمكن ملاحظة العلاقات الاتیة: 
sym.  δ(--CH) (rock.)  >

sym. δ(--CH) (sciss.)
sym.  δ(--CH) (sciss.)  >
sym.  δ(=CH) (sciss.)
asym. δ(=CH) (rock.)  >
asym. δ(=CH) (sciss.)

الحلقیة   CCCأواصرترددات انحناء-

Ring bending vibrations (δCCC)

المحسوبة بین (قیم تردداتهاتتراوحو  351-833-

-) سم .1 -وبالتدقبق في (جدول ) یمكن ملاحظة أن أعلى 2
كم/مول وتعود للنمط 11.095شدة  200(A2u) عند
التردد  1221 -سم . كما ویمكن ملاحظة العلاقة الاتیة:1

sym (δCCC) (1102 cm-1)   >
asym (δCCC) (833 cm-1)

γCHترددات انحناء الاصرة 
γCH bending vibrations

٦٨٢تتراوح قیم تردداتها المحسوبة بین ( 997- (
-سم 1. -و بالتدقیق في  (جدول )  یمكن ملاحظة أن أعلى 2

كم/ مول وتعود للنمط195.524شدة  144(Eu) عند 
التردد 928 -سم 1 لعلاقات الاتیة:. كما ویمكن ملاحظة ا

asym. (=CH) (twist.)  circum.  >
asym. (--CH) (twist.)    (axial.)
sym. (=CH) (wag.)     circum.  <
asym. (--CH) (twist.)  (axial.)
sym. (=CH) (wag.)     circum.  <
sym. (--CH) (wag.)      (axial.)

(γCCC)ترددات الانحناء الحلقیة-
(45-765)وتتراوح قیم تردداتها المحسوبة بین 

-سم للانماط الفعالة في طیف الاشعة تحت الحمراء. و 1
-بالتدقیق في (جدول ) یمكن ملاحظة أن أعلى شدة 2

كم/ مول وتعود للنمط 5.532 207(A2u) عند التردد
629 -سم . ویمكن ملاحظة العلاقة الاتیة:1

 sym. (CCC) (616 cm-1)  <
(A1g)

 asym. (CCC) (765 cm-1)



(A1u)
: الحركة الانحنائیة في مستوى سطح الجزیئة

(عند مستوى الطوق الحلقي).
: In- plane of the molecule.

ئة : الحركة الانحنائیة خارج مستوى سطح الجزی
الحلقي) (خارج مستوى الطوق

: Out of plane of the molecule.

وقد جاءت قیم الترددات المحسوبة قریبة من قیم 
ودون التصنیف التام بعدد (نظریاً المحسوبة البعض منها 

3N-6) () على وفق طریقةDFT( لانابیب النانو التي وحدة
] . 16بنائها أمثال هذه الجزیئة [
امتصاص ترددات وشدد (2)ل ویوضح جدو 

متضمنة الاصناف الفعالة 3N-6الاشعة تحت الحمراء بعدد 
≠)في طیف الاشعة تحت الحمراء (شدة الامتصاص لها

، والاصناف غیر الفعالة في طیف الاشعة تحت (شدة (0.0
)، مع التصنیف التكافؤي و (0.0 =)الامتصاص لها 

ق هیرزبرك لتسلسل التماثلي لها وفق نظریة المجموعة، و وف
.[25]الانماط التماثلیة 

، الاشكال البیانیة الواصفة -5)شكل (و یبین 
سایكلاسین[6]لبعض أنماط الحركة الاهتزازیة لجزیئة  نوع 
Chiral كما تم حسابها على وفق طریقة الحساب ،DFT و
. Gaussian 03باستخدام برنامج 

ة مع وعند مقارنة ترددات الاهتزاز لهذه الجزیئ
الترددات المناظرة لها في جزیئة الفینانثرین الاروماتیة 

والتي تم حسابها (C2v)ذات التماثل Planarالمسطحة 
DFT)بنفس طریقة واسلوب وعناصر قاعدة الحساب 

(B3LYP/ 6-311G)یلاحظ أن قیم ،3)-، (جدول
ترددات الاهتزاز لجزیئة السایكلاسین أوطأ من الترددات 

في جزیئة الفینانثرین، یشیر هذا الى أن ثوابت المقابلة لها 
أقل والى أن الاواصر العائدة لها الجزیئةالقوى لترددات هذه 

اضعف مما هي علیه في جزیئة الفینانثرین والى كون جزیئة 
السایكلاسین اقل استقرارا، تؤكده حرارة التكوین المحسوبة 

ر التي هي أكبر بكثی(ΔHf = 304.821 kcal/mol)لها
= ΔHf)لجزیئة الفینانثرین حرارة التكوین المحسوبةمن 

54.864 kcal/mol) وفق نفس طریقة الحساب، و یعزى
ذلك الى الشد الحلقي المتسبب عند لف الحلقات الاروماتیة 

. وأخیرا السایكلاسینبغرض تكوین الطوق الحلقي لجزیئة
جزینة تمت دراسة توزیع الشحنة الالكترونیة على ذرات هذه ال

حیث وجد تمركزها بصورة رئیسة عند ذرات الكاربون 
(ذات الشحنات السالبة) و عند ذرات C-Ccالمحیطیة 

، في حین تتضائل عند بة)الموجشحنات ال(ذات الهایدروجین 
ذرات الكاربون البعیدة عن الحواف الخارجیة للجزیئة. ویتضح 

على حیث یلاحظ ان الشحنة الالكترونیة(6)هذا في الشكل 
اكبر لجزیئة السایكلاسینالحافة الخارجیةذرات كاربون 

عند ذرتي 0.166-)والتي وجدت مساویة الى (سالبیة

، وهذه اكبر سالبیة من كاربون الاصرة المزدوجة المحیطیة
الحافة الى الداخلیة الشحنات على ذرات الكاربون عند 

یها تل)، - 0.147(والمرتبطة بالاواصر المقترنة المحوریة 
، ثم )- 0.025(ذرات الكاربون بین ذرتي الكابون الطرفیة 

وتتوافق هذه .)- 0.012(المحیطیةذرات الكاربون الداخلیة 
فالاقصر هي التي )1-(جدولالنتائج مع أطوال الاواصر 

تتمركز عندها الشحنة الالكترونیة بدرجة أكبر وهي التي 
وافق هذه تت، وكذلك  )2-(جدولترددات الاهتزاز لها أكبر

مع مااشیر الیه في الادبیات حول طبیعة توزیع النتائج
، من [29-27]الشحنة الالكترونیة في أنابیب  النانوكاربون 

أن الشحنات الالكترونیة تنتقل میكانیكیاً في انابیب 
ومع النانوكاربون بین الاغلفة الخارجیة من انبوب الى الاخر،

حساب توزیع الشحنة النتائج التي تم الحصول علیها عند 
و(Zig zagبأنواع اخرىالالكترونیة لجزیئات سایكلاسین 

(Armchair باستخدام حسابات میكانیك الكم شبه التجریبیة
(MINDO/3)و(PM3)]30 .[

المصادر
1- a- Iijima S. (1991). Helical microtubules

of graphitic carbon. Nature 354, 56–58. b-
Iijima S, Ichlhashi T. (1993). Single-shell
carbon nanotubes of 1-nm diameter.
Nature ; 363: 603–5.

2- Carroll, D. L. et al. (1997). Electronic
structure and localized states at carbon
nanotube tips. Phys. Rev. Lett. ; 78: 2811–
2814.

3- Iijima S, Brabec C, Maiti A, Bernholc J.
(1996) Structural flexibility of carbon
nanotubes. J. Chem. Phys.; 104(5): 2089–
92.: O. Hofmann, G. Voirin, P.
Niedermann and A. Manz, (2002). Anal.
Chem. 74, 5243.

4- Saito, R., Fujita, M., Dresselhaus, G. and
Dresselhaus, M. S. (1992). Electronic
structure of chiral graphene tubules. Appl.
Phys. Lett.; 60: 2204–2206.

5- Erik T. Thostenson, C.L., Tsu-Wei Chou,.
(2005). Nanocomposites in context.
Composites. Science and Technology.; 65:
491-516.

6- E. Flahaut, A. Govindaraj, A. Peigney, C.
Laurent, C.N. Rao, (1999). Synthesis of
single-walled carbon nanotubes using
binary (Fe, Co, Ni) alloy nanoparticles



prepared in situ by the reduction of oxide
solid solutions, Chem. Phys. Lett. ;300 :
236–242.

7- Ge M, Sattler K. (1994). Bundles of
carbon nanotubes generated by vapor-
phase growth. Applied Physics Letters; 64
(6): 710–1.

8- J. Kong, H. Soh, A. Cassell, C.F. Quate,
H. Dai, (1998). Synthesis of individual
single-walled carbon nanotubes on
paterned silicon wafers, Nature.; 395: 878.

9- J. Jiao, S. Seraphin, X.K. Wang  and J.C.
Withers, J. Appl. Phys. 80, 103, (1996).

10- W.K. Hsu, M. Terrones,  J.P. Hare, H.
Terrones, H.W. Kroto and D.R.M. Walton
Chem. Phys. Lett. 262, 161, (1996).

11- N. Anderson, A. Hartschuh, S. Cronin and
L. Novotny, J. Am. Chem. Soc. 127,
2533-2537, (2005).

12- Hamada, N., Sawada, S. and Oshiyama,
(1992). A. New one-dimensional
conductors:  graphitic microtubules. Phys.
Rev. Lett. ;68 :1579-1581.

13- Imtani A.N. and Jinal V.K. (2006). Bond
Lengths of Single-Walled Carbon
Nanotubes. Department of Physics, Panjab
University, Changdigrah-160014, India;1-
11.

14- a- A. Rochefort, P. Avouris, J. Phys.
Chem. A 104, 9807–9811, (2000); L.
Chico, L.X. Benedict, S.G. Louie, M.L.
Cohen, Phys. Rev. B 54, 2600–2606
(1996); P.E. Pehrsson, W. Zhao, J. W.
Baldwin, C. H. Song, J. Liu, S. Kooi and
B. Zheng, J. Phys. Chem. B 107, 5690–
5695 (2003).

15- A.B. Dalton, J.N. Coleman, B. McCarthy,
P.M. Ajayan, S. Lefrant, P. Bernier, W.
Blau and H.J. Byme, J. Phys. Chem. B.
104, 1012, (2000).

16- K.A. Ramani and H. Chadl, (2006).
Infrared spectroscopy of SWCNTs. J.
phys.chem. ;B.110(25) :12388-12393.

17- Ruoff RS, Lorents DC. (1995).
Mechanical and thermal-properties of
carbon nanotubes. Carbon; 33(7): 925–30.

18- Vitali L., Bughard M., Schneider M.A.,
LeiLiu Y.Wu., Jayanthi C. and Kem K.
(2004). Photon Spectromicroscopy of
Carbon Nanostructures with Atomic
Resolution. Phys. Rev. Lett.; 93:136103.

19- U. Kuhlman, H.  Jantoljak, N. Pfander, P.
Bernier, C. Journet and C. Thomsen, Olk,

C. H. & Heremans, J. P. (1994). Scanning
tunneling spectroscopy of carbon
nanotubes. J. Mater. Res.  9, 259–262.

20- Science direct-surface science Reports;
(2005). Electronic and Vibrational
properties of chemically modified
(SWCNTs), Article Tool book, Max-
plank-Institutfuer, Germany, vol. 58,
Issues 4, p. 1-5, August.

21- W. Kohn, and L. J. Sham, (1964). Phys.
Rev., 140, A1133-A1138 (1965), P.
Hohenberg, and W. Kohn, Phys. Rev.,
136, B864-B871.

22- R. G. Parr and W. Yang, (1989). Density-
Functional Theory of Atoms and
Molecules. Oxford, New  York, p. 53.

23- 311G, See G03, User”s Manual, Gaussian,
Inc. Pittsburgh, PA, 2003.

24- G. Davidson, (1990). Introduction to
group theory for Chemists, Applied
Science Publishers Ltd. London, Elsevier
Publishing Comp. Ltd.

25- G. Herzberg, (1971). Molecular Spectra
and Molecular Structure, Infrared and
Raman spectra of Polyatomic Molecules,
Van Nostrand Co, New York.

26- Lewars E. (2003) COMPUTATIONAL
CHEMISTRY "Introduction to the Theory
and Applications of Molecular and
Quantum Mechanics".,Chemistry
Department, Trent University,
Peterborough, Ontario, Canada.

27- Krcmar M., Saslow W.M. and Zangwill
A., (2003). Electrostatic of Conducting
Nanocylinder, J. Appl. phys.; 93 :3495-
3500.

28- Odom T.W., Huang J., Kim P. and Lieber
C.M. (2000). Structure and electronic
properties of CNT. J. Phy. Chem. ;104:
2794-2809.

29- Zhang, Z. and Lieber, C. M. (1993).
Nanotube structure and electronic
properties probed by STM. Appl.
Phys.Lett. ;62 :2972–2974.

30- H. N. Al-Ani, “Theoretical study of
vibration modes for Cyclacene and
Collarene molecules (Construction units
of carbon nanotubes)”, M.Sc. Thesis,
College of Science, University of
Baghdad., (2009).



[6]لجزیئةالشكل الھندسي الفراغيChiral،(b)نوعانبوب نانوكاربون احادي الطبقة-1) : (a)(شكل
C-Cc)و اواصر (للجزیئةعموديالمحور اله المتجھھ باتجا(C-Ca)اواصر تتوضح فیھ،Chiralسایكلاسین نوع

. الجزیئةعلى طول محیط المتجھھ

صلة في أنابیب النانوكاربون بسبب الحركات الاھتزازیة .التشوھات الحا:)2-(شكل

.Chiral)(سایكلاسین نوع [6]جزیئة الشكل الھندسي التوازني ل):3-(شكل



سایكلاسین [6]لجزیئة )D3dالشكل الھندسي الفراغي (): مقطع الاواصر والزوایا المتكررة على وفق تماثل4-شكل(
.DFTحسابھ على وفق طریقة الحساب كما تم )Chiral(نوع 

یوضح ، Chiralنوع سایكلاسین[6]: الاشكال البیانیة الواصفة لبعض أنماط الحركة الاھتزازیة لجزیئة -5)شكل(
تموضع الحركة الاهتزازیة عند الترددات المقابلة لها.

asym.(--CH) str.
(ν1, A1g, 3057)

asym. ring(C--C str.
(ν22, A1u, 1562)

asym (=CH) (wag.)
(ν150, Eu, 805)

sym.(C--C) (puck.)
(ν101, Eg, ٢٤٢)

sym. δ(=CH) (sciss.)
(ν8, A1g, ١224)

sym.ring (C=C) str
(ν3, A1g, ١637)



، مع بعض الصفات الحلزونیةChiralسایكلاسین نوع [6]وزوایا التآصر لجزیئة ): ابعاد 1-(جدول
الفیزیاویة.

Bond length (Å)
and

Bond angles (deg.)

(DFT) B3LYP/
6-311G

C1C2* 1.404
C1C3** 1.403
C7C12** 1.472
C2C5* 1.434
C3C6* 1.449
C5C9 1.403
C6C11** 1.356
C1H15 1.082
C6H16 1.083
< C2C1C3 121.269
< C2C1H15 120.073
< C1C2C5 117.012
< C1C2C4 122.559
< C1C3C6 120.540
< C1C3C7 119.412
< C2C5C10 118.785
< C3C6C11 120.186
< C3C6H16 118.637
< C3C7C9 117.012
< C3C7C12 117.905
< C6C11C14 120.186
< C6C11H19 120.817
Molecular  formula C48H24

m. wt.  (gm/mol) 600.718
ΔHf (kcal/mol) 304.821
ΔHf (kJ /mol) 1275.226
Point group D3d

Length (Å) 5.545
Diameter (Å) 8.757
HOMO (eV) -7.916
LUMO  (eV) -1.326
Dipole moment (Debye) 0.000

*:  axial bond.  , **: Circumference bond.



.Chiralسایكلاسین نوع [6]لجزیئة ترددات الاھتزاز و شدة امتصاص الاشعة تحت الحمراء ):2جدول (

Symmetry & description

DFT

B3LYP/ 6-311G

Freq. cm- 1

Intensity

km/mol

A1g

1 CH str. 3057 0.000

2 CH str. 3052 0.000

3 ring (C=C) str. 1637 0.000

4 ring (C--C) str. 1602 0.000

5 ring (CCC) str. 1454 0.000

6 δ(--CH) (rock.) 1321 0.000

7 δ (--CH) (sciss.) 1312 0.000

8 δ(=CH) (sciss.) 1224 0.000

9 δring (δCCC) + δ(=CH) (sciss.) 1102 0.000

10 (--CH) (wag.) 933 0.000

11 (=CH) (wag.) 803 0.000

12 δring (δC--C--C) (puck.) 756 0.000

13 ring (CCC) (breath.) + CH (wag.) 616 0.000

14 ring (CCC) (puckering) 554 0.000

15 ring (C--C--C) (breath.) 460 0.000

16 ring (CCC) (breath.) 383 0.000

17 ring (CCC) (breath.) 258 0.000

18 ring (C-C=C-C) (breath.) 120 0.000
A1u
19 (--CH) str. 3042 0.000

20 (=CH) str. 3032 0.000

21 ring (C--C) str. 1642 0.000

22 ring (C--C str.) 1562 0.000

23 ring (C-C str. )+ δ(=CH) 1463 0.000

24 δCH + ring (C-C str. )(axial) 1321 0.000

25 δ(=CH) + ring (C--C-C) str. 1244 0.000

26 (=CH) (twist.) 997 0.000

27 (--CH) (twist.) 940 0.000

28 (--CH) (twist.) 890 0.000

29 δring (δCCC) (clock & anticlockwise) 833 0.000

30 ring (CCC) ) (puckering) 765 0.000

31 δring (δC--C--C) (elongation) 664 0.000

32 ring (CCC) ) (puckering) 566 0.000

33 ring (CCC) ) (puckering) 507 0.000

34 δring (δCCC) 399 0.000

35 ring (CCC) ) (puckering) 378 0.000

36 ring (CCC) ) (puckering) 123 0.000
Eg

37 CH str. 3054 0.000



38 CH str. 3054 0.000

39 CH str. 3053 0.000

40 CH str. 3053 0.000

41 (--CH) str. 3041 0.000

42 (--CH) str. 3041 0.000

43 (=CH) str. 3032 0.000

44 (=CH) str. 3032 0.000

45 ring (C=C) str. 1642 0.000

46 ring (C=C) str. 1642 0.000

47 ring (C--C) str. + (C=C) str. 1633 0.000

48 ring (C--C) str. + (C=C) str. 1633 0.000

49 ring (C--C) str. (axial) 1552 0.000

50 ring (C--C) str. (axial) 1552 0.000

51 ring (CCC) str. + δ(=CH) (rock.) 1484 0.000

52 ring (CCC) str. + δ(=CH) (rock.) 1484 0.000

53 ring (CCC) str. + δ(--CH) (rock.) 1465 0.000

54 ring (CCC) str. + δ(--CH) (rock.) 1465 0.000

55 ring (CCC) str. + δ(=CH) (rock.) 1389 0.000

56 ring (CCC) str. + δ(=CH) (rock.) 1389 0.000

57 δ(=CH)(sciss.)+δ(--CH)(rock.)+ (CCC) str. 1355 0.000

58 δ(=CH)(sciss.)+ δ(--CH)(rock.)+(CCC) str. 1355 0.000

59 δ(--CH) (rock.) 1321 0.000

60 δ(--CH) (rock.) 1321 0.000

61 δCH (rock.) + δring (δCCC) 1256 0.000

62 δCH (rock.) + δring (δCCC) 1256 0.000

63 δ(=CH) (sciss.) + δring (δCCC) 1228 0.000

64 δ(=CH) (sciss.) + δring (δCCC) 1228 0.000

65 δCH (sciss.) + δring (δCCC) 1208 0.000

66 δCH (sciss.) + δring (δCCC) 1208 0.000

67 δ(=CH) (sciss.) 1164 0.000

68 δ(=CH) (sciss.) 1164 0.000

69 (=CH) (twist.) 997 0.000

70 (=CH) (twist.) 997 0.000

71 (--CH) + (=CH) + (C=C) 947 0.000

72 (--CH) + (=CH) + (C=C) 947 0.000

73 (--CH) (wag.) 915 0.000

74 (--CH) (wag.) 915 0.000

75 (--CH) (wag.) 904 0.000

76 (--CH) (wag.) 904 0.000

77 (C=C) + (=CH) + (--CH) 865 0.000

78 (C=C) + (=CH) + (--CH) 865 0.000

79 (=CH) (wag.) 811 0.000

80 (=CH) (wag.) 811 0.000

81 (C-C) (puckering) + (--CH) 772 0.000



82 (C-C) (puckering) + (--CH) 772 0.000

83 (CCC) (puckering) + (=CH) (wag.) 768 0.000

84 (CCC) (puckering) + (=CH) (wag.) 768 0.000

85 (CCC) (puckering) + (=CH) (wag.) 683 0.000

86 (CCC) (puckering) + (=CH) (wag.) 683 0.000

87 ring (CCC) (puckering) + CH (wag.) 673 0.000

88 ring (CCC) (puckering) + CH (wag.) 673 0.000

89 ring (CCC) (puckering) 579 0.000

90 ring (CCC) (puckering) 579 0.000

91 ring (CCC) (puckering) + CH (wag.) 553 0.000

92 ring (CCC) (puckering) + CH (wag.) 553 0.000

93 ring (CCC) (puckering) + CH 483 0.000

94 ring (CCC) (puckering) + CH 483 0.000

95 ring (CCC) (puckering) + CH (twist.) 428 0.000

96 ring (CCC) (puckering) + CH (twist.) 428 0.000

97 ring (CCC) + CH (twist.) 412 0.000

98 ring (CCC) + CH (twist.) 412 0.000

99
ring(C-C=C-C) (pucker.)+ (=CH)
(twist.)

287 0.000

100
ring(C-C=C-C) (pucker.)+ (=CH)
(twist.)

287 0.000

101
ring (C--C--C) (puckering) + CH
(wag.)

242 0.000

102
ring (C--C--C) (puckering) + CH
(wag.)

242 0.000

103
ring(C-C=C-C) (pucker.)+ (=CH)
(wag.)

169 0.000

104
ring(C-C=C-C) (pucker.)+ (=CH)
(wag.)

169 0.000

105 ring (CCC) ) (puckering) 45 0.000

106 ring (CCC) ) (puckering) 45 0.000
Eu
107 CH str. 3055 49.553

108 CH str. 3055 49.553

109 CH str. 3053 3.673

110 CH str. 3053 3.673

111 (--CH) str. 3040 4.865

112 (--CH) str. 3040 4.865

113 (=CH) str. 3032 1.707

114 (=CH) str. 3032 1.707

115 ring (C=C) str. 1638 3.772

116 ring (C=C) str. 1638 3.772

117 ring (C--C) str. 1614 9.122

118 ring (C--C) str. 1614 9.122

119 ring (C--C-C) str. + δ(--CH) 1537 40.909



120 ring (C--C-C) str. + δ(--CH) 1537 40.909

121 ring (CCC) str. + δ(=CH) (rock.) 1494 0.779

122 ring (CCC) str. + δ(=CH) (rock.) 1494 0.779

123 ring (CCC) str. + δ(--CH) 1453 2.096

124 ring (CCC) str. + δ(--CH) 1453 2.096

125 ring (C--C--C) str. + δ(=CH) (rock.) 1393 0.481

126 ring (C--C--C) str. + δ(=CH) (rock.) 1393 0.481

127 ring (C--C--C) str. + δ(=CH) (rock.) 1352 2.264

128 ring (C--C--C) str. + δ(=CH) (rock.) 1352 2.264

129 δ(--CH) + δ(=CH) (rock.) 1317 0.358

130 δ(--CH) + δ(=CH) (rock.) 1317 0.358

131 δ(--CH) + δ(=CH) (rock.) 1290 0.404

132 δ(--CH) + δ(=CH) (rock.) 1290 0.404

134 δ(=CH) (rock.) 1250 3.875

135 δ(=CH) (rock.) 1250 3.875

136 δ(=CH) (rock.) + δ(--CH) 1214 3.795

137 δ(=CH) (rock.) + δ(--CH) 1214 3.795

138 δ(=CH) (sciss.) + δ(--CH) 1145 3.545

139 δ(=CH) (sciss.) + δ(--CH) 1145 3.545

140 δCH + δ(CCC) 1117 10.510

141 δCH + δ(CCC) 1117 10.510

142 (=CH) (twist.) 996 22.252

143 (=CH) (twist.) 996 22.252

144 (--CH) (wag.) 928 195.524

145 (--CH) (wag.) 928 195.524

146  (--CH) (twist.) 898 2.325

147 (--CH) (twist.) 898 2.325

148 C=C + (--CH) (wag.) 861 0.478

149 C=C + (--CH) (wag.) 861 0.478

150 (=CH) (wag.) 805 28.765

151 (=CH) (wag.) 805 28.765

152 (--CH) (twist.) 770 43.417

153 (--CH) (twist.) 770 43.417

154 CH + ring (CCC) 761 2.302

155 CH + ring (CCC) 761 2.302

156 CH + ring (CCC) 682 3.046

157 CH + ring (CCC) 682 3.046

158 (=CH) (wag.) 632 15.012

159 (=CH) (wag.) 632 15.012

160 (=CH) (twist.) 573 6.938

161 (=CH) (twist.) 573 6.938

162 CH + ring (CCC) 551 18.747

163 CH + ring (CCC) 551 18.747

164 CC + CH 455 14.790



165 CC + CH 455 14.790

166 CC + CH 447 17.019

167 CC + CH 447 17.019

168 ring (CCC) (puckering) 362 5.340

169 ring (CCC) (puckering) 362 5.340

170 ring (C--C--C) (puckering) 333 0.001

171 ring (C--C--C) (puckering) 333 0.001

172 ring (CCC) (puckering) + CH (wag.) 241 3.018

173 ring (CCC) (puckering) + CH (wag.) 241 3.018

174
ring (CCC) (puckering) + (=CH)
(wag.)

202 3.585

175
ring (CCC) (puckering) + (=CH)
(wag.)

202 3.585

176 ring (CCC) 64 3.787

170 ring (CCC) 64 3.787
A2g
177 (--CH) str. 3040 0.000

178 (=CH) str. 3031 0.000

179 ring (C--C) str. + ring (C-C) str. 1544 0.000

180 (CCC) str. + δCH 1476 0.000

181 ring (C--C) str. + δ(=CH) (rock.) 1406 0.000

182 ring (C--C) str. 1342 0.000

183 δCH (clock & anticlockwise) 1248 0.000

184 δ (--CH) (clock & anticlockwise) 1077 0.000

185 (=CH) (twist.) 996 0.000

186 (--CH) (twist.) 894 0.000

187 (--CH) + δ(C=C-C) 858 0.000

188 ring (CCC) ) (puckering) 764 0.000

189 δ(C=CC) (clock & anticlockwise) 673 0.000

190 (C=CC)+ (--CH) (twist.) 586 0.000

191 ring (CCC) (puckering) 404 0.000

192 δring (δCCC) ) (elongation) 351 0.000

193 ring (CCC) ) (puckering) 138 0.000
A2u

194 CH str. 3055 238.908

195 CH str. 3051 1.645

196 ring (C=C) str. 1641 0.890

197 δ(--CH) 1474 2.845

198 ring (CCC str. ) 1409 1.776

199 δ(=CH) (sciss.) + ring (C--C--C) str. 1346 37.368

200 δring (δC--C-C) + δCH 1221 11.095

201 δ(--CH) +  δ(=CH) (sciss.) 1193 2.947

202 δ(=CH) (sciss.) 1161 1.485

203  (--CH) (wag.) 917 8.764



204  (=CH) (wag.) 812 0.536

205 δring (δCCC )(elongation) 772 0.160

206 ring (CCC) + (=CH) 709 0.206

207 ring (CCC)(puckering) 629 5.532

208 ring (CCC)(puckering) 330 0.617

209 ring (CCC) ) (puckering) 201 0.003

210 ring (CCC) ) (puckering) 108 0.114

Scaling factors: 0.96 (CH str.) for all DFT (B3LYP/6-311G) frequencies, [26].
: Out of plane of the molecule.
: In- plane of the molecule. ,
(breath.): ring breathing mode ,.التنقسیة (puck.): ring puckering mode. الانبعاجیة , (rock.): CH
rocking mode.
(sciss.): CH scissoring mode. ,المقصیة (twist.): CH twisting mode. الالتوائیة, (wag.): CH
wagging mode. .التأرجحیة

في جزیئة لها الاهتزاز المناظرة مع ترددات Chiralنوع سایكلاسین[6]لجزیئة (cm-1): مقارنة ترددات الاهتزاز 3)-(جدول
الفینانثرین .

Molecule C-H
sym.

C-H
asym.

C---Ca
sym.

C---Ca
asym.

C---Cc
sym.

C---Cc
asym.

δCH
sym.

δCH
asym

CH
sym.

CH
asym.

Phenanthrene
C2v)(

3209
A1

3198
B2

1644
A1

1656
B1

1662
A1

------- 1341
A1

1328
B2

1005
A2

1021
B1

[6] Cyclacene
Chairal (D3d)

H HH

H
H

H

HH

H

H

H

H

H

H

H

H

H

H

HH

H
H

H

H

3057
A1g

3042
A1u

1602
A1g

1642
A1u

1637
A1g

1641
Eg

1224
A1g

1244
A1u

933
A1g

915
Eg

،  و تبعا للشكل التماثلي لھاChiralنوع سایكلاسین[6]الالكترونیة على ذرات جزیئة الشحنة : توزیع -6)شكل(
.(D3d)

Atom Electronic Charge

(0.171) - (- 0.171)
C

(((C=
C)

-0.147 (C--C), -0.166(C=C)
H

0.171
0.156 (=CH),  0.171(---CH)

C -0.025
C -0.012



CALCULATED VIBRATION FREQUENCIES AND IR ABSORPTION
INTENSITIES OF [6] CYCLACENE (CHIRAL) MOLECULE

REHAB M. KUBBA
E.mail: scianb@yahoo.com

ABSTRACT.:Density Functional Theory (DFT) of the type (B3LYP) and a Gaussian basis (6-311G)
was applied for calculating the vibration frequencies and IR absorption intensities for normal
coordinates of the ([6] Cyclacene (Chiral), with (D3d) symmetry) molecule. Comparison of the results
showed that for the C-H stretching vibrations the sym. modes show higher frequency values than the
asym. And the inverse for C-C stretching vibrations.
As for the CH and CC deformation the asym. vibrations where of lower frequency values than the
sym.;
sym.CH str.  > asym. CH str.
sym CC str.  < asym. CC str.
 C=C str. (circum.)  >  C--C str. (axial.)  >  C-C str. (circum.)
And,sym. δCH    > asym. δCH
sym. CH    < asym. CH
δCH (rocking)  > δCH (scissoring)
CH (twisting)    > CH (wagging)
Where axial are the vertical C-C bonds (annular bonds) in the rings and circumferential are the outer
ring bonds.
The results include the assignment of all puckering, breathing and clock-anticlockwise bending
vibrations. Also calculations and studying the distribution of electronic density on the atoms of the
molecule. They allow a comparative view of the charge density at the carbon atoms too.


