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 وأريل أسيتيلين بين بنزيل أزيد (I)المحفز بالنحاس  تحلّقالتحقق الميكانيكي الكمومي لتفاعل ال
 

 *نبيل البانيد. 

 
 (2020/ 9/  21قُبِل للنشر في  . 2020/  8/  18تاريخ الإيداع )

 
 ملخّص  

 
التحول لآلية هذا فهم المنهجي بغية الالأسيتيلين المحفز بذرة نحاس واحدة  أريل -أزيد  بنزيل تحلّقآلية تفاعل  درست

-6مع مجموعة الأساس  M06-2X، وDFT :B3LYP ،wB97XD ،LC-wPBEطرائقالعضوي باستخدام 
31G(d).  الحالة الغازية. تشير النتائج النظرية بشكل عام في تم أيضاً دراسة تأثير وجود المذيب في نتائج الحسابات

عبر حالة انتقالية أولية،  (IC)، ويتشكل بعد ذلك المركب الوسطي (RC)لفعال إلى أن التفاعل يبدأ بتشكيل المركب ا
 تحلّقتبين النتائج الحاسوبية أن طاقة التنشيط لتفاعل عبر حالة انتقالية ثانية.  ICثم يتشكل الناتج النهائي بدءاً من 

أسيتيلين. إن وجود المذيبات تؤثر بصورة  ميتيل –ميتيل أزيد  تحلّقأريل أسيتيلين أخفض مما هي لتفاعل  –بنزيل أزيد 
 ، والناتج النهائي.(IC)طفيفة في طاقة جيبس الحرة للحالات الانتقالية المؤدية إلى تشكل المركب الوسطي 

 
 

، (IC)مركب وسطي، (RC)مركب فعال  ،(CuAAC)ألكن  –أزيد  تحلّق، تفاعل تحلّقتفاعل الالكلمات المفتاحية: 
DFT. 

 
 
 
 

  

                                                            
 قسم الكيمياء، كلية العلوم، جامعة تشرين، اللاذقية، سورية. - أستاذ مساعد *



  Sciences Series .Tishreen University Journal. Bas 2020( 5) العدد( 42) المجلد العلوم الأساسية .جامعة تشرين مجلة

 
journal.tishreen.edu.sy                                                     Print ISSN: 2079-3057, Online ISSN: 2663-4252 

20 

Quantum Mechanical Investigations of Copper(I)-Catalyzed 
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  ABSTRACT    

 
The mechanism of copper (I) catalyzed benzel azide - aryl acetylene cycloaddition 

(CuAAC) have been studied for systematic understanding of this relevant organic 

transformation, using DFT Methods: B3LYP, wB97XD, LC-wPBE and M06-2X with 

basis set 6-31G(d). The effect of the presence of solvents on the calculation results in the 

gas state was also studied. Theoretical results generally indicate that the reaction begins 

with the formation of the reactive compound (RC), and then the intermediate compound 

(IC) is formed via an initial transitional state, then the final product is formed starting from 

the IC via a second transitional state. Computational results are shown that the activation 

energy for benzel azide - aryl acetylene cycloaddition is lower than for methyl azide - 

methyl acetylene cycloaddition.The presence of the solvents slightly affects the Gibbs free 

energy of the transition states leading to the formation of the intermediate compound (IC), 

and the final product. 

 

 Keywords: Cycloaddion reaction, CuAAC reaction, reactive compound (CR), 

intermediate compound (IC), DFT. 
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 مقدمة:
 [2,1] التريازول-3,2,1المؤدي إلى تشكل  والألكينات العضوية ثنائي القطب للأزيدات (1,3) تحلّقال تفاعل اكتسب

 بسبب الأخيرة السنوات في كبيراً  اهتماماً  CuAAC)والمعروف على نطاق واسع تحت اسم تفاعل النقر أو تفاعل (
 السرعة من كل في كبير تحسن إلى أدى مما ،Meldal [3]و Tornøe من قبل 2001عام  في Cu(I)المحفز إدخال

 . إنSharpless [5,4]و Meldal قبل تجارب من مستقل بشكل تم إدراك ذلك كما للتفاعل، الموضعية والانتقائية
 يتحد الأزيدحيث  ،وقوي جداً  كميّ  التحفيز أن مفادها حقيقة عن ناشئ Cu(I)المحفز بوساطة  للتفاعل الكبير النجاح

 أو [8,7] الحي الجسم وشم ويستخدم في ،[6] حيوية جزيئية لمرتبطات حتى مناسبو  ،متعامد على نحوٍ مع النحاس 
 ظروفولا يؤثّر في ال كيميائياً  خامل المتشكلالتريازول  إنّ  .[9] الطويلة الخطية البوليمرات اصطناع بلمرة تفاعلل

 .والإماهة الإرجاع -الأكسدة كما هي الحال في تفاعلات التفاعلية،
لا يتطلب  التفاعل إنللحفز.  والميكانيكية الهيكلية الجوانب إلى لنظريجب ا ،على نحوٍ تفصيليّ  التفاعل فهم أجل من 

 في الحالة الصلبة. حتى أو ،مائي أو عضويسائل؛ وسط  في إجراؤه ويمكن ،موجود Cu(I) أن طالماشروطاً )ظروفاً( 
سرعة  ويزيدأريل أسيتيلين، و في تفاعل التحلق بين بنزيل أزيد  الفعّال النحاس يؤدي دور المحفّز وتجدر الإشارة إلى أنّ 

 .[4,5] نتباهللا على نحوٍ ملفتٍ  التفاعل
 من خلالتم تأكيده لاحقاً  (1في المخطط  ه )الموضحؤ وزملا Himoإن الاقتراح الميكانيكي الأول الذي وضعه 

 = R1 = R2من أجل  G(2d,2p)+311-6مع مجموعة الأساس  DFT/B3LYP حسابات نظرية تابعية الكثافة
CH3 [11] . 
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 (CuAAC)ذرة نحاس واحدة بالمحفز  تحلّق: الآلية المقترحة لتفاعل ال1المخطط 
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وتوجّه الأزيد إلى النحاس الأحادي  في هذا الاقتراح الأحادي النواة، تدرس عملية التحلّق بدءاً من تشكل معقد الأسيتيل
Cu(I)،  معدنية سداسية الحلقة، مما يؤدي في النهاية إلى  وسطية بآلية متدرجة عبر حالة هذه العمليّة تتقدمحيث
 أما ،kJ/mol 12.6نحو L = H2Oيبلغ حاجز الطاقة بالنسبة إلى طاقة "ضئيل"؛ إذالتريازول مع حاجز  تشكل

 تابعية عيوب إلىذلك  الباحثون رجعأ، و (kJ/mol 0.84-) قيمة سالبة غير متوقعة فيبلغ ،L = CH3CN إلى بالنسبة
 حالة ولاسيما [،21-12] بحث واهتمام موضع الآلية بتلك المتعلقة الجوانب بعض تزال لا ذلك المختارة، ومع الكثافة

 أخرى روابط (أو)و المخلبية الأزيدات وتأثير [،15المذيب ] ودور ،[22,17]نية دالمع النحاس بذرات الأكسدة المتعلقة
 .[14-20]مرتبطة بذرة النحاس 

 :لنظرية تابعية الكثافة ةطرائق متعدد الاعتماد علىب بدقة بدراسة هذه الآلية [23]ه ؤ وزملا Losadaقام الباحث 
B3LYP  ،LC-wPBEو ،M06-2Xو ،M06Lو ،wB97XD  311-6مع مجموعة الأساس++G(d,p)،  بوجود
CH3OH  كمذيب بالنسبة إلىL=CH3CN. 
 نحويبلغ  LC-wPBE/6-311++G(d,p) المحتوى الحراري للتنشيط المحسوب عند مستوى النظرية ووجد أنّ 

128.62kJ/mol 132.34 ، ونحوبدءاً من المواد المتفاعلة المعزولة kJ/mol وعليه، فإنّه المعقد الأولي.  بدءاً من
 kJ/mol 16.74وبنحو، kJ/mol.51.88 بنحو CuAAC-1,4بالنسبة إلى  ملائمةالواضح أن هذه العملية غير  من

يتمحور حول دور النحاس كمحفّز فعّال في  ثمة سؤال مهمّ و  (.LC-wPBEالمحفزة )نتائج  غير العملية بالنسبة إلى
لا يرقى إلى تأثير نيوم( ثو )مثل الرو  ، خاصّةً وأنّ الدراسات السابقة تشير إلى أنّ تأثير المحفزات الأخرىهذه الآلية

 .[22,13] سرعة التفاعل في النحاس
إلى  CuAACفي آلية  Cu(I)بعناقيد متعددة النوى من  فضلًا عن ذلك، تستدعي بعض الأدلة التجريبية المتعلقة

من  [21]ه ؤ وزملا Fokin مؤخرًا . في هذا الصدد، اقترح[14-22]ذلكاهتمام كبير، وثمة دراسات نظرية أولية لدعم 
عن  ةبالنظائر، منفصل ا، تم تمييزهأخرىنحاس  ذرةثنائية النوى تتضمن إضافة  خلال عملهم التجريبي آلية جديدة

التحقق من هذه الآلية  جرىذرة من ذرات النحاس، و  توضيح الدور الخاص بكلّ ب واوقام ،يدأسيتيل –( Iنحاس ) المعقد
 )فقطالمضافة  Cuمن أجل الذرة  LANL2DZمع مجموعة الأساس ( B3LYP/6-31G(d)بوساطة السوية النظرية 

 .L = H2O [24] بالنسبة إلى
مخططات تغير الطاقة على امتداد مسار تحديد  الذكر تم فقطنفة جميع الدراسات النظرية الآفي تجدر الإشارة إلى أن 

 تحلّقالترموديناميكية والحركية لآلية تفاعل ال، ولم يتم تحديد الخواص أسيتيلينبين ميتيل أزيد وميتيل  تحلّقال تفاعل
 تم دراسة تأثير المذيبات في الخواص الترموديناميكية والحركية لهذه التفاعلاتتالمحفز بذرة نحاس واحدة أو أكثر، ولم 

بين  HCNز بذرة نحاس واحدة مع المرتبطة المحفّ  تحلّقآلية تفاعل السنقوم بدراسة  هذا فإننا. ل[23])بحث باستثناء ال(
، LC-wPBE [28]، و3LYP [27-25] :(DFT)بطرائق متعددة لنظرية تابعية الكثافة البنزيل أزيد والأريل أسيتيلين 

 .31G(d)-6 مع مجموعة الأساس wB79XD [31,28]، وM06-2X] [39,29]و
 

 أهداف البحث وأهميته:
 يهدف هذا البحث إلى ما يلي:

بين البنزيل أزيد والأريل  Cu(I)المحفز بالنحاس  تحلّقتحديد الخواص الترموديناميكية، والعوامل الحركية لتفاعل ال .1
 أسيتيلين باستخدام طرائق مختلفة لنظرية تابعية الكثافة.
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 في آلية التفاعل. المرتبطةتوضيح تأثير  .2
 في الخواص الترموديناميكية والعوامل الحركية. المذيبتأثير  .3

نحاس، الالمحفز بالنحاس نوعياً وكمياً، وتوضيح الدور الخاص لذرة  تحلّقتكمن أهمية هذا البحث في توضيح آلية ال
في الخواص الترموديناميكية  ، فضلا عن توضيح تأثير متبادلات الأزيد والأسيتيلينودور المرتبطة في تسريع التفاعل
 المدروس سابقاً. CH3والعوامل الحركية مقارنة بالمتبادل 

 
 طرائق البحث ومواده:

      طرائق نظرية باستخدام L=NCHمع المرتبطة  (1)مكونات التفاعل حسب المخطط الهندسية ليتم تحديد البنى 
 جميع الحسابات النظرية ستتم باستخدام البرنامجو  .31G(d)-6مع مجموعة الأساس تابعية الكثافة المذكورة سابقاً 

GAUSSIAN-09 [32]. 
 ستراتيجية الحسابات:ا

 Gcorrو Hcorr يتم أولا تحديد البنى الهندسية المستقرة لجميع مكونات التفاعل وخواصها الترموديناميكية القياسية
-M06 ام المستوى النظريباستخد Gaussian-09المحسوبة تبعاً للترموديناميك الإحصائي المدمج في البرنامج 

2X/6-31G(d) 298.15، ثم تحدد الخواص الترموديناميكية للتفاعلات في الحالة الغازية عند الدرجة.K  باستخدام
 العلاقة:

Products Reactants

(298.15) (298.15) (298.15)r f fH H H       

 أو باستخدام العلاقة:

0 corr 0 corr

Products Reactants

(298.15) ( ) ( )r H E H E H      

قد و . النظرية المستخدمةبوساطة الطريقة المحددة الإلكترونية الطاقة  E0؛ إذ تمثل rGوبصورة مشابهة يمكن حساب 
 لحالة الغازية.المحسوبة في ا Gcorr أو Hcorrالطاقة المحسوبة بوجود المذيب مع الحفاظ على قيم  E0تمثل 

 
 النتائج والمناقشة:

 TS1، وكذلك الحالات الانتقالية (IC)، والمركب الوسطي (RC)البنى الهندسية للمركب الفعال  (1)يبين الشكل 
بعض أطوال  (1)الجدول ويتضمّن ، B3LYP/6-31G(d)المحددة بالمستوى النظري  (P)والمعقد الناتج ، TS2و

قيم فيبيّن  (2)الجدول  ، أمّا(1)]كما هو مشار إليها في الشكل [بين ذرة الآزوت وذرتي الكربون والنحاس  الروابط
 لمكونات التفاعل المحسوبة بطرائق Gcorrو Hcorr المصححة ، والخواص الترموديناميكيةE0الطاقات الإلكترونية 

 المختلفة. DFTـال
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RC                                                                  IC 

              
TS1 (img. Freq.-150.4 cm

-1
)                            TS2 (img. Freq. -197.4 cm

-1
) 

 
P 

 .B3LYP/6-31G(d)المحددة بالسوية النظرية  للمكونات المتشكلة على امتداد مسار التفاعل الهندسية: البنى (1)الشكل 
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المحسوبة بوساطة  TS2و TS1، والحالات الانتقالية Pالناتج ، و IC، وRC: بعض قيم أطوال الروابط بين الذرات للمركبات (1)الجدول 
 Å)واحدة ب (31G(d)-6مع مجموعة الأساس  المختلفة DFTطرائق 

M06-2X LC-wPBE wB97XD B3LYP Bonds 

    r(Nterminal – Cu) 

2.147 2.014 2.082 2.087 RC 

1.949 1.870 1.895 1.974 IC 

2.010 1.938 1.968 2.016 TS1 

2.006 1.948 1.995 2.057 TS2 

    r(Nterminal – C) 

3.256 3.503 3.351 3.507 RC 

1.448 1.435 1.446 1.467 IC 

1.929 2.038 2.051 2.012 TS1 

2.284 2.151 2.170 2.143 TS2
a
 

-211.2 -229.4 -255.0 -150.4 Img. freq. for TS1
b 

-111.6 -170.5 -185.0 -197.4 Img. freq. for TS2
b 

a لأزيد.ا المرتبطة مع حلقةزوت طول الرابطة بين ذرة الكربون وذرة الآb  واحدة بالتواتر التخيليcm-1. 

 
لمكونات التفاعل  والعوامل الحركية ،Gcorrو Hcorr، وللخواص الترموديناميكية (E0)القيم المحسوبة للطاقة الإلكترونية الكلية : (2)الجدول 

 kJ  = 1 Hartree 2625.5 ؛Hartree)بواحدة )المختلفة  DFTبوساطة طرائق الـ 
wB97XD/6-31G(d) B3LYP/6-31G(d) 

compound 
Gcorr Hcorr E0 Gcorr Hcorr E0 

0.106844 0.162261 -2080.6794358 0.104092 0.160332 -2080.8468324 Reactant 1 

0.073119 0.112972 -395.6943046 0.071885 0.111738 -395.8382836 Reactant 2 

0.199171 0.277253 -2476.3992115 0.193707 0.273840 -2476.7018335 RC 

0.206420 0.277524 -2476.4106767 0.200455 0.273805 -2476.7097799 IC 

0.203499 0.275806 -2476.3938999 0.198604 0.272239 -2476.6983835 TS1 

0.207043 0.276816 -2476.4080136 0.202809 0.273252 -2476.7038699 TS2 

0.212166 0.280521 -2476.5113501 0.207904 0.276897 -2476.7924781 P 

M06-2X/6-31G(d) LC-wPBE/6-31G(d) 
compound 

Gcorr Hcorr E0 Gcorr Hcorr E0 

0.108186 0.160989 -2080.5472433 0.108398 0.163856 -2080.2413965 Reactant 1 

0.073199 0.113000 -395.6691585 0.074494 0.114231 -395.5432561 Reactant 2 

0.201362 0.276211 -2476.2417195 0.201325 0.280073 -2475.8080871 RC 

0.206151 0.277028 -2476.2420896 0.207943 0.280215 -2475.8202730 IC 

0.202523 0.275182 -2476.2292583 0.204426 0.278248 -2475.7980539 TS1 

0.206843 0.276288 -2476.2430507 0.210139 0.279571 -2475.8182215 TS2 

0.211253 0.279959 -2476.3507010 0.215178 0.283052 -2475.9267337 P 

 
للحالة  B3LYPو M06-2X بالطريقتين Nterminal– Cuرابطة المحسوب للطول الأن  (1)يلاحظ من الجدول 

تغير كون يأن ولهذا فإنّه من المتوقّع ، LC-wPBEو wB97XDبالطريقتين مما هو محسوب  أطول TS1الانتقالية 
أكبر مما هي محسوبة  B3LYPو M06-2Xبوساطة الطريقتين  IC لتشكل الحالة الوسطية (G) طاقة جيبس الحرة

للحالة  Ninner – Cكون طول الرابطة ي ،. فضلًا عن ذلك(3)]الجدول  [LC-wPBEو wB97XDبالطريقتين 
ومع ذلك يلاحظ أن  أكبر مما هو محسوب بالطرائق الثلاثة الأخرى، M06-2Xالمحسوب بالطريقة  TS2الانتقالية 
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G  لتشكل الناتجP  ويلاحظ أيضاً أن .بالطرائق الأخرى عليه عند حسابهاأخفض مما هي G  لتشكل الحالةTS2 
 .B3LYP [11]الطريقة  مع بالمقارنة M06-2Xسالبة، ويمكن أن يعزى ذلك إلى عيوب الطريقة النظرية 

المحسوب بالطرائق  (على امتداد مسار التفاعل بدءاً من المواد المتفاعلة) تغير طاقة جيبس الحرة (2)يبين الشكل 
 النظرية المستخدمة في هذا البحث في الحالة الغازية. 

تأخذ قيمة موجبة  B3LYPالمحددة بالطريقة  (RC)لتشكل الحالة الفعالة  Gيلاحظ من هذا الشكل أن 
(2.66.kJ/mol) في حين تقدم الطرائق الثلاثة ،wB97XDو ،LC-wPBEو ،M06-2X  قيماً سالبة لطاقة جيبس

 على الترتيب. فضلًا عن ذلك تكون 14.02-، و13.13-، وkJ/mol 16.44-؛ إذ تبلغ نحو RCالحرة لتشكل 
 TS1للحالة  G قيم
 

 
 المختلفة DFTالحرة على امتداد مسار التفاعل بدءاً من المواد المتفاعلة المحسوب بطرائق  : تغير طاقة جيبس(2)الشكل 

 
  



 الباني                                         أزيد وأريل أسيتيلين( بين بنزيل Iالتحقق الميكانيكي الكمومي لتفاعل التحلّق المحفز بالنحاس )

 
journal.tishreen.edu.sy                                                     Print ISSN: 2079-3057, Online ISSN: 2663-4252 

27 

: قيم طاقات جيبس الحرة والعوامل الحركية لمراحل تفاعل التحلّق المحفز بالنحاس المحسوبة بطرائق نظرية مختلفة مع (3)الجدول 
 *kJ/mol)بواحدة (في الحالة الغازية 31G(d)-6مجموعة الأساس

M06-2X LC-wPBE wB97XD B3LYP Properties 

-14.0 -13.1 -16.4 2.7 rG
o
(RC) 

35.8 34.5 25.3 21.9 G
#
(TS1) 

11.6 -14.6 -11.1 -3.1 rG
o
(IC) 

-0.7 11.2 8.6 21.7 G
#
(TS2) 

-271.8 -260.5 -249.2 -197.6 rG
o
(P) 

32.5 24.0 12.6 7.3 Ea(IC) 

-2.0 6.2 7.6 16.5 Ea(P) 

3.4  10
6
 5.7  10

6
 2.3  10

8
 9.0  10

8
 k1(IC) 

 

8.3  10
12

 6.9  10
10

 1.9  10
11

 9.8  10
8
 k2(P )  

 .sec-1* إن واحدة ثابت السرعة هي 
 

، 21.35، وkJ/mol.24.57متقاربة؛ إذ تبلغ نحو  M06-2X، وLC-wPBE، وB3LYP المحسوبة بالطرائق
. ونجد من الشكل kl/mol.8.87 ، فتقدم قيمة أصغر؛ إذ تبلغ نحوwB97XDعلى الترتيب، أما الطريقة  21.74و

 2.42-و (kJ/mol.0.49- كبيرة M06-2Xو B3LYPالمحسوبة بالطريقتين  ICلتشكل  Gأيضاً أن قيمة  (2)
 21.35-و LC-wPBE(-21.74 kJ/mol و wB97XDبالمقارنة مع القيمة المحسوبة بالطريقتين  )على الترتيب
 .)على الترتيب
، LC-wPBE، وwB97XDو ،B3LYPالمحــددة بالطــرائــــق الأربعـة  (P) النــاتج المعقد لتشــكل Gتبلــغ قيمــة 

 على الترتيب. ،في الحالة الغازية 274.18-، و288.27-، و276.75-، وkJ/mol.198.06- نحو M06-2Xو
المؤدية إلى تشكل الناتج النهائي  IC)مرحلة تشكل (الإشارة إلى أن طاقة التنشيط للمرحلة المحددة السرعة  وتجدر

يؤدي إلى تسريع تفاعل  Cu(I)، وهذا يشير إلى أن وجود المحفز (3)]انظر الجدول [ kJ/mol.7.3-32.5بين  راوحتت
تقريباً  kJ/mol.104إذ تكون طاقة التنشيط للتفاعل غير المحفز أكبر من (التحلّق مقارنة بتفاعل التحلّق غير المحفز 

 (B3LYP/6-31G(d). فضلًا عن ذلك، وجد أن الحاجز الكموني المحسوب بالمستوى النظري)لمثل هذه التفاعلات
بوجود  (kJ/mol 37في الحالة الغازية  kJ/mol.59.8يساوي  Cuمن أجل  LANL2DZمع مجموعة الأساس 

بالنسبة إلى تفاعل ميتيل أزيد مع ميتيل أسيتيلين، وبذلك يلاحظ أن متبادلات الأزيد تبدي تأثيراً واضحاً في طاقة  )الماء
 DMSOالمذيب من ناحية ثانية جرت دراسة تأثير تنشيط التفاعل، وكذلك الأمر بالنسبة إلى متبادلات الأستيلين. 

نتائج الحسابات التي  (4)تفاعل التحلّق المحفّز بالنحاس، والجدول )المستخدم بصورة متكررة( على العوامل الحركية ل
تغير طاقة جيبس الحرة على امتداد مسار التفاعل في الحالة الغازية، وبوجود  (3)تمّ التوصّل إليها. ويبين الشكل

 .LC-wPBE/6-31G (d)وفقاً لنتائج حسابات المستوى النظري  DMSOالمذيب 
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في الحالة  بطرائق نظرية مختلفةالمحفز بالنحاس المحسوبة  تحلّقلمراحل تفاعل الوالعوامل الحركية  : قيم طاقات جيبس الحرة (4)الجدول 
 *kJ/mol)بواحدة (كمذيب  DMSOوبوجود  ،الغازية

M06-2X LC-wPBE wB97XD B3LYP  

DMSO gas DMSO gas DMSO gas DMSO gas Properties 

-10.9 -14.0 -11.5 -13.1 -7.4 -16.4 3.2 2.7 rG
o(RC) 

49.9 35.8 47.6 34.5 49.9 25.3 32.9 21.9 G#(TS1) 

14.9 11.6 -14.4 -14.6 -12.9 -11.1 -1.0 -3.1 rG
o(IC) 

0.1 -0.7 13.3 11.2 9.3 8.6 22.3 21.7 G#(TS2) 

-276.7 -271.8 -262.5 -260.5 -264.5 -249.2 -202.5 -197.6 rG
o(P) 

46.7 32.5 37.1 24.0 37.2 12.6 18.3 7.3 Ea(IC) 

-1.2 -2.0 8.3 6.2 8.2 7.6 17.2 16.5 Ea(P) 

1.1104 3.4106 2.9104 5.7106 1.1104 2.3  108 1.7107 9.0108 k1(IC) 

6.1 012 8.31012 2.91010 6.91010 1.51011 1.91011 7.7108 9.8108 k2(P ) 

 

 
بوساطة المستوى في الحالة الغازية : تغير طاقة جيبس الحرة على امتداد مسار التفاعل بدءاً من المواد المتفاعلة المحسوب (3)الشكل 

 كمذيب DMSOة إلى نتائج الحسابات بوجود لالأرقام المائ تعود. LC-wPBE/6-31g(d)النظري 
 

طفيفة في طاقة جيبس الحرة بالنسبة إلى تشكل يؤدي إلى زيادة  DMSOتشير نتائج الحسابات إلى أن وجود المذيب 
، مقارنةً بالحالة الغازية. أمّا بالنسبة إلى تشكل الناتج النهائي ICوزيادة كبيرة بالنسبة إلى تشكل المركب  RCالمركب 

P فيلاحظ تناقص طفيف في طاقة جيبس الحرة مقارنة بالحالة الغازية، ويمكن أن يعزى ذلك إلى أن وجود المذيب لا 
يؤدي إلى تغير واضح في توزع الشحنات الكهربائية للحالات الانتقالية. وعند استخدام مذيبات أخرى، مثل الماء 

 .DMSOوالأسيتونتريل وكذلك الإيتانول، كانت النتائج متشابهة مع النتائج المسجّلة عند استخدام 
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 الاستنتاجات والتوصيات:
الأريل  بين NCHثنائي القطب المحفز بذرة نحاس مع المرتبطة  تحلّقالتم في هذا البحث التحقق من آلية تفاعل 

. تبين النتائج الحاسوبية إلى أن وجود المحفز يؤدي إلى تخفيض طاقة أسيتيلين وبنزيل الأزيد بطرائق نظرية مختلفة
د المذيب إلى تغيرات يسرع التفاعل بصورة ملحوظة مقارنة بالتفاعل غير المحفز. فضلًا عن ذلك، يؤدي وجو و التنشيط، 

دراسة ومن المفيد من المواد الأولية مقارنة بالحالة الغازية.  في طاقة جيبس الحرة على امتداد مسار التفاعل بدءاً  طفيفة
الموجودة  جانب ذرة النحاس إلى لنحاسمن اذرة أخرى  بوجودلنحاس، أو مع ا أخرىهذا التفاعل بوجود مرتبطات 

. كما أنّه من في الخواص الترموديناميكية لمثل هذه التفاعلات كل ذرة نحاس، وذلك لمعرفة تأثير أساساً في المعقّد
الخواص الترموديناميكية والعوامل الحركية على دراسة تأثير متبادلات البنزيل أزيد أو الأريل أسيتيلين  المهمّ أيضاً 
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