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لجزيئة الكورونين    CCو   CHدراسة العلاقة بين ترددات الاهتزاز ورتبـة التآصر لأواصر

 باستخدام حسابات مكانيك الكم  وجذورها الأيونيـة الموجبة والسالبة

 مثنى شنشل         منال عبيد      رحاب ماجد كبة 

 كلية العلوم  - جامعة بغداد
 

 

 

 

 :معلومات البحث
 

 الخلاصة: 
 10/2010/ 17تاريخ التسليم:  

 2011/ 2/ 10تاريخ القبول:  
 2012/     6  / 14   تاريخ النشر: 

DOI: 10.37652/juaps.2011.15457 

الاتعامززدل لرزز     الإحززدااياتتحززا الحاززرا  ش  الأ ززعةامتصززا   دتم حساب ترددات الاهتزززاو ش  ززد 
ي الحسززاب ناززو جشفزز  مسززتمدمين حسززابات ميكانيزز  الكززم  الاوجب الشحنة شالسالب الشززحنة   كو شنينأيون ال

. ش قززد مكنززا DFT (B3LYP/6-311G))ج الحسززاب التززام  ن ش ناززو  PM3 ش ش MINDO/3التقريبززي 
  ش الرزيئززةالحسززابات مززن التعريززي الصززحيت لرايززلا تززرددات الاهتزززاو الاقاوززة ترريبيززا ل يززون الاوجززب ل زز   

نفسزز ا. ش  للرزيئززةبالصيغتين التاااليززة ش التكافةيززة. كاززا أمكززن التنبززة برايززلا تززرددات الاهتزززاو ل يززون السززالب 
شعلى شف  التاااززا الاحسززوب  بين ترددات الاهتزاو ل يونينالاقا نة  إجرا بنا  على ه   التعريفات فقد أمكن 

يعتاد مبا ززرل  C-H.  تبين أيضا أن تردد مط الآصرل (D6h) ات التاااا    الاتعادلة  الرزيئةش    (D2h)ل اا  
 . CCل  ات الكربون العائدل ل ا  شلايصت لاشاصر  σملا كثافة الالكترشنات نوع 

 

 الكلمات المفتاحية: 
 ترددات الاهتزاز ،  

 رتبـة التآصر ،  

 ،  CCاصرة    CHاصرة

 الكورونين ، 

 .حسابات مكانيك الكم

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :  المقدمة
طيي   لقياس  عديدل  محاشلات  الحارا     الأ عةجرت  تحا 

تقنية    يئةز لر باوتمدام  ترريبيا  الاعزشلة    ئيةي الرز   الأنسرةالكو شنين 
Isolated matrix    منSzespanski & Vala    [1]عام 

ام(1993)     (Joblin, Hendcourt & Leger)    [2]عام 

. (1998)[3]عام  (Hudgins & Sandford)   أعقب م  (1994)
 Langhoff  [4]نظريا فقد قام ب ا    يئةز للرد اوة الطيي الاهتزاو     أما

بحساب طيي  [5]   (Fleischer & Pulay)شك ل    . قاما  الل ين 
الكثافة  الاتعدلة    يئةز للر امان   دشال  حسابات  عند   DFT باوتمدام 

  .(1998)عام  (B3LYP/6-31G)عناصر القاعدل 
الاهتزاو    ترددات  بحساب  قانا    الكو شنين   يئةز لرشبدش نا 

على   [5] (Gauss03)  باوتمدام برنامجش السالب  الاوجب    ايل يون ش 
حسابات   التقريبية   PM3ش  MINDO/3شف  

قو نا ش       (3N-6)ش بعدد   التامة    B3LYP/6-311G)(DFT) ش
 . [6]النتائج ملا القيم الاقاوة ترريبيا شالاحسوبة نظريا 
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  النتائج المناقشة

للرريئة  التآصر(  شوشايا  ال ندوية  أطوال  القيم  حساب  تم 
الحساب   برامج  شحسابات     PM3ش  MINDO/3باوتمدام 

(DFT)(B3LYP/6-311G)    طريقة 1جدشل اعتااد   تم  حيث   )
IUPAC   1في ترقيم ال  ات  كا.) 

جزيئة  كون ا  بسيط  غم  طيي  ل ا  مستوية  جزيئة  الكو شنين 
  شتبعا لتااال ا تم اوتمراج العدد D6hكبيرل بسبب التاااا العالي ل ا  
التااالية   للأصناف  القابلة  .гtotالكلي  غير  التااا ت  شعدد   )

 كاا يأتي:  irreducible representationل ختزال
гtot. = 3N =336 = 108 = 6A1g + 6A2g + 

6B1u + 6B2u + 12E1u + 12E2g +2A1u + 4A2u + 

4B1g + 2B2g + 6 E1g + 6 E2u 

гg    = гrot. (A2g(Rz) + E1g(Rx, Ry)) + гtran. 

(A2u(Tz) + E1u( Tx, Ty)) 

гvib = гtot. - гg   = 6A1g + 5A2g + 6B1u + 6B2u + 

11E1u + 12E2g +2A1u + 3A2u + 4B1g + 2B2g + 

5E1g + 6 E2u 



P- ISSN  1991-8941 ,  E-ISSN 2706-6703                 (JUAPS)                                                       Open Access        مجلة جامعة الانبار للعلوم الصرفة                    

2011 ,( 5), ( 1 ) :44-60 

 

45 

يقلا عند   (2N-3 = 69)ناطا اهتزاويا    69تصنف ه   التااا ت إلى  
في جدشل القيم (h+) عالية الانعكاس    شياتل مستوى وطت الرزيئة  

ش وطت   (N-3 = 33)ناطا  33 ال اتية,  مستوى  خا ج  يقلا  اهتزاويا 
الا عالية  ياتل   ش  ال اتية   (h-)نعكاس  الرزيئة  القيم  جدشل  في 

 (.2-  كا

Гip  = 6A1g + 5A2g + 6B1u + 6B2u + 11E1u + 

12E2g 

Гop = 2A1u + 3A2u + 4B1g + 2B2g + 5E1g + 6 

E2u 

ناطا   40على امت ك الرزيئة     ش يستدل من جدشل القيم ال اتيةكاا   
ش(5E1g, 12E2g, 6A1g)اهتزاويا   طيي  امان  في  فعالا    25 

 37ش   (11E1u, 3A2u)  في طيي الأ عة تحا الحارا ناطا فعالا  
أش طيي  امان  في  فعال  غير  تحا   ناطا  الأ عة  طيي 

ش  (2B2g, 4B1g, 2A1u, 6B2u, 6B1u, 5A2g)الحارا    .
أناو ج من أنااط الحركة الاهتزاوية لرزيئة الكو شنين   (2)يبين الشكا  
 الاتعادلة.

 
 تصنيف ترددات الاهتزاز 

 دات الأنااط الاهتزاوية الواقعة عند مستوى وطت الرزيئة.ترد -أ

 ,11E1u, 6B2u, 6B1u, 5A2gناطا    69تشتاا    ش         

6A1g)   (12E2g,  فقط   30   اهتزاويا  ,6A1g)   (12E2g من ا 
فعالا في طيي الا عة   (11E1u)ناطا    22  فعالة في طيي  امان ش

غير فعال في   (6B2u, 6B1u, 5A2g)ناطا    22  ش   تحا الحارا 
الحارا  تحا  الا عة  اش طيي  بالشكل .  طيي  امان  تصنيفها  تم  وقد 

 :الآتي

   CH  ترددات مط الاصرل 1-

اشاصر    12شعددها   عدد  بقد   بين  .  CHترددا  تردداتها  قيم   وتتراوح 
 :ي حظ في ا الع قة الآتيةو( 2)جدشل .  1-سم( 3055-3031)

sym (CH str.)(3055 cm-1)   > 

asym (CH str.)(3034 cm-1) 

 .              ترددات الاط الحلقية 2-

عدد   ات الكا بون في   NCحيث    (NC-1)ترددا    23  ش تشتاا على
بين  .  الرزيئة لتردداتها  العددية  القيم   . 1  -سم(  1352-1656)تتراوح 
 : و يلاحظ فيها ان( 2)جدشل 

sym (CC str.)(1639 cm-1)  > asym (CC 

str.)(1584 cm-1) 

  (δCH)عند مستوى وطت الرزيئة  CHترددات انحنا  الآصرل  -3

اشاصر    12  شعددها عدد  بقد   العددية  .  CHترددا  القيم  تتراشح  ش 
بين   قيم    (2)جدشل     1-وم  (1177-1262)لترددات ا  في ا  شتكون 

 :ترددات الانااط غير الاتااالة اعلى من ا ل نااط الاتااالة ا  ان

asym (δCH) (1196 cm-1)   <   

sym (δCH) (1262cm-1)  

العطرية  4- الحلقات  انحنا   الرزيئة   ترددات  وطت  مستوى  عند 
(δCCC)  

بين  22شعددها   قيا ا  تتراشح  جدول ,  1-سم(  376-1055) ترددا 
 :و يلاحظ فيها  (2)

asym (δCCC) (690 cm-1)  < 

sym (δCCC) (1055 cm-1) 

 .يئةز ترددات الأنااط الاهتزاوية الواقعة خا ج مستوى وطت الر -ب

فعالة في   (5E1g)انااط    10ناطا اهتزاويا من ا    30ش تشتاا على  
فعالة في طيي الا عة تحا الحارا    (3A2u)انااط    3طيي  امان ش

فعال في طيي   (6E2u, 2B2g, 4B1g, 2Au)ناطا    20ش غير 
 : امان شلا طيي الا عة تحا الحارا  صنفا بالشكا الآتي

 . (CH) خا ج مستوى وطت الرزيئة CHترددات انحنا  الآصرل  1-

تتاركز متر ات الاواحة   CHشعددها ااناعشر ترددا بقد  عدد اشاصر  
ال يد شجين لاشاصر  في  بين,  CHا عند   ات  قيمها  -1004) تتراوح 

 . 1-سم( 726

العطرية  2- الحلقات  انحنا   الرزيئة  ترددات  وطت  مستوى   خا ج 

(CC)  .   

( 90 -745) تتراوح قيمها بين,  (NC-3)شعددها احدى شعشرشن ترددا  
   .1-سم
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     (C24H12)ترددات الاهتزاز لجذر الكورونين السالب 
تحا          الا عة  امتصا   ش دل  الاهتزاو  ترددات  حساب  تم 

التقريبية   الحساب  طريقة  شف   على  السالب  الكو شنين  لر    الحارا  
MINDO/3    التام تاحساب  طريقة  عناصر   DFTحسابات  (ش  عند 

الاشاصر   B3LYP/6-311G)القاعدل   اطوال  على  الحصول  تم  كاا 
شقد خلا حساباتنا من الاقا نة    (.3للرزيئة شصفات ا الفيزيائية جدشل  

 ملا القيم الترريبية اش النظرية لافتقا  الادبيات الي ا. 

. تم D2hج   الكو شنين السالب جزيئة مستوية تاتل  الشكا التااالي  
التااالية   ل صناف  الكلي  العدد  عدد   (.гtot)اوتمراج  ملا  الاحسوبة 

 كاا يأتي: غير القابلة ل ختزال التااا ت

гtot. = 3N =336 = 108 = 18Ag + 8B1g + 10B2g + 

18B3g + 8Au + 18B1u + 18B2u + 10B3u   

гvib = 3N-6 =(336)-6 = 102 = 18Ag + 7B1g + 

9B2g + 17B3g + 8Au + 17B1u + 17B2u + 9B3u   

Гip = 2N-3 =( 2  36 - 3) = 69  = 18Ag + 17B3g + 

17B1u + 17B2u 
Гop = N-3 = 36-3 = 33  = 7B1g + 9B2g + 8Au + 

9B3u 

 

 تصنيف ترددات الاهتزاز لجذر الكورونين السالب  

 ترددات الأنااط الاهتزاوية الواقعة عند مستوى وطت الرزيئة. -أ

 CHترددات مط الاصرل  1-

الحساب       طريقة  شف   على  الاحسوبة  ترددات ا  قيم  تتراشح  ش 
(DFT)(B3LYP/6-311G)    وم2990-3027بين ش دل   1-( 

بين   مول0.00-352امتصاص ا  كم  جدشل   1-(  على  بالاط ع  ش 
 ( ياكن التوصا الى ان:  4 

sym (CH str.) (3027 cm-1)   > 

asym (CH str.) (3023 cm-1) 

 ترددات الاط الحلقية.    2-

الحساب   طريقة  شف   على  الاحسوبة  ترددات ا  قيم  شتتراشح 
(DFT)(B3LYP/6-311G)    ش دل   1-( وم1349-1651بين  

بين   مول0.00-450.6امتصاص ا  كم  على   1-(  بالاط ع  ش    
 ( ياكن التوصا الى ان:  4جدشل  

 sym (CC str.) (1651 cm-1) > 

asym (CC str.) (1632 cm-1) 

 عند مستوى وطت الرزيئة.   CHالآصرل ترددات انحنا   3-

حسابات   من  الناترة  ترددات ا  قيم  تتراشح  -B3LYP/6)(DFT)ش 

311G)    357ش دل امتصاص ا بين    1-( وم1045-1285بين-

 ( نستنتج أن:  4ش بالإط ع على جدشل   1-( كم مول0.00

asym (δ CH) (1245 cm-1)  > 
sym (δ CH) (1207 cm-1) 

 عند مستوى وطت الرزيئة. نا  الحلقات العطريةترددات انح  4-

 The in-plane (δCCC) vibrations 

الحساب  طريقة  شف   على  الاحسوبة  ترددات ا  قيم  تتراشح  ش 
(DFT)(B3LYP/6-311G)    وم131-1168بين ش دل   1-( 

 ( حيث ان:4   جدشل  1-( كم مول0.00-31.45امتصاص ا بين  

asym (δCCC) (1054 cm-1)  > 

sym (δCCC) (1047 cm-1) 

 ترددات الأنااط الاهتزاوية الواقعة خا ج مستوى وطت الرزيئة. -ب

 (CH) خا ج مستوى وطت الرزيئة  CHترددات انحنا  الاصرل  1-

الحساب        طريقة  شف   على  الاحسوبة  ترددات ا  قيم  تتراشح 
(DFT)(B3LYP/6-311G)    وم806-1031بين ش دل   1-( 

 1-( كم مول0.00-192.8امتصاص ا بين  

العطرية  2- الحلقات  انحنا   الرزيئة ترددات  وطت  مستوى     خا ج 

(CC) 

ترددات ا    قيم  طريقة شتتراشح  شف   على  الاحسوبة 
(DFT)(B3LYP/6-311G)    ش دل   1-سم(  87-713)بين

 .1-كم مول( 0.00-32.45)امتصاص ا بين 

 
       +.(C24H12).ترددات الاهتزاز لجذر الكورونين الموجب 

 شالانززززززدشلا (1994)[8]عززززززام  Hendcourtقززززززام هنززززززدكوت            
Allamandola   بقياس طيي الا عة تحا الحارا    (1995)[9]عام

لرزززز   الكززززو شنين الاوجززززب ترريبيززززا باوززززتمدام تقنيززززة الانسززززرة الرزيئيززززة 
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شلززم يززرد فززي الادبيززات ا  د اوززة نظريززة  Isolated matrixالاعزشلززة 
 الاهتزاو  للأيون الاوجب لرزيئة الكو شنين.الطيي 

 MINDO/3لزز ا تززم حسززاب الشززكا ال ندوززي التززواوني باوززتمدام برنززامج 
لغززرا الاقا نززة مززلا مقايسززة القززيم العدديززة العائززدل للترددات ززا الاهتزاويززة. 

بصزززززو ل  ئيسزززززة  (B3LYP/6-311G)(DFT)شتزززززم اعتازززززاد حسزززززابات 
للحصززول علززى تززرددات الاهتزززاو التززي تززم تصززنيف ا تاااليززا شتكافةيززا. كاززا 

 .[10]تاا مقا نة النتائج بالقيم الاقاوة ترريبيا لالاندشلا  

تاتل  الشكا التاززاالي    planarج   الكو شنين الاوجب جزيئة مستوية
D2h  3)من د جات الحريززة الاهتزاويززة حسززب الع قززة   102, ش ل اN-

 تم اوتمراج ا بالاوتعانة بردشل القيم ال اتية كاا يأتي:  (6

гtot. = 3N =336 = 108 = 18Ag + 8B1g + 10B2g + 

18B3g + 8Au + 18B1u + 18B2u + 10B3u   

гvib = 3N-6 =(336)-6 = 102 = 18Ag + 7B1g + 

9B2g + 17B3g + 8Au + 17B1u + 17B2u + 9B3u   

Гip = 2N-3 =( 2  36 - 3) = 69 = 18Ag + 17B3g + 

17B1u + 17B2u 

Гop = N-3 = 36-3 = 33 = 7B1g + 9B2g + 8Au + 

9B3u 

  تصنيف ترددات الاهتزاز
 ترددات الأنااط الاهتزاوية الواقعة عند مستوى وطت الرزيئة. -أ

 18Agناطزززا   53ش تشزززتاا علزززى تسزززعة شوزززتين ناطزززا اهتزاوايزززا. من زززا 
17B3g, 17ناطززا   33 امززان. ش( فعززالا فززي طيززيB2u, 17B1u )

 فعالا في طيي الا عة تحا الحارا  تم تصنيف ا كالآتي:

 CHترددات مط الآصرل   -1

The CH stretching vibrations                 شتتززراشح قززيم
بزززززين  (B3LYP/6-311G)(DFT)ترددات زززززا الناترزززززة مزززززن حسزززززابات 

( كززم 0.00-37.24ش ززدل امتصاصزز ا بززين    1-( وززم3076-3055 
 ( ياكن التوصا الى أن: 6, شبالاط ع على جدشل  1-مول

sym (CH str.) (3076 cm-1)   > 

asym (CH str.) (3075 cm-1) 

 ترددات الاط الحلقية.               -2

-B3LYP/6)(DFT)ش تتزززززراشح قزززززيم ترددات زززززا الناترزززززة مزززززن حسزززززابات 

311G)  363)ش ززدل امتصاصزز ا بززين  1-وززم (1328-1639)بززين-

 ( ان: 6كاا شيتضت من جدشل   , 1-كم مول (0.00

sym (CC str.) (1584 cm-1) > 

asym (CC str.) (1561 cm-1) 

 

 .               (δCH)عند مستوى وطت الرزيئة  CHترددات انحنا  الآصرل  -3

-B3LYP/6)(DFT)ش تتزززززراشح قزززززيم ترددات زززززا الناترزززززة مزززززن حسزززززابات 

311G) 80.7)ش دل امتصاصزز ا بززين  1-وم  (1105-1272)بين-

 نستنتج ان : (6)شبالاط ع على جدشل  , 1-كم مول (0.00

asym (δCH) (1260 cm-1) > sym (δCH) (1229 

cm-1) 

  

عنززززد مسززززتوى وززززطت الرزيئززززة  تززززرددات انحنززززا  الحلقززززات العطريززززة -4
(δCCC).  

-B3LYP/6)(DFT)ش تتزززززراشح قزززززيم ترددات زززززا الناترزززززة مزززززن حسزززززابات 

311G)   89.0ش زززدل امتصاصززز ا بزززين   1-( وزززم336-1144بززين-

 ( حيث ان:6جدشل    1-( كم مول0.00

asym (δCCC) (1084 cm-1) > 

sym (δCCC) (1043 cm-1) 

 ترددات الانااط الاهتزاوية الواقعة خا ج مستوى وطت الرزيئة. -ب  

تززم   (7B1g, 9B2g,   8Au,  9B3u)  ناطززا اهتزاويززا  33ا شعدده
 تصنيف ا الى:

 .  (CH) خا ج مستوى وطت الرزيئة  CHترددات انحنا  الآصرل  -1

-B3LYP/6)(DFT)ش تتزززززراشح قزززززيم ترددات زززززا الناترزززززة مزززززن حسزززززابات 

311G)   204.6ش زززدل امتصاصززز ا بزززين   1-( وزززم744-961بززين-

 1-( كم مول0.00

خزززززززا ج مسزززززززتوى وزززززززطت  حنزززززززا  الحلقزززززززات العطريزززززززةتزززززززرددات ان  -2
    (CC)الرزيئة
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 (B3LYP/6-311G)(DFT)ش تتراشح قيم ترددات ززا الناترززة حسززابات  
-34.33, ش زززززدل امتصاصززززز ا بزززززين  1-( وزززززم86-771فتتزززززراشح بزززززين  

 1-( كم مول0.00

 
 :علاقات مشتركة

 ترددات الانماط الاهتزازية الواقعة عند مستوى سطح الجزيئة.
عند مقا نة ترددات الاهتزاو الاتااالة لاط  CHترددات مط الاصرل  -1

-DFT (B3LYP/6الاحسوبة على شف  طريقة الحسززاب CHالآصرل 

311G  لرزيئززة الكززو شنين الاتعادلززة شايوني ززا السززالب شالاوجززب لوحظززا
 الع قة الآتية:

sym CH str. (C24H12)˙+  >  

sym CH str. (C24H12)     > 

 sym CH str. (C24H12)˙¯ 

ش تتبزززلا الكثافزززة الالكترشنيزززة لالكترشنزززات الآصزززرل وزززكاا الاحسزززوبة لززز  ات 
الكزززا بون الاسزززاهاة فزززي تلززز  الآصزززرل ل صزززناف الزززث   نفززز  التسلسزززا 

 الساب  :

 CH str. (C24H12)˙+  >  CH str.  (C24H12) >  

CH str. (C24H12)˙¯ 

الطرديزززة بزززين تزززرددات الاهتززززاو ش ( الع قزززة 4ش يوضزززت الروزززم البيزززاني  
 الكثافة الالكترشنية لالكترشنات الآصرل وكاا لأصناف الرريئة الث  .

    ترددات الاط الحلقية    -2

عنزززد د اوزززة تزززرددات الازززط الحلقيزززة الاتااالزززة العائزززدل لرزيئزززة الكززززو شنين 
 شايوني ا السالب شالاوجب تم م حظة الع قة الآتية :

sym CC str. (C24H12) >  

sym CC str. (C24H12)· ¯  >  

sym CC str. (C24H12)· + 

نسززتنتج مززن  لزز  عززدم شجززود ع قززة شاضززحة بززين تززرددات الاهتزززاو ش تبززة 
الازدشجززززة من ززززا شالانفززززردل العائززززدل للأصززززناف  (CC)التآصززززر لأشاصززززر 

الث ازززة  متعزززادل شوزززالب شموجزززب( لرزيئزززة الكزززو شنين شهزززو نفززز  مزززا تزززم 
, ش لزز  يززدعم اعتقادنززا بززان  [10]  لرزيئززة الكو انيززولين التوصززا إليزز  

السبب في تبززاين الع قززات إناززا يعززود إلززى تغييززر الشززكا التاززاالي للرزيئززة 
عنززد التززأين حيززث تتغيززر مراوعززة النقطززة لرزيئززة الكززو شنين مززن الشززكا 

عند التأين. شتفتقززر جزيئززة (D2h)  إلى الشكا التااالي (D6h)التااالي 
عنززد  (D2h) هك ا ع قات متباينززة لاحتفاا ززا بشززكل ا التاززاالي  نالبريلي 
  .[11]التأين  

 

 ترددات الانماط الاهتزازية الواقعة خارج مستوى سطح الجزيئة.

 (CH) خا ج مستوى وطت الرزيئة. CHترددات انحنا  الآصرل 

  CH (C24H12)  > 

  CH (C24H12)˙ ¯ > 

  CH (C24H12)˙ + 

 الانااط الاهتزاوية الواقعة عند مستوى وطت الرزيئة.ترددات 

    (δCH) عند مستوى وطت الرزيئة. CHترددات انحنا  الآصرل  

CHتتبلا ترددات الانحنا  للآصرل   عند مستوى وطت الرزيئة شلاصناف   
الث اة  متعادل شوالب شموجب( التسلسا الآتي:  جزيئة الكو شنين  

δsym CH (C24H12)˙ +     > 

δsym CH (C24H12)  > 

δsym CH (C24H12)˙¯ 

δasym CH (C24H12)˙¯  = 

δasym CH (C24H12)˙ +   >  

δ asym CH (C24H12) 

 عنزززد مسزززتوى وزززطت الرزيئزززة. تزززرددات انحنزززا  الحلقزززات العطريزززة 2-

(δCCC) 

نا  الحلقات العطريززة الاتااالززة لاصززناف الرزيئززة الززث   تتبلا ترددات انح
 التسلسا الآتي:

δsym CCC (C24H12)  >   

δsym CCC (C24H12)˙ ¯  >   

δsym CCC (C24H12)˙ + 

 

    خارج مستوى سطح الجزيئة. الحلقات العطرية ترددات انحناء

CC (C24H12) >  
CC (C24H12)˙ +  >   

CC (C24H12)˙ ¯  
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             الاستنتاجات:

أعطززا نتززائج الحسززاب لتززرددات الاهتزززاو للرزيئززة الاتعادلززة شفزز  نظريززة  
شطريقزززززززززة الحسزززززززززاب  زززززززززب  الترريبيزززززززززة  DFTدشال الكثافزززززززززة الاواوزززززززززية 

MINDO/3  الاقيسززة القززيم الاقززرب للقززيم الترريبيززة الاقاوززة مززن طريقززة
تكززززززون نتززززززائج الحسززززززاب  ش يةمززززززا أن PM3.الحسززززززاب  ززززززب  الترريبيززززززة 

لترددات الاهتزاو ش دل امتصاص ا للرزز   الاوجززب شالرزز   السززالب مثززا 
 لزز   شل زز   التززرددات أهايززة كبيززرل لافتززراا عائديززة الحزززم الانبعثززة مززن 
الفضزززززا  للرزيئزززززات أمثال زززززا  شلعزززززدم ش شد القياوزززززات الترريبيزززززة ل زززززا فزززززي 

تززرشن فززي الرزز   الادبيززات. شأ ززا ت محصززلة النتززائج الززى أن اكتسززاب الك
السززالب شفقززدان الكتززرشن فززي الرزز   الاوجززب ادى الززى تغيززر التاااززا مززن 

D6h  فززي الرزيئززة الاتعادلززة الززىD2h  فززي الرزز  ين الاوجززب شالسززالب
أتبع  تغير في أطززوال الاشاصززر ش تب ززا شاوابززا القززوى شفززي الع قززات بززين 

ديززة بززين ترددات الاهتزاو ل صناف الث اة. ك ل  لوحظ شجود ع قة طر 
حرا ل تكوين ش ترددات الاهتزاو فالرزز   السززالب ياتلزز  أقززا حززرا ل تكززوين 

  شالرززز   الاوجززززب ياتلززز  أكبزززر حززززرا ل CHشأقزززا تزززرددات مززززط ل صزززرل 
  شالرزيئززة الاتعادلززة تاتلزز  قززيم CHتكززوين شأكبززر تززرددات مززط ل صززرل 

شوززززط بززززين قيا ززززا للرزززز    CHلحززززرا ل التكززززوين شتززززرددات مززززط ل صززززرل 
شللرززززز   السززززالب. شيتوقزززززلا ل زززز   النتزززززائج أن يكززززون ل زززززا أهايزززززة الاوجززززب 

شمسززززاهاة فززززي اغنززززا  الاعرفززززة العلايززززة للاركبززززات الا شماتيززززة العضززززوية 
  .Poly Aromatic Hydrocarbons (PAHs)متعددل الحلقات 
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 IUPACنظام  ( ترميز الذرات حسب 1شكل ) 
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Table ( 1 ): Calculated geometry for Coronene 
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Table (2): Vibrational frequencies for neutral 

Coronene molecule. 
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-- 
1168 

115

4 
CH 11 

0.0

00 
947 

-----

-- 

-----

-- 
919 810 

 ring 

(CCC) 
12 

0.0

00 
655 

-----

-- 

-----

-- 
657 593 

 ring 

(CCC) 
13 

       2uB 

0.0

00 

305

0 

-----

-- 

-----

-- 
3045 

303

1 
CH str. 29 

0.0

00 

152

5 

-----

-- 

153

3 
1780 

156

9 

ring 

(CC 

str.) 
30 

0.0

00 

138

0 

-----

-- 

-----

-- 
1402 

132

6 

ring 

(CC 

str.) 
31 

0.0121----------1179 109CH 32 
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00 7 -- -- 9 

0.0

00 

118

6 

-----

-- 

-----

-- 
692 639 

 ring 

(CCC) 
33 

0.0

00 
492 549 550 580 527 

 ring 

(CCC) 
34 

       2gE 

0.0

00 

305

2 

-----

-- 

-----

-- 
3063 

304

4 
CH str. 67 

0.0

00 

305

2 

-----

-- 

-----

-- 
3063 

304

4 
CH str. 68 

0.0

00 

303

3 

-----

-- 

-----

-- 
3046 

303

1 
CH str. 69 

0.0

00 

303

3 

-----

-- 

-----

-- 
3046 

303

1 
CH str. 70 

0.0

00 

165

6 

-----

-- 

169

6 
1821 

167

5 

ring 

(CC 

str.) 
71 

0.0

00 

165

6 

-----

-- 

169

6 
1821 

167

5 

ring 

(CC 

str.) 
72 

0.0

00 

149

4 

-----

-- 

153

0 
1653 

151

8 

ring 

(CC 

str.) 
73 

0.0

00 

149

4 

-----

-- 

153

0 
1653 

151

8 

ring 

(CC 

str.) 
74 

0.0

00 

147

0 

-----

-- 

149

8 
1582 

143

9 

ring 

(CC 

str.) 
75 

0.0

00 

147

0 

-----

-- 

149

8 
1582 

143

9 

ring 

(CC 

str.) 
76 

0.0

00 

143

5 

-----

-- 

-----

-- 
1489 

135

4 

ring 

(CC 

str.) 
77 

0.0

00 

143

5 

-----

-- 

-----

-- 
1489 

135

4 

ring 

(CC 

str.) 
78 

0.0

00 

126

3 

-----

-- 

-----

-- 
1283 

122

5 
CH 79 

0.0

00 

126

3 

-----

-- 

-----

-- 
1283 

122

5 
CH 80 

0.0

00 

120

3 

-----

-- 

-----

-- 
1154 

112

1 
CH 81 

0.0

00 

120

3 

-----

-- 

-----

-- 
1154 

112

1 
CH 82 

0.0

00 

101

7 

-----

-- 

-----

-- 
1085 

102

2 

 ring 

(CCC) 
83 

0.0

00 

101

7 

-----

-- 

-----

-- 
1085 

102

2 

 ring 

(CCC) 
84 

0.0

00 
702 

-----

-- 

-----

-- 
693 

635.

6 

 ring 

(CCC) 
85 

0.0

00 
702 

-----

-- 

-----

-- 
693 

635.

6 

 ring 

(CCC) 
86 

0.0

00 
508 

-----

-- 

-----

-- 
525 472 

 ring 

(CCC) 
87 

0.0

00 
508 

-----

-- 

-----

-- 
525 472 

 ring 

(CCC) 
88 

0.0

00 
376 

-----

-- 

-----

-- 
366 373 

 ring 

(CCC) 
89 

0.0

00 
376 

-----

-- 

-----

-- 
366 373 

 ring 

(CCC) 
90 

      
Out of 

plane 
 

       1uA 

0.0982 -----846 967 863 CH 7 

00 -- 

0.0

00 
537 

-----

-- 

-----

-- 
459 447 CC 8 

       A2u 

197

.98

3 

895 
-----

-- 

-----

-- 
889 820 CH 14 

41.

456 
572 

-----

-- 

-----

-- 
558 545 CC 15 

7.2

57 
129 

-----

-- 

-----

-- 
123 129 CC 16 

       2gB 

0.0

00 
726 

-----

-- 

-----

-- 
790 748 CH 27 

0.0

00 
232 

-----

-- 

-----

-- 
139 142 CC 28 

       1gE 

0.0

00 
990 

-----

-- 

-----

-- 
981 867 CH 35 

0.0

00 
990 

-----

-- 

-----

-- 
981 867 CH 36 

0.0

00 
871 

-----

-- 

-----

-- 
868 805 CH 37 

0.0

00 
871 

-----

-- 

-----

-- 
868 805 CH 38 

0.0

00 
672 

-----

-- 

-----

-- 
651 619 CC 39 

0.0

00 
672 

-----

-- 

-----

-- 
651 619 CC 40 

0.0

00 
464 

-----

-- 

-----

-- 
408 407 CC 41 

0.0

00 
464 

-----

-- 

-----

-- 
408 407 CC 42 

0.0

00 
302 

-----

-- 

-----

-- 
285 285 CC 43 

        

        

0.0

00 
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-----

-- 

-----

-- 
285 285 CC 44 

       E2u 
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00 
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4 

-----

-- 

-----
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00 
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4 

-----

-- 

-----
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-----

-- 

-----
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-----
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-- 

-----
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-----

-- 

-----
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-----

-- 

-----
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0.0
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-----

-- 

-----
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536 531 CC 98 

0.0
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-----

-- 

-----
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270 267 CC 99 

0.0

00 
307 

-----

-- 

-----

-- 
270 267 CC 100 

0.0

00 
90 

-----

-- 

-----

-- 
78 77 CC 101 

0.0

00 
90 

-----

-- 

-----

-- 
78 77 CC 102 
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Mindo/3 scaling factors: 0.876 (CH str.); 0.96 (ring (CC) 

str.); 1.06 (CH); 1.08 (ring(CCC); 1.11 (CH); 1.11 

(CCC); 1.03 (CC). 

Special scaling factors were used for vibration modes with 

overlaps of different types of motion; 1.06 (ring (CCC) str. 

+ CH); 1.11 (CCC + CH) or (CC + CH); 1.03 (CH + 

CC).[7] 
: out of plane bending vibration.,   : in- plane bending 

vibration. 

 
Table (3): Calculated geometry for Coronene anion 

radical. 
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Table (4): Vibrational frequencies and  IR absorption 

intensities for Coronene radical anion.  

In
te

n
si

ty
 (

D
F

T
) 

(k
m

/m
o

le
) 

1-Frequency cm 

Symmetry& 
Description 

D
F

T
 

(B
3
L

Y
P

/6
-

3
1
1

G
) 

M
IN

D
O

/3
  

S
c
a

le
d

 

in-plane 

    gA 

0.00 3027 3023 CH str. 1 

0.00 3019 3009 CH str. 2 

0.00 2995 2991 CH str. 3 

0.00 1651 1647 
ring (CC 

str.) 
4 

0.00 1615 1551 
ring (CC 

str.) 
5 

0.00 1490 1416 
ring (CC 

str.) 
6 

0.00 1473 1404 
ring (CC 

str.) 
7 

0.00 1433 1385 
ring (CC 

str.) 
8 

0.00 1394 1298 
ring (CC 

str.) 
9 

0.00 1280 1207 CH 10 

0.00 1259 1153 CH 11 

0.00 1190 1107 CH 12 

0.00 1063 1047 
 ring 

(CCC ) 
13 

0.00 1011 1015 
 ring 

(CCC ) 
14 

0.00 700 643 
 ring 

(CCC ) 
15 

0.00 507 473 
 ring 

(CCC ) 
16 

0.00 484 431 
 ring 

(CCC ) 
17 
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0.00 378 336 
 ring 

(CCC ) 
18 

    1uB 

352.00 3023 3015 CH str. 34 

6.23 2998 2994 CH str. 35 

141.00 2994 2990 CH str. 36 

6.55 1632 1616 
ring (CC 

str.) 
37 

2.53 1571 1548 
ring (CC 

str.) 
38 

42.17 1536 1494 
ring (CC 

str.) 
39 

3.46 1475 1433 
ring (CC 

str.) 
40 

57.88 1428 1360 
ring (CC 

str.) 
41 

22.64 1349 1269 
ring (CC 

str.) 
42 

28.61 1264 1158 CH 43 

2.86 1196 1125 CH 44 

35.69 1185 1095 CH 45 

31.45 809 766 
 ring 

(CCC ) 
46 

11.37 790 736 
 ring 

(CCC ) 
47 

2.54 687 636 
 ring 

(CCC ) 
48 

1.23 561 533 
 ring 

(CCC ) 
49 

6.66 391 371 
 ring 

(CCC ) 
50 

    2uB 

0.00 2997 2993 CH str. 78 

0.00 2990 2981 CH str. 79 

0.00 1582 1569 
ring (CC 

str.) 
80 

0.00 1548 1520 
ring (CC 

str.) 
81 

0.00 1505 1488 
ring (CC 

str.) 
82 

0.00 1450 1393 
ring (CC 

str.) 
83 

0.00 1355 1266 
ring (CC 

str.) 
84 

0.00 1285 1245 CH 85 

0.00 1223 1126 CH 86 

0.00 1045 1032 CH 87 

0.00 946 860 
 ring 

(CCC ) 
88 

0.00 757 686 
 ring 

(CCC ) 
89 

0.00 675 619 
 ring 

(CCC ) 
90 

0.00 648 567 
 ring 

(CCC ) 
91 

0.00 493 401 
 ring 

(CCC ) 
92 

0.00 131 117 
 ring 

(CCC ) 
93 

   
Out of 

plane 
 

    Au 

0.00 1022 861 CH 19 

0.00 999 825 CH 20 

0.00 828 738 CH 21 

0.00 713 688 CC 22 

0.00 535 521 CC 23 

0.00 506 499 CC 24 

0.00 331 298 CC 25 

0.00 87 70 CC 26 

    1gB 

0.00 1014 859 CH 27 

0.00 890 821 CH 28 

0.00 806 707 CH 29 

0.00 655 634 CC 30 

0.00 448 423 CC 31 

0.00 288 277 CC 32 

0.00 201 162 CC 33 

    2gB 

0.00 1031 993 CH 51 

0.00 1006 829 CH 52 

0.00 1006 829 CH 53 

0.00 885 769 CH 54 

0.00 692 678 CC 55 

0.00 654 590 CC 56 

0.00 584 450 CC 57 

0.00 386 320 CC 58 

0.00 301 268 CC 59 

0.00 251 224 CC 60 

    u3B 

4.23 1027 867 CH 94 

192.80 914 823 CH 95 

0.21 844 719 CH 96 

1.28 703 698 CC 97 

32.45 573 560 CC 98 

9.39 549 505 CC 99 

0.17 303 268 CC 100 

3.94 130 128 CC 101 

0.12 91 75 CC 102 

: out of plane bending vibration. , : in- plane bending 

vibration. 

Scaling factors: 0.96 (CH str.) for all DFT (B3LYP/6-

311G) frequencies, [8]. 

 
 .(: ابعاد وزوايا التآصر المحسوية لجذرالكورونين الموجب5جدول ) 
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Table (6): Vibrational frequencies and  IR absorption 

intensities  for Coronene cation radical 

Intensity( 

km/mol) 
1-Frequency cm 

Symmetry & 

description 
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2
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3
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----- 0.32 ----- 741 717 CC 
9
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----- 0.21 ----- 284 252 CC 
1

00 

----- 12.45 ----- 135 125 CC 
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01 
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02 

 

Mindo/3 scaling factors: 0.876 (CH str.); 0.96 (ring 

(CC) str.); 1.06 (CH); 1.08 (ring (CCC); 1.11 (CH); 

1.11 (CCC); 1.03 (CC). 

Special scaling factors were used for vibration modes 

with overlaps of different types of motion; 1.06 (ring 

(CCC) str. + CH); 1.11 (CCC + CH) or (CC + 

CH); 1.03  (CH + CC). [6] 

Scaling factors: 0.96 (CH str.) for all DFT (B3LYP/6-

311G) frequencies, [8]. 

: out of plane bending vibration., : in- plane bending 

vibration. 
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شالكثافة الالكترشنية ل  ات  CH( الع قة بين ترددات الاهتزاو لاشاصر  4 كا   

الاتعادل شالسالب شالاوجب( لث اة   ا الكا بون العائدل لتل  الاشاصر ل صناف
 لرزيئة الكو شنين.

 
ش تبة التاصر ل  ات   CC( الع قة بين ترددات الاهتزاو لأشاصر  5 كا   

ب( الكا بون العائدل لتل  الأشاصر للأصناف الث اة  الاتعادل شالسالب شالاوج 
 لرريئة الكو شنين 

 
  

 

COMPARISION STUDY OF VIBRATION FREQUENCIES WITH BOND 

ORDERS OF CH AND CC BONDS IN CORONENE AND IT'S POSITIVE 

AND NEGATIVE RADICAL IONS USING QUANTUM MECHANICAL 

CALCULATIONS 

REHAB M. KUBBA, MANAL AL-DELEIMY AND MUTHANA SHANSHAL 

ABSTRACT.: 

Vibration frequencies, IR absorption intensities and normal coordinates of the Coronene radical cation and 

anion were calculated applying the semiemperical methods MINDO/3 and PM3, and quantum mechanical method 

(DFT (B3LYP/6-311G)). The results allowed proper assignments for the frequencies of the experimentally known, 

radical cation vibrations. They provided preestimation of the radical anion frequencies. Comparison is done for the 

frequencies of the ions with those of the neutral Coronene molecule. It was found that the C-H stretching frequencies 

are directly related to the carbon -electron densities of the relevant atoms. This is not true for the change in the CC 

stretching frequencies, which seem to be due to the change in symmetry from D6h for the neutral molecule to D2h for 

its positive and negative radical ions. 

 

 


