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تم حساب ترددات الاىتزاز وشدة امتصاص الأشعة تحت الحمراء والإحداثيات المتعامدة لجذري أيون  
شابو التجريبياة ممثماة بنماوذج  حساابات ميكانياا الكام  باستخدامموجب الشحنة والسالب الشحنة، الكورونين ال
 (DFT)طاارا الحساااب الاساسااية ممثمااة بنظريااة دوا  الكثا ااة  باسااتخدامو 3MP و MINDO/3الحساااب 
. وداااد مكنااات الحساااابات مااان التعريااا  الصاااحي  لجميااا  (311G-6)وعناصااار داعااادة  (B3LYP)وباساااموب 
يئاة، وبالصايغتين التماثمياة و التكا .ياة. كماا أمكان زالاىتزاز المقاسة تجريبيا للايون الموجب ليذه الجترددات 

يئااة نهساايا. و بناااء عماات ىااذه التعريهااات  قااد أمكاان  جااراء زالتنباا. بجمياا  تاارددات الاىتاازاز للايااون السااالب لمااج
 .يئة المتعادلةزالمقارنة بين ترددات الاىتزاز للايونين والج
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                  المقدمة 

 اشااتا اساام الكورانيااولين ماان كممااة لاتينيااة مكونااة ماان مقطعااين

((Cor) وتعناا  القمااب او المااب و annula ودااد جاااءت  )وتعناا  الحمقااة

)جزيئاااة  ىااااأورانياااولين بمااانشىاااذه التسااامية لتقااامن علاداااة جزيئاااة الك

تتميز الجزيئة بتركيب الكترون   ريد اذ تمتماا صايغة رنينياة  الكورونين(،

 An inner الحمقاة الخماساية الداخمياة  resonance form ريادة 

cyclopentadienyl anion  ذي شااحنة سااالبة بينمااا تكااون حمقااات

 An outer cyclopentadecaheptaenylالبناازين الخارجيااة 

cation  وتنطبااا داعادة ىكا   [2,1]ذات شاحنة موجباة(4n+2)   لكاا

التا  اجراىاا  SCF-MOصيغة منيما عمت انهراد. وداد اثبتات حساابات 

Gleicher  ان ىااااذه الصااايغة المسااااتقطبة تتهاااا ماااا   (1967)[3]عاااام

  . (1)لمنظام شك  توزي  الكترونات 

 

 

* Corresponding author at: Baghdad University - College of 

Science, , Baghdad, Iraq; 

نااتج عان  strain systemبنظام متاوتر أيقا الجزيئة تتميز 

لبناازين الخارجيااة لتتخااذ بااذلا شااد اجزائااو وانحناااء كاا  حمقااة ماان حمقااات ا

 كنتيجة ليذا التوتر Bowl or Dash shapedشكلا شبييا بالصحن 

، حيااث اظياارت دراسااة الشااك  البمااوري لمجزيئااة بواسااطة حيااود (2)شااك 

 & Hansonالتاا  دااام بيااا  x-ray diffractionالاشااعة السااينية 

Nordman انحاارا  زوايااا التعصاار عاان ديميااا ، [4]  (1976) عااام

المعاااارو   Dibenzo fluorantheneتاااام تحقااااير  عيااااة.الطبي

 & Barth [2,1]لاو  مارة عمات ياد  Corannuleneباالكورانيولين 

Lawton ، تجريبيااا دامااا بقياااس طياا  الاشااعة تحاات الحمااراء لمجزيئااةو. 

المعاااااااارو  بااااااااالكرات  Fullerene ((C60 وبعااااااااد اكتشااااااااا  الهماااااااارين

يميااائيين ماارة توجااو اىتمااام الك (1985)عااام  Bulckyballsالقااخمة 

اخاااارى الاااات اليياااادروكربونات العطريااااة متعااااددة النويااااات منحنيااااة السااااط  

Curved Surface polynuclear aromatic 

hydrocarbons  المعرو اااااة بالصاااااحون القاااااخمةBulckybowls 

( لتصاني  الهماارين Polar end capلاىميتياا كااجزاء تركيبياة ميماة )
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 تماات محاولااة اعااادة تحقاايره  ،التاا  يمثاا  الكورانيااولين ابسااط مثااا  ليااا 

عاااام  .Scoot et alبكمياااات كبيااارة نسااابيا وبااازمن دصاااير مااان دبااا  

اجرياات   (1992)[7 ,6].عااام .Sygula et alو   (1991)[5]

باسااتخدام طرائااا  [8]العديااد ماان الحسااابات النظريااة لجزيئااة الكورانيااولين 

 الاساساية و  (MNDO, PM3, AM1) شابو التجريبياةميكانياا الكام 

ab inito  ودااد ادتصاارت تمااا الحسااابات عماات حساااب حاارارة التكااوين

 [9]عاام .Chickos et alمن دبا   Heat of formationلمجزيئة 

الطاداة و   Curvature energyطاداة الأنحنااءحسااب و .  (2002)

مان  Bowl-to-bowl inversion barriersالكمية وطادة الانقالاب 

 و 2001 عام  et al. Dinadayalane و .Narhari et alدب  

2002 [11,10]  . 

  النتائج والمناقشة:

نظرا لا تقار ادبيات الكيمياء لمتشخيص الطيه  المتكام  لمجزيئاة  قاد تام 

 ، لاسااااتخدام اسااااموب[12](Gaussian 3)اعتماااااد برنااااامج كاااااوس 

بصااورة رئيسااة واسااموب   DFT (B3LYP/6-311G)الحساااب التااام )

لغارض المقارناة لحسااب  PM3و  MINDO/3 الحساب شبو التجريب 

تااارددات الاىتااازاز وشااادة امتصااااص الاشاااعة تحااات الحماااراء عناااد الشاااك  

 اليندس  التوازن  لمجزيئة.

كما تم تصني  الترددات الاىتزازية المحسوبة تكا .يا وتماثمياا بالاساتعانة 

-MINDO/3العائاااد لبرناااامج  DRAW.MOL [13]ببرناااامج الرسااام 

FORCES .  

وذجااااا ماااان انماااااط الحركااااة الاىتزازيااااة التاااا  تاااام انم (3)و يبااااين الشااااك  

تصاانيهيا ماان خاالا  ىااذا البرنااامج. كااذلا اجرياات عمميااة مقايسااة لتحسااين 

-MINDO/3القااااااااايم العددياااااااااة لمتااااااااارددات المحساااااااااوبة عمااااااااات و اااااااااا  

FORCES   والتااا  جااااءت دريباااة مااان القااايم المقاساااة تجريبياااا مااان دبااا

 بارث ولاوتن.

شاك  والطريقاة النظامياة  (4a)شاك   IUPACودد تم استخدام طريقاة  

(4b)  ودورناات النتااائج ماا  القاايم المقاسااة تجريبيااا ماان تاارديم الااذرات  اا ،

وم  المحساوبة  Hanson & Nordman [4]دب  ىانسون ونوردمان 

 . (1976)[14]عام  Kao & Allingerنظريا من دب  

و قاااا لجااادو   C5vيئاااة الكورانياااولين  لااات المجموعاااة التماثمياااة زتنتمااا  ج

وتبعااا لااذلا تاام اسااتخراج   [13] (Character table)لذاتيااة القاايم ا

  كما يأت : (.гtot)للأصنا  التماثمية   العدد الكم 

гtot. = 3N = 3  30 = 90 = 10 A1+ 8 A2 + 18 E1+ 

18 E2  

و  [E1(x, y), A1(z)]وبعااد طاارح درجااات الحريااة الانتقاليااة الااثلاث 

يصاااب   [E1(Rx,Ry), A2(Rz)]درجااات الحرياااة الدورانياااة الاااثلاث 

 كالآت : гvibعدد تماثلات الحركة الاىتزازية 

 гvib. = 3N-6 = ( 3  30) - 6 = 84 = 9A1  

+ 7A2+ 16 E1+ 18 E2 

نمطاا  63يلاحظ اماتلاا الجزيئاة  وعند الاطلاع عمت جدو  القيم الذاتية

(18E2عاالا  ا  طيا  راماان  )،  نمطاا   14و (16E1, 9A1)  

انماااط  7ومعااا، ن و طياا  الاشااعة تحاات الحمااراء  عااالا  اا  طياا  رامااا

(7A2.غير  عالة    طي  رامان او طي  الاشعة تحت الحمراء ) 

 تصنيف ترددات الاهتزاز لجزيئة الكورانيولين المتعادلة

وتشااتم  تاارددات الاىتاازاز لجزيئااة الكورانيااولين عماات اربعااة وثمااانين نمطااا 

 اىتزازيا تم تصنيهيا كالآت : 

نمااااااط الاىتزازياااااة الوادعاااااة  ااااا  مساااااتوى ساااااط  الجزيئاااااة تااااارددات الا -أ

 وتتقمن:

 CHترددات مط الاصرة  1-
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وتتااراوح داايم تردداتيااا بااين  CHتاارددات بقاادر عاادد اواصاار  41وعااددىا  

 (0.00-121.379)وشاادة امتصاصاايا باااين  4-ساام (3051-3028)

( والاشاااكا  الواصاااهة للانمااااط 2. وباااالاطلاع عمااات جااادو  )4-كااام ماااو 

 :ان يمكن ملاحظة الاىتزازية

sym  (CH str.) (3046 cm-1)  >   

asym (CH str.) (3026 cm-1) 

 .ترددات المط الحمقية -2

 The CC stretching vibrations 

عاادد ذرات الكاااربون  اا   NCحيااث  (NC-1)تاارددا  41وتشااتم  عماات 

 4-( سااام1444-1659الجزيئااة. وتتااراوح القااايم العدديااة لتردداتياااا بااين )

( كمااا 2) جاادو ، 4-( كاام مااو 0.00-2.453تصاصاايا بااين )وشاادة ام

 يمكن ملاحظة العلادة الآتية:

sym (CC str.) (1659 cm-1)  > 

asym (CC str.) (1654) cm-1 

 

 .(δCH)عناد مساتوى ساط  الجزيئاة  CHترددات انحنااء الآصارة  3-

. تتااااراوح القاااايم العدديااااة CHتاااارددات بقاااادر عاااادد اواصاااار  41وعااااددىا 

 -0.00متصاصيا بين )h وشدة 4-( سم1171-1486) بين لتردداتيا

 :كما يمكن ملاحظة العلادة الآتية (2).، جدو  4-كم مو   4.353)

asym (δH) (1486 cm-1) > 

sym (δCH) (1276 cm-1) 

الجزيئاااة  عناااد مساااتوى ساااط  تااارددات انحنااااء الحمقاااات العطرياااة4-

.(δCCC) 

 4-( ساااااام448-1202) تاااااارددا تتااااااراوح ديميااااااا بااااااين 18وعااااااددىا 

. وعنااااد الاطاااالاع 4-( كاااام مااااو 0.00-3.380وشدةامتصاصاااايا بااااين )

 ( يلاحظ ان:2عمت جدو  )

asym (δCCC)(872 cm-1)  > 

sym (δCCC)(603 cm-1) 

  ترددات الانماط الاىتزازية الوادعة خارج مستوى سط  الجزيئة. -ب

Out of plane modes of vibrations  

 . (CH)خارج مستوى سط  الجزيئة.  CHترددات انحناء الآصرة  -1

-992) تتاراوح ديمياا باين  CH.تارددات بقادر عادد اواصار 41وعاددىا 

-( كام ماو 0.00-153.339وشادة امتصاصايا باين  ) 4-سام (771

 :. ويلاحظ   ييا العلادة الآتية4

asym ( CH) (992 cm-1)  > 

sym ( CH) (876 cm-1) 

خااااااارج مسااااااتوى سااااااط   تاااااارددات انحناااااااء الحمقااااااات العطريااااااة -2

 (CC).الجزيئة

 4-( ساام143-679) تتااراوح ديميااا بااين (NC-3)تاارددا  47وعااددىا 

 . 1-( كم مو 0.00-22.803وشدة امتصاصيا بين 

sym (CC) (563 cm-1)  > 

asym (CC) (316 cm-1) 

( الإشاااااكا  البيانياااااة الواصاااااهة لااااابعض أنمااااااط الحركاااااة 5-ويباااااين )شاااااك 

 نيولين المتعادلة.الاىتزازية لجزيئة الكورا

 +.(C20H10).ترددات الاىتزاز لجذر الكورانيولين الموجب 

ادتصاارت الدراسااات الطيهيااة لجااذر الكورانيااولين الموجااب التاا  وردت  اا  

 Visible spectrumالادبيااااات عماااات طياااا  الامتصاااااص المرئاااا  

  [18]. (1967)والباحثين معيم عام  لمجزيئة الذي داسو بارث ولاوتن

لعثاااور خااالا  مراجعاااة الادبياااات عمااات اي دراساااة تجريبياااة او و لااام ياااتم ا

نظرية لحساب ترددات الاىتزاز او شدة امتصاص الاشعة تحت الحماراء 

 او القيم اليندسية لمجزيئة.
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ونظااارا لأىمياااة تااارددات الاىتااازاز وشااادة الامتصااااص للأيوناااات الموجباااة  

تم حساابيا  ،   قد[19]لا تراض عائدية الحزم المنبعثة من الهقاء الييا 

عند الشك  اليندس  التوازن  لمجزيئاة و اا نظرياة دوا  الكثا اة وباساموب 

(B3LYP)  وعناصااار داعااادة كااااوس(311-6G) ) جااادو   6) -شاااك

(3) . 

و يمتماا  CSينتم  جاذر الكورانياولين الموجاب الات المجموعاة التماثمياة 

عامادة تتاوزع احاداثياتيا المت(3N-6 = 84) اربعة وثمانون ترددا اساسايا 

نمطا اىتزازيا تق  قمن مستوى  (57)استنادا الت نظرية المجموعة الت 

نمطااا اىتزازيااا تقاا  خااارج مسااتوى سااط  الجزيئااة  (27)سااط  الجزيئااة و 

وجمياااا  ىااااذه الانماااااط  عالااااة  اااا  طياااا  رامااااان و طياااا  الاشااااعة تحاااات 

وعاادد تماااثلات   .гtot الحمااراء. امااا االعاادد الكماا  للأصاانا  التماثميااة

 гtot. = 3N =3 قد تم استخراجيا كما يأت :  гvibلاىتزازية الحركة ا

 30 гtot. =  90 

гvib = 3N-6= ( 3  30) - 6 = 84 = 43 A' + 41 A" 

гop =  N-3 = 27 , гip  = 2N-3 = 57 

гip.يشير الت الانماط الاىتزازية الوادعة قمن مستوى سط  الجزيئة : 

гop ادعاااااة خاااااارج مساااااتوى ساااااط  : يشاااااير الااااات الانمااااااط الاىتزازياااااة الو

 : يشااير الاات الانماااط المتماثمااة نساابة لسااط  تماثاا  الجزيئااة 'Aالجزيئااة.

 الذي يخترا الجزيئة من الوسط.

 A" يشااير الاات الانماااط غياار المتماثمااة نساابة لسااط  تماثاا  الجزيئااة : .

ودااااد تاااام تصااااني  الانماااااط الاىتزازيااااة العائاااادة لمجزيئااااة تماثميااااا وتكا .يااااا 

 كا  الحركة الاىتزازية لبرنامج كاوس.بالاستعانة بأش

 . +.(C20H10)تصني  ترددات الاىتزاز لجذر الكورانيولين الموجب

 الاىتزازية الوادعة عند مستوى سط  الجزيئة. ترددات الانماط -أ

نمطااا اىتزازيااا  عااالا  اا  طياا  رامااان وطياا  ('57A) وتشااتم  عماات 

  الاشعة تحت الحمراء تم تصنيهيا كما يأت :

-3076) وتتااراوح دايم تردداتياا بااين  CH الاصارة تارددات ماط1-  

( كاام 21.190-10.014وشاادة امتصاصاايا بااين ) 4-ساام (3056

 (4)جدو   4-مو 

 (1572-1652)تاارددات المااط الحمقيااة. وتتااراوح داايم تردداتيااا بااين 2- 

 . 4-( كم مو 200.647-1.708) بين وشدةامتصاصيا 4-سم

.  δCH)مساااتوى ساااط  الجزيئاااة عنااد  CHتاارددات انحنااااء الآصااارة  3-

 وشادة امتصاصاايا 4-( ساام1536-1102وتتاراوح داايم تردداتياا بااين )

 .4-كم مو  )025-0.034بين )

عناااااد مساااااتوى ساااااط  الجزيئاااااة  تااااارددات انحنااااااء الحمقاااااات العطرياااااة4-  

(δCCC). وشادة امتصاصايا  1-سام (22-1113) وتتراوح ديمياا باين

 .1-( كم مو 0.076-380) بين

 نماط الاىتزازية الوادعة خارج مستوى سط  الجزيئة. ترددات الا -ب

نمطاااا اىتزازياااا  عاااالا  ااا  طيااا  راماااان و طيااا   ('57A)وتشاااتم  عمااات 

  الاشعة تحت الحمراء تم تصنيهيا كما يأت :

. (CH)خارج مساتوى ساط  الجزيئاة  CHترددات انحناء الآصرة  -1

 وشاااادة امتصاصاااايا بااااين 1-ساااام (276-1022) وتتاااراوح ديميااااا بااااين

 .1-كم مو  (148.596-0.844)

خااااااارج مساااااااتوى ساااااااط   تاااااارددات انحنااااااااء الحمقااااااات العطرياااااااة 2-

  (CC).الجزيئة

وشااادة امتصاصااايا باااين  4-سااام (135-747) وتتاااراوح ديمياااا باااين

 .1-( كم مو 31.755-0.079)

  ˙ (C20H10)ترددات الاىتزاز لجذر الكورانيولين السالب
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انيولين  قد ادتصرت الدراسات كما    حالة  الجذر الموجب لجزيئة الكور 

الطيهياة لجاذر الكورانيااولين الساالب التاا  وردت  ا  الادبيااات عمات طياا  

لمجزيئااة الااذي داسااو بااارث  Visible spectrumالامتصااص المرئاا  

 .  [15] (1967)ولاوتن عام 

لحسااب تارددات  MINDO/3-FORCESلذا  قد تم استخدام اسموب 

ت الحمااااراء لمجزيئااااة، وصاااانهت  الاىتاااازاز وشاااادة امتصاااااص الاشااااعة تحاااا

الانمااااط الاىتزازياااة العائااادة لمجزيئاااة تماثمياااا وتكا .ياااا بالاساااتعانة ببرناااامج 

( الاااذي يمثااا  8. وكماااا مباااين  ااا  الشاااك  )DRAW. MOLالرسااام 

 انموذجا من انماط الحركة الاىتزازية لمجزيئة. 

ا حيث انيا  CSينتم  جذر الكورانيولين السالب الت المجموعة التماثمية 

تااارددا اساسااايا حساااب  84مااان عممياااات التماثااا  ولياااا  (, E)تمتماااا 

( والتماااااثلات غياااار .гtotوعاااادد الاصاااانا  التماثميااااة ) (3N-6)العلادااااة 

 ى : irreducible representationالقابمة للاختزا  

гtot. = 3N = 84 

 гvib = 43 A' + 41 A" 

гip  = N - 3 = 57,  гop =  N - 3  = 27  

ب حاااارارة التكااااوين وداااايم الاحااااداثيات اليندسااااية الداخميااااة كااااذلا تاااام حسااااا

)اطوا  وزوايا التعصر( لمجزيئة، ونظرا لعدم تاو ر دايم تجريبياة او نظرياة  

 (.3) لغرض المقارنة جدو  PM3 قد تم استخدام برنامج 

  (C20H10) ¯ ˙لجذر الكورانيولين السالب  تصني  ترددات الاىتزاز

  زية الوادعة عند مستوى سط  الجزيئة.ترددات الانماط الاىتزا -أ 

( 2987-3047) وتتراوح ديم تردداتيا بين CH.ترددات مط الاصرة 1-

 4-( كااااام ماااااو 219.432-0.012وشااااادة امتصاصااااايا باااااين ) 4-سااااام

  (4جدو  )

 (1601-1675)و تتاراوح دايم تردداتياا باين   ترددات المط الحمقياة.2- 

 .4-م مو ( ك65.334-0.962بين ) وشدة امتصاصيا 4-سم

. (δCH)عناد مساتوى ساط  الجزيئاة  CHترددات انحنااء الآصارة 3-  

وشادة امتصاصايا  4-(  سام5364-1038باين ) و تتاراوح دايم تردداتياا

 .4-كم مو  ( 127.408-0.686بين )

 عنااد مسااتوى ساااط  الجزيئااة  تاارددات انحناااء الحمقااات العطريااة 4-

(δCCC). ة امتصاصيا وشد 4-سم (125-1120) وتتراوح ديميا بين

 .4-( كم مو 0.0740 -64.818) بين

 ترددات الأنماط الاىتزازية الوادعة خارج مستوى سط  الجريئة. -ب

 .(CH)خارج مساتوى ساط  الجزيئاة  CHترددات انحناء الآصرة  -1

وتمتماا شادة امتصااص بااين  4-سام (763-964) تتاراوح ديمياا باينو

 .4-كم مو  (133.847-0.403)

 مسااتوى سااط  الجزيئااة  خااارج اء الحمقااات العطريااةتاارددات انحناا2-  

(CCC).  وتمتمااا شاادة  4-ساام (94-720) وتتااراوح ديميااا بااين

 .4-( كم مو 0.039-19.462امتصاص بين )

  Comparisions  المقارنةعلادات 

 ترددات مط الاصرة  -1

(The CH stretching vibrations)    

لعائاادة للاصاانا  الثلاثااة المتماثمااة اCH تتعادااب تاارددات مااط الاصاارة  

 :لجزيئة الكورانيولين حسب العلادات الآتية (سالبو موجب)متعاد  و

sym CH  str. (C20H10) ˙+ > sym CH str. 

(C20H10)  >  sym CH str. (C20H10) ˙ ¯ 

sym CH str. (C20H10) ˙+  >sym CH str. 

(C20H10) >   sym CH str. C20H10) ˙ -2 تارددات 

              المط الحمقية
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 The CC stretching vibrations  

يئاة الكورانياولين زلاج  CCتكون تارددات الماط الحمقياة المتماثماة لأواصار

اكباار ماان نظيرتيااا لمجااذر الموجااب الااذي تكااون تردداتااو اكباار منااو لمجااذر 

  السالب اي ان:

sym CC str. (C20H10)  >  

sym CC str. (C20H10) ˙+     >  

sym CC str. (C20H10) ˙ ¯ 

 .(δCH)عند مستوى سط  الجزيئة  CHترددات انحناء الآصرة  -3

عناااد مساااتوى ساااط   CHتتبااا  تااارددات الانحنااااء المتماثماااة ل صااارة  و

 التسمس  الآت  : ةالكورانيولين الثلاث الجزيئة ولاصنا  جزيئة

δsym CH (C20H10) ˙ ¯  > 

δsym CH (C20H10)   >  

δsym CH (C20H10) ˙+   

 وتنطبا العلادة نهسيا لترددات الانحناء غير المتماثمة.

عناااد مساااتوى ساااط  الجزيئاااة  تااارددات انحنااااء الحمقاااات العطرياااة  4-

(δCCC).  

δsym CCC (C20H10) ˙ ¯  >  

δsym CCC (C20H10) ˙+   >   

δsym CCC (C20H10) 

 ن المتعاد .و تعود اعمت شدة امتصاص لمتردد العائد لجزيئة الكورانيولي

δasym CCC (C20H12) ˙ ¯ >  

δasym CCC (C20H12) ˙+   > 

δasym CCC (C20H12) 

 (CH) .خارج مستوى سط  الجزيئة CHترددات انحناء الآصرة  5-

CH (C20H10) ˙+    >  CH (C20H10) ˙ ¯   >   CH 

(C20H10) 

 خااارج مسااتوى سااط  الجزيئااة  تاارددات انحناااء الحمقااات العطريااة 6-

(CC).   

CC (C20H10) ˙+    > CC (C20H10) ˙ ¯  >  

CC (C20H10) 

 

      Conclusionsالاستنتاجات:         

أعطااات نتاااائج الحسااااب لتااارددات الاىتااازاز لمجزيئاااة المتعادلاااة 

وطريقة الحساب شبو التجريبية  DFTو ا نظرية دوا  الكثا ة الاساسية 

MINDO/3 تجريبيااة المقاسااة ماان طريقااة المقيسااة القاايم الاداارب لمقاايم ال

و ي.مااااا  أن تكاااااون نتاااااائج الحسااااااب  PM3.الحسااااااب شااااابو التجريبياااااة 

لترددات الاىتزاز وشدة امتصاصيا لمجاذر الموجاب والجاذر الساالب مثا  

ذلااا، وليااذه التاارددات أىميااة كبياارة لا تااراض عائديااة الحاازم المنبعثااة ماان 

يبيااااة ليااااا  ااااا  الهقاااااء لمجزيئااااات أمثاليااااا، ولعااااادم ورود القياسااااات التجر 

 الادبيات. 

وأشارت محصامة النتاائج الات أن اكتسااب الكتارون  ا  الجاذر 

السااالب و قاادان الكتاارون  اا  الجااذر الموجااب ادى الاات تغياار التماثاا  ماان 

C2v  ااا  الجزيئاااة المتعادلاااة الااات Cs  ااا  الجاااذرين الموجاااب والساااالب 

باين أتبعو تغير    أطوا  الاواصار ورتبياا وثوابات القاوى و ا  العلاداات 

 ترددات الاىتزاز للاصنا  الثلاثة. 



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

2011 ,( 5), ( 2 ) :32-48 
 

27 

كذلا لوحظ وجاود علاداة طردياة باين حارارة تكاوين و تارددات 

الاىتااازاز  الجاااذر الساااالب يمتماااا أدااا  حااارارة تكاااوين وأدااا  تااارددات ماااط 

، والجااذر الموجااب يمتماا أكباار حاارارة تكاوين وأكباار تاارددات CHللاصارة 

رارة التكاوين وتارددات ، والجزيئة المتعادلة تمتما دايم لحاCHمط للاصرة 

وساااط باااين ديمياااا لمجاااذر الموجاااب ولمجاااذر الساااالب.  CHماااط للاصااارة 

ويتودااا  لياااذه النتاااائج أن يكاااون لياااا أىمياااة ومسااااىمة  ااا  اغنااااء المعر اااة 

 Polyالعممياااااة لممركباااااات الاروماتياااااة العقاااااوية متعاااااددة الحمقاااااات،

Aromatic Hydrocarbons (PAHs).  
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 ( الصيغة الرنينية لجزيئة الكورانيولين.1شكل )

 

 

 

 (2شكل )

 

 
 (a) 

 

(b) 
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(  (b( برنامج كاوس وa(: ترميز الذرات حسب )4شكل )
ريئة الكورانيولين المتعادلة عمى وفق في ج، الطريقة النظامية

 .C5v)  (الشكل الهندسي التماثمي المحسوب لها

 

: الإشكال البيانية الواصفة لبعض أنماط الحركة (5)شكل 
 الاهتزازية لجزيئة الكورانيولين المتعادلة.

 
a)) 

 
b)) 

(  (b( برنامج كاوس وa(: ترميز الذرات حسب )6شكل )
ري الكورأنيولين الموجب والسالب عمى لجذ ،الطريقة النظامية

 .(Cs)وفق الشكل الهندسي التماثمي المحسوب لهما 
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: أنموذجين من أنماط الحركـة الاهتزازيـة، عنـد مسـتو  (7)شكل 
لجـذر الكورانيـولين  سطح الجزيئة و خارج مستو  سطح الجزيئـة

 .الموجب

 
هتزازية، عند مستو  : أنموذج من أنماط الحركة الا(8)شكل 

لجذر الكورانيولين سطح الجزيئة و خارج مستو  سطح الجزيئة 
 .السالب

  
Table (1): Calculated geometry for 

Corannulene molecule. 

Bond length 

(Å) 

& 

Bond angles 

(deg.) 

This work Other works 
M

in
d

o
/ 

3
-F

o
rc

es
 

P
M

3
 

D
F

T
 

C
a

lc
. 

[4
] 

E
x

p
t.

 [
1

4
] 

C3 C4 1.470 1.431 1.419 1.413 1.418 

C4 C10 1.417 1.378 1.385 1.402 1.392 

C10 C13 1.466 1.440 1.450 1.440 1.440 

C13  C14 1.386 1.376 1.391 1.391 1.397 

H23 C13 1.107 1.095 1.083 ------ ------ 

< C2 C3 C4 107.9 107.9 108.000 ------ ------ 

< C6 C11C12 123.3 122.2 121.966 ------ ------ 

< C4 C10 C12 111.8 114.6 114.363 ------ ------ 

< H10C12 

C22 
117.9 118.0 119.332 ------ ------ 

< H30C20 

C19 

117.9 118.0 118.482 ------ ------ 

Dipole moment 

Debye 
------ 2.43407 2.3279 ------ ------ 

Heat of 

formation 
178.441 139.416 153 ------ ------ 

(Hf kcal)      

  

Table (2): Vibrational frequencies and IR 

absorption intensities for neutral Corannulene 

molecule. 
Intensity 
(km/mol) 

Frequency cm-1 

Symmetry & 

description 

D
F

T
 

B
3

L
Y

P
 

E
x

p
tl

. 

[2
] 

D
F

T
 

B
3

L
Y

P
 

P
M

3
 

M
in

d
o
/ 

3
-F

o
rc

es
 S

ca
le

d
 

      A1 

8.666 3050 3051 3406 3046 CH str. 1 

0.094 ------ 1659 1785 1634 
ring (C=C 

str.) 
2 

1.887 ------ 1467 1579 1530 
ring (CCC 

str.) 
3 

1.427 ------ 1276 1348 1215 

CH 

(sciss.) + 

ring 

(CCC) 

4 

2.162 ------ 1054 1132 1029 

CH 

(sciss.) + 

ring 

(CCC) 

5 

153.339 905 876 939 893 CH 6 
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4.380 ------ 603 713 746 

ring 

(CCC) 

(breathing) 

7 

22.803 ------ 563 581 551 
CC (rings 

B ) 
8 

7.246 ------ 146 148 143 
CC (ring 

A ) 
9 

      E1 

121.379 ------ 3049 3406 3043 CH str. 10 

121.379 ------ 3049 3406 3043 CH str. 11 

9.536 ------ 3028 3395 3027 CH str. 12 

9.536 ------ 3028 3395 3027 CH str. 13 

0.713 ------ 1654 1754 1620 
ring (CC 

str.) 
14 

0.713 ------ 1654 1754 1620 
ring (CC 

str.) 
15 

4.353 ------ 1486 1564 1459 CH 16 

4.353 ------ 1486 1564 1459 CH 17 

2.453 ------ 1444 1533 1397 
ring (CC 

str.) + CH 
18 

2.453 ------ 1444 1533 1397 
ring (CC 

str.) + CH 
19 

10.083 ------ 1345 1416 1292 
ring (CCC 

str.) 
20 

10.083 ------ 1345 1416 1292 
ring (CCC 

str.) 
21 

0.011 ------ 1225 1308 1249 
CH 

(wagging) 
22 

0.011 ------ 1225 1308 1249 
CH 

(wagging) 
23 

6.957 1135 1181 1231 1171 
CH 

(scissoring) 
24 

6.957 1135 1181 1231 1171 
CH 

(scissoring) 
25 

0.818 ------ 992 1036 982 CH 26 

0.818 ------ 992 1036 982 CH 27 

0.762 ------ 872 967 953 

ring 

(CCC) 

ring A 

28 

0.762 ------ 872 967 953 

ring 

(CCC) 

ring A 

29 

6.215 ------ 850 913 875 CH 30 

6.215 ------ 850 913 875 CH 31 

2.452 ------ 772 762 744 
ring 

(CCC ) 
32 

2.452 ------ 772 762 744 
ring 

(CCC ) 
33 

19.377 ------ 679 669 629 CC + CH 34 

19.377 ------ 679 669 629 CC + CH 35 

3.248 ------ 458 433 436 CC + CH 36 

3.248 ------ 458 433 436 CC + CH 37 

3.020 ------ 416 426 437 
ring 

(CCC ) 
38 

3.020 ------ 416 426 437 
ring 

(CCC ) 
39 

0.005 ------ 316 313 305 
CC (ring 

A) + CH 
40 

0.005 ------ 316 313 305 
CC (ring 

A) + CH 
41 

      A2 

0.000 3010 3028 3395 3026 CH str. 42 

0.000 ------ 1521 1625 1507 
ring (CC 

str.) +CH 
43 

0.000 ------ 1259 1299 1222 CH 44 

0.000 ------ 984 1025 945 CH 45 

0.000 ------ 955 909 864 
ring 

(CCC ) 
46 

0.000 ------ 669 664 650 

ring 

(CCC ) 

ring A 

(clock & 

unticlock) 

47 

0.000 ------ 551 471 490 
CC (rings 

B ) 
48 

      E2 

0.000 ------ 3048 3405 3041 CH str. 49 

0.000 ------ 3048 3405 3041 CH str. 50 

0.000 ------ 3029 3395 3028 CH str. 51 

0.000 ------ 3029 3395 3028 CH str. 52 

0.000 ------ 1658 1743 1583 
ring (C=C 

str.) 
53 

0.000 ------ 1658 1743 1583 
ring (C=C 

str.) 
54 

0.000 1430 1485 1589 1452 
ring (C--C 

str.) 
55 

0.000 1430 1485 1589 1452 
ring (C--C 

str.) 
56 

0.000 ------ 1448 1461 1401 CH 57 

0.000 ------ 1448 1461 1401 CH 58 

0.000 1310 1382 1426 1325 
ring (C--C 

str.) + CH 
59 

0.000 1310 1382 1426 1325 
ring (C--C 

str.) + CH 
60 

0.000 ------ 1200 1325 1213 CH 61 

0.000 ------ 1200 1325 1213 CH 62 

0.000 ------ 1171 1247 1184 CH 63 

0.000 ------ 1171 1247 1184 CH 64 

0.000 ------ 1102 1143 1031 

ring 

(CCC) + 

CH 

65 

0.000 ------ 1102 1143 1031 

ring 

(CCC) + 

CH 

66 

0.000 ------ 1002 1050 960 CH 67 
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0.000 ------ 1002 1050 960 CH 68 

0.000 840 795 868 825 CH 69 

0.000 840 795 868 825 CH 70 

0.000 ------ 771 843 749 
CC (ring 

A) + CH 
71 

0.000 ------ 771 843 749 
CC (ring 

A) + CH 
72 

0.000 ------ 653 669 679 
ring 

(CCC) 

(rings B) 

73 

0.000 ------ 653 669 679 

ring 

(CCC) 

(rings B) 

74 

0.000 ------ 648 602 589 CC 75 

0.000 ------ 648 602 589 CC 76 

0.000 ------ 557 567 547 
ring 

(CCC ) 
77 

0.000 ------ 557 567 547 
ring 

(CCC ) 
78 

0.000 ------ 448 421 417 
ring 

(CCC ) 
79 

0.000 ------ 448 421 417 
ring 

(CCC ) 
80 

0.000 ------ 273 268 266 
CC (rings 

B) 
81 

0.000 ------ 273 268 266 
CC (rings 

B) 
82 

0.000 ------ 143 136 134 
CC (rings 

B) 
83 

0.000 ------ 143 136 134 
CC (rings 

B) 
84 

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). [16] 

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

311G) frequencies, [17]. 

: out of plane bending vibration. 

 :in- plane bending vibration. 

 

Table (3): Calculated geometry for Corannulene 

anion and  cation radical. 
 

Bond length (Å) 

and 

Bond angles (deg.) 

This work 
DFT 

Anion 

DFT 

Cation 

C
1
  

 C
2
 

1
.4

0
6

 

1
.3

9
4

 

C
1
  

 C
5
 

1
.4

2
9

 

1
.4

4
9

 

C
1
  

 C
9
 

1
.3

9
7

 

1
.3

9
6

 

C
2
  

 C
3
 

1
.4

2
0

 

1
.4

3
0

 

C
2
  
C

8
 

1
.4

0
7

 

1
.3

8
8

 

C
3
  
C

7
 

1
.3

9
2

 

1
.3

9
3

 

C
7
  
C

2
0
 

1
.4

5
2

 

1
.4

4
2

 

C
8
  

 C
1
8
 

1
.4

5
3

 

1
.4

5
0

 

C
8
  

 C
1
9
 

1
.4

3
0

 

1
.4

5
2

 

C
9
  

 C
1
6
 

1
.4

2
9

 

1
.4

3
2

 

C
9
  

 C
1
7
 

1
.4

6
7

 

1
.4

4
9

 

C
1
5
 C

1
6
 

1
.4

2
7

 

1
.4

2
3

 

C
1
7
 C

1
8
 

1
.3

9
2

 

1
.3

9
2

 

C
1
9
C

2
0
 

1
.4

1
3

 

1
.4

0
6
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H
1
6
 C

2
6
 

1
.0

8
6

 

1
.0

8
2

 

H
1
7
 C

2
7
 

1
.0

8
6

 

1
.0

8
1

 

H
1
8
C

2
8
 

1
.0

8
7

 

1
.0

8
1

 

H
1
9
C

2
9

 

1
.0

8
7

 

1
.0

8
2

 

H
2
0
C

3
0

 

1
.0

8
6

 

1
.0

8
2

 

<
 C

2
C

1
 C

5
 

1
0

8
.1

4
9

 

1
0

8
.3

1
5

 

<
 C

2
C

1
C

9
 

1
2

3
.9

7
2

 

1
2

3
.4

5
9

 

<
 C

1
C

2
 C

3
 

1
0

7
.5

9
6

 

1
0

7
.2

5
2

 

<
 C

1
C

2
C

8
 

1
2

3
.6

4
6

 

1
2

2
.9

8
7

 

<
 C

2
C

3
C

7
 

1
2

3
.3

5
8

 

1
2

3
.3

5
8

 

<
 C

2
C

3
C

4
 

1
0

8
.4

7
7

 

1
0

8
.4

7
7

 

<
 C

3
C

7
 C

2
0
 

1
1

3
.9

3
9

 

1
1

3
.9

3
9

 

<
 C

1
C

9
C

1
6
 

1
1

4
.9

2
9

 

1
1

4
.9

2
9

 

<
 C

1
C

9
 C

1
7
 

1
1

2
.7

1
6

 

1
1

2
.7

1
6

 

<
 C

9
C

1
6
H

2
6
 

1
1

9
.7

2
2

 

1
1

9
.7

2
2

 

<
 C

9
 C

1
6
C

1
5
 

1
2

1
.9

0
0

 

1
2

1
.9

0
0

 

<
 C

9
C

1
7
H

1
8
 

1
2

2
.5

3
4

 

1
2

2
.5

3
4

 

<
 C

9
 C

1
7
H

2
7
 

1
2

1
.9

0
0

 

1
2

1
.9

0
0

 

<
 C

1
7
C

1
8
H

2
8
 

1
1

8
.0

0
4

 

1
1

8
.0

0
4

 

<
 C

1
7
 C

1
8
C

8
 

1
2

2
.7

3
8

 

1
2

2
.7

3
8

 

<
 C

8
C

1
9
H

2
9
 

1
1

9
.5

4
8

 

1
1

9
.5

4
8

 

<
 C

8
 C

1
9
C

2
0
 

1
2

2
.3

4
5

 

1
2

2
.3

4
5

 

<
 C

1
9
C

2
0
C

7
 

1
2

2
.0

3
2

 

1
2

2
.0

3
2

 

<
 C

1
9

 

C
2
0
H

3
0

 

1
1

8
.2

4
4

 

1
1

8
.2

4
4

 

Dipole moment 

Debye 
3.81351  

(Hf kcal/ mol) 109.103 336.875 
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Table (4): Vibration frequencies and IR 

absorption intensities for Corannulene cation 

and anion radicals. 
 

DFT (anion) DFT (cation) 

S
y

m
m

et
ry

 &
 d

es
cr

ip
ti

o
n

 

In
te

n
si

ty
 

(k
m

/m
o

l)
 

F
re

q
. 

cm
-1

 

In
te

n
si

ty
 

(k
m

/m
o

l)
 F

re
q

. 
cm

-1
 

     A' 

86.364 3047 2.559 3076 
CH str. 

(rings B) 
1 

211.214 3044 12.482 3072 
CH str. 

(rings A) 
2 

38.858 3030 3.843 3071 
CH str. 

(ring C) 
3 

24.903 2991 0.669 3059 
CH str. 

(rings B) 
4 

0.012 2989 2.067 3057 
CH str. 

(rings A) 
5 

10.663 1675 39.043 1638 

ring (C--C 

str.) (ring 

D) 

6 

0.962 1659 
184.77

0 
1610 

ring (C--C 

str.)+CH 

(ring C) 

7 

65.334 1645 6.660 1582 

ring(C--C 

str.)+ CH 

(rings A) 

8 

9.229 1536 3.806 1492 
CH (rings 

A & B) 
9 

0.061 1488 0.366 1477 

ring(CCCst

r.)+CH(ri

ngs A,C) 

10 

16.480 1472 0.407 1456 
CH (rings 

A & B) 
11 

0.044 1436 2.780 1454 

ring(CCC 

str.)+CH 

(rings A) 

12 

127.408 1418 15.425 1414 
CH (rings 

A) 
13 

5.787 1386 60.207 1348 
CH (ring 

C) 
14 

101.855 1344 
116.22

4 
1296 

CH (rings 

B)   
15 

23.744 1284 46.683 1281 

CH (rings 

A, `  & 

rings C) 

16 

46.170 1227 8.348 1217 
CH (rings 

A,  ) 
17 

7.830 1213 
135.56

5 
1192 

CH (rings 

A, ` ) 
18 

23.779 1169 3.027 1177 
CH (rings 

A,  ) 
19 

64.818 1120 0.378 1113 
ring 

(CCC) 
20 

28.658 1104 
380.26

0 
1097 

ring 

(CCC) 
21 

2.358 1038 
261.15

9 
1034 

CH (ring 

C) 
22 

2.172 964 2.120 1022 
CH (rings 

B) 
23 

3.561 912 14.938 1010 
CH (rings 

A & B) 
24 

9.119 867 
148.59

6 
911 

CH (ring  

C) 
25 

133.847 809 0.844 885 
CH (rings 

C & A) 
26 

22.841 789 47.958 861 
ring 

(CCC) 
27 

2.068 769 7.259 812 
CH (rings 

B & C) 
28 

39.018 758 12.452 764 
ring 

(CCC) 
29 

10.768 720 13.653 747 
ring 

(CCC) 
30 

4.952 659 7.486 655 

ring 

(CCC) + 

CH 

31 

0.821 648 31.315 636 
ring 

(CCC) 
32 

0.939 598 4.464 597 

ring 

(CCC) + 

CH 

33 

1.552 587 22.087 584 

ring 

(CCC) + 

CH 

34 

19.462 552 1.141 555 

ring 

(CCC)+ 

CH (rings  

B) 

35 

6.780 546 21.549 544 

ring 

(CCC) + 

CH (ring 

A) 

36 

1.654 446 0.69 455 

CH + 

ring ( 

CCC) 

37 

0.557 438 29.723 416 
ring 

(CCC) 
38 

26.323 400 75.434 393 
ring 

(CCC) 
39 

0.039 299 25.917 298 
ring 

(CCC) 
40 

0.744 262 2.023 271 
ring 

(CCC) 
41 

0.964 132 5.219 145 
ring 

(CCC) 
42 

4.341 94 4.839 135 

ring 

(CCC) 

(rings C& 

A) 

43 
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     A" 

33.602 3040 21.190 3075 
CH str. 

(rings B) 
44 

219.432 3029 3.145 3072 
CH str. 

(rings A) 
45 

12.531 3022 0.014 3059 
CH str. 

(rings B) 
46 

182.616 2991 1.058 3057 
CH str. 

(rings A) 
47 

1.137 2989 1.493 3056 
CH str. 

(ring C) 
48 

46.071 1635 1.708 1652 

ring (C--C 

str.) (ring 

D) 
49 

1.076 1601 
200.64

7 
1572 

ring (C--C 

str.) (ring 

C) 
50 

2.605 1522 0.034 1536 
CH (rings 

A & C) 
51 

23.793 1507 2.283 1503 
CH (rings 

A & C) 
52 

46.819 1482 8.232 1460 
CH (rings 

B & C) 
53 

6.644 1437 
121.53

3 
1444 

CH (rings 

B, `) 
54 

20.299 1404 62.696 1373 
CH (rings 

A) 
55 

34.713 1346 
181.59

0 
1308 

CH (rings 

A, ` ) 
56 

3.501 1314 0.308 1274 CH 57 

0.686 1252 17.615 1247 

CH + 

CCC 

(rings A & 

C ) 

58 

37.606 1224 48.238 1218 
CH (rings 

A) + CCC 
59 

5.209 1182 
101.91

4 
1189 

CH (rings 

B) 
60 

12.626 1166 16.767 1184 
CH (rings 

B) 
61 

22.348 1124 
502.73

4 
1102 

CH (rings 

A) 
62 

0.403 964 0.166 1022 
CH (rings 

B & A) 
63 

0.501 952 12.582 1005 
CH (rings 

A & C) 
64 

14.433 925 1.427 999 
CH (rings 

B & A) 
65 

3.292 896 8.502 958 
ring 

(CCC) 
66 

1.424 762 43.040 948 

ring 

(CCC) 

(ring C) 

67 

7.471 841 0.756 869 
CH (rings 

A & B) 
68 

o.126 788 69.276 859 
ring 

(CCC) 
69 

0.703 763 21.811 801 
CH (rings 

A & B) 
70 

0.526 753 15.711 767 
ring 

(CCC) 
71 

4.347 698 17.927 735 
CC (rings 

B & D) 
72 

0.000 666 0.076 663 

ring 

(CCC) 

(ring C) 

73 

4.745 640 14.671 643 
CC (rings 

A & B) 
74 

120.093 630 1.599 613 
ring 

(CCC) 
75 

2.081 550 2.736 563 
ring 

(CCC) 
76 

1.750 513 2.908 537 
CC (rings 

B) 
77 

6.631 501 21.541 505 
CC (ring 

C) 
78 

4.241 410 0.079 437 
CC (ring 

C) 
79 

7.405 397 19.098 412 
ring 

(CCC) 
80 

9.237 381 2.239 310 
CC (rings 

B & D) 
81 

1.818 275 31.755 276 
CC (rings 

C & B) 
82 

3.183 257 85.543 183 
ring 

(CCC) 
83 

0.740 125 
132.86

0 
22 

ring 

(CCC) 
84 
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STUDYING THE VIBRATION FREQUENCIES OF CORANNULENE 

AND IT'S POSITIVE AND NEGATIVE RADICAL IONS USING 

QUANTUM MECHANICAL CALCULATIONS 

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

 
ABSTRACT.: 

The vibration frequencies, IR absorption intensities and normal coordinates of the Corannulene radical cation 

and anion were calculated applying the MINDO/3, PM3, (DFT (B3LYP/6-311G)) quantum mechanical methods. The 

results allowed proper assignments for the frequencies of the experimentally known, radical cation vibrations. They 

provided pre estimation of the radical anion frequencies. Comparison is done for the frequencies of the ions with 

those of the neutral Corannulene molecules.  

 

 


