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 الممخّص  
 

نيول كموريد في الوضع الإلكتروني الأساسي فيي الاالية ميتيل بروبا – 2درست البينة الهندسية، وتماكب الجزيء 
. عولجييييت سيييي و  ال انيييية الكامنيييية QCISD)، و MP2، و DFT، و (Ab.initio RHFالغازييييية باسييييتئدا   را يييي  

(PES) والمنييا   المواف يية لمتاييو ت بيييب المماكبييات نتيجييةو لييدوراب مجموعيية الإيزوبروبيييل، ومجمييوعتي الميتيييل بت ريييب ،
د. درس تييير ير مجموعييية ميييب التوابيييع المداريييية اللريييية الأساسيييية وال را ييي  المئتم ييية فيييي دنييية تادييييد  ييي ات أايييادي الب ييي
تنسييج  جيييدا مييع ال ييي  التجريبييية عنييد  (E). وجييد أب ال ييي  الماسييوبة ل يير  ال انيية بيييب المماكبييات (PES)المنانيييات 

 اجز الكمونييييييييييييييية لمتاييييييييييييييو تاسييييييييييييييتئدا  ب ييييييييييييييق التوابييييييييييييييع اللرييييييييييييييية الأساسييييييييييييييية الم بوليييييييييييييية. نورنييييييييييييييت نييييييييييييييي  الاييييييييييييييو 
 gauche  gauche و  ،cis  gauche وكيلل  الايواجز الكمونيية ليدوراب المجموعية الإيزوبروبيميية ومجميوعتي ،

ميتييييل بروبيونييييل  – 2ميتييييل بروبيييانول، و -2الميتييييل ميييع تمييي  ال يييي  النبريييية والتجريبيييية ال ا يييدة لجزي يييات  يييبيهة، م يييل 
 فموريد.

 
 

 ، التماكب.Ab initioميتيل بروبيونيل كموريد، دوراب دائمي، اسابات  -2 الكممات المفتاحية:
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  ABSTRACT    

 

The geometric structure and isomerization of the 2-methylpropionyl chloride 

molecule in the ground electronic state in gaseous phase was studied using Ab initio 

methods (RHF, DFT, MP2 and QCISD). The potential energy surface (PES) and regions 

corresponding to transitions between conformers by the rotation of the isopropyl and two 

methyl groups was examined in one-dimensional approximation. The influence of the 

atomic orbital basis set and the method on the accuracy of the calculation of PES 

characteristics was considered. The calculation of the energy differences of conformers 

(E) using reasonable basis sets provides values in good agreement with experimental 

results. The values of the potential barriers to gauche  gauche and cis  gauche 

transitions, and also the barrier of isopropyl and two methyl groups were compared with 

the same values for similar molecules as 2-methylpropanol and 2-methypropiony fluoride.  
 

Keywords: 2-Methylpropionyl chloride; Internal rotation; Ab initio calculation; 

Isomerization. 
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 مقدمة:
يم ل نلا ال مل جزءاو مب الدراسات النبرية لمجزي ات المرنة، التي تبدي دوراناو دائميياو ايول اليرواب  الأااديية فيي 

نبرييياو فييي  2CHCOCl(CH3) (MPCl)ميتيييل بروبيونيييل كموريييد  -9الوضييع الإلكترونييي الأساسييي. ل ييد درس جييزيء 
 اسييييييييييييييييييييييتئدا  ال را يييييييييييييييييييييي  النبرييييييييييييييييييييييييةب [2]، وفيييييييييييييييييييييييي ال مييييييييييييييييييييييل MMباسييييييييييييييييييييييتئدا  ال ري يييييييييييييييييييييية  [1]ال مييييييييييييييييييييييل 

 RHF/3-21Gو ،RHF/4-31Gو  ،RHF/6-31G باسيييتئدا  التب  ييير الإلكترونيييي  [3]، ودرس تجريبيييياو فيييي ال ميييل
(ED)  فييدرس تجريبييياو باسييتئدا  الم يافييية تاييت الامييراء وم يافييية راميياب،  [5,4]فييي الااليية الغازييية، أمييا فييي ال مميييب

. وتبييييييب جمييييييع نيييييلل الدراسيييييات أب لمجيييييزيء MP2/6-311G(d,p)و  MP2/6-31(d)ونبريييييياو باسيييييتئدا  ال يييييري تيب 
MPCl  مماكبيب مست ريب: المماكبGauche  تكيوب فييم مجموعية الميتييل م ابمية لممجموعية الكربونيميية(الأك ر  باتياو( ،

دا  ال را يي  . سيين و  فييي نييلا ال مييل بدراسيية نييلا الجييزيء نبريييا باسييتئ(1)]انبيير ال ييكل [الأعمييط  انييةو  cisوالمماكييب 
، وسيينبيب تيير ير التوابييع الأساسييية المئتم يية والمسييتئدمة فييي كييل  ري يية QCISD، وMP2، وDFT، و RHFالنبرييية 

لميدوراب اليدائمي لمجموعية الإيزوبروبييل، ولمجميوعتي  (PES)مب نلل ال را   في  كل منانيات س ح ال انة الكامنة 
 – 2ة بنتا ج الدراسات التجريبية والنبرية لب ق الجزي ات ال بيهة، م ل الميتيل. وسن و  أيضا بم ارنة نتا ج نلل الدراس

 .[7](MPF)ميتيل بروبيونيل فموريد  -9،  و[6] (MP)ميتيل بروبانال 

 
                              gauche-conformer                         cis-conformer 

 .ميتيل بروبيونيل كموريد – 2زيء لج cisو  gauche: بنية المماكبين (1)الشكل 

 أىداف البحث وأىميتو:
  فييي ال ييور الغييازي باسييتئدا  ميتيييل بروبيونيييل كموريييد، -9يهييده نييلا الباييث دلييط تاديييد البنييط المسييت رة لجييزيء 

توابييييع ولليييي  باسييييتئدا   ،QCISDو، MP2، و  DFT ، وRHF  را يييي  ميكانيكييييية كوانتييييية مسييييتندة عمييييط النبريييييات
الميتييل لمجموعة الإيزوبروبييل، ولمجميوعتي لمدوراب الدائمي  (PES) رنا في س ح ال انة الكامنةيوتر  ،تم ةأساسية مئ

، ة سمسمة فوريييم، وتادييد م امهتهيا، وترويل مناني س ح ال انة الكامنة بوسا cisو  gaucheبالنسبة دلط المماكبيب 
 كية لمماكبات نلا الجزيء.في تاديد الئواص الترموديناميكية والار  لل  لأنميتمو 

RHF: Restricted Hartree Fock [8] 
DFT: Density Functional Theory [9] 
MP2: second order Moller-Plesset Theory [10] 
QCISD: single-and double-quadratic configuration interaction Theory [11] 

 البحث ومواده: طرائق
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، لتادييييد GAUSSIAN-03 [14]، وGAMESS-US [13]، وPC.GAMESS [12]البيييرامج  تاسيييتئدم
ميتيييييل بروبيونيييييل كموريييييد، وسيييي و  ال انيييية الكامنيييية اعتميييياداو عمييييط نبرييييية  -9الم ييييامهت ال رالييييية لمماكبييييات الجييييزيء 

باسييتئدا  توابيع أساسييية  DFT، وكييلل  نبريية تاب ييية الك افية QCISD، و ري ية التيير يرات الت يكيمية MP2ا ضي راب 
 م ة.مئت

 
 النتائج والمناقشة:

 المعاملات الفراغية: .3
، وتبيييب الدراسيية [5-3] (S0)تجريبييياو فييي أعمييال سيياب ة فييي الوضييع الإلكترونييي الأساسييي  MPClدُرس الجييزيء 

دل تكييييوب لرة ( gauche، أب لمجييييزيء مميييياكبيب مسييييت ريب: نمييييا [3]باسييييتئدا  التب  يييير الإلكترونييييي فييييي ال ييييور الغييييازي 
انبير ( H)دل تكيوب لرة الأكسيجيب م ابمية ليلرة الهييدروجيب ( cis، والمماكب )اد  مجموعتي الميتيلالكربوب م ابمة لإ

، وميييب ئيييهل نيييلل %98الأك ييير اسيييت راراو، ويبميييف تركييييزل فيييي الاالييية الغازيييية نايييو  gauche. وي يييد المماكيييب 1)ال يييكل 
. فييي نييلا ال مييل نمنييا gaucheلممماكييب  )ا بينهيياأ ييوال الييرواب  والزوايييا فيميي(الدراسييات تيي  تاديييد الم ييامهت ال رالييية 
ال ييييي   (1)المئتم يييية. يضيييي  الجييييدول  Ab.initioباسييييتئدا   را يييي  الييييي  gaucheبتادييييد الم ييييامهت ال رالييييية لممماكييييب 
. وتجيدر الإ يارة دليط أب ال يي  الماسيوبة 1)رُنمت اللرات اسيب ال يكل ( gaucheالماسوبة نبرياو والتجريبية لممماكب 

ت  يياب م يامهت فراليية نريبية جيداو  MP2و  QCISD   النبرية المئتم ة نريبة مب ب ضيها، د  أب ال يري تيب بال را
 .)مع الأئل بالاسباب الئ ر في تاديدنا تجريبياو (مب الم امهت الماددة تجريبياو 

 
 فرق الطاقة بين المماكبات، والحواجز الكمونية: .9

، والايواجز الكمونيية ZPE، وكلل  ال يي  الم يااة باضيافة Eاكبات فر  ال انة بيب المم (2)يم ل الجدول 
فيي ال يور  بيال را   النبريية المئتم ية MPClالمايددة لمجيزيء  cis  gaucheو gauche  gaucheلمتايو ت 
فيي  ت يعجمي هيا  المئتم ية أب فرونيات ال انية بييب المماكبيات المايددة بوسيا ة ال را ي  (2)نهاب مب الجيدول  .الغازي

؛ دل وجيييد فيييي نيييلل ال ري ييية أب MM [1]باسيييت ناء ال يييي  الماسيييوبة باسيييتئدا  ال ري ييية مجيييال ال يييي  المايييددة تجريبييييا، 
OC2C3H = 140يت ييييييييييكل عنييييييييييد الزاوييييييييييية   gaucheالمماكييييييييييب 

oويبمييييييييييف فيييييييييير  ال انيييييييييية بيييييييييييب ، 
 gauche وcis  35)ناو.cm

ليط أب ال يمية التجريبيية . وتجيدر الإ يارة د[1]فيي ال ميل  RHF/3-21G   ةي، وال ري 1-
240 cm

 اييييييييييييددت بدراسييييييييييية تاب يييييييييييية ال يييييييييييدة بدرجييييييييييية الاييييييييييييرارة ل  يييييييييييابات ال ييييييييييييه تايييييييييييت الأاميييييييييييير 1-
cm.345، فييييي ايييييب اييييددت ال يميييية التجريبييييية الأئيييير  [4]المناييييل فييييي الكزينييييوب السييييا ل  2CHCOCl(CH3)لييييي  

-1 
. ونجيد أب 2CHCOCl(CH3)ة السيا مة ليي بال ري ة ن سها، ولكب بالنسبة دلط  دة ال  ابات في  يه راماب في الاالي

MP2/6-31(d,p) 291.6.cmو  MP2/6-31(d)بوسا ة ال ري تيب  Eال ر  في تاديد 
-1

cm 286.9و  (
عمط  1-

cm 4.7يبميف نايو  )الترتييب
cm.240نريبية ميب ال يمية التجريبيية  E، وتكيوب ال يمية المايددة ليي 1-

، فيي اييب ت  يي 1-
باسيتئدا  التوابيع اللريية ن سيها، أي التوابيع  )ال ري ة ت ايح ال انة مب المرتبة الراب يةدل تض  نلل ( QCISDال ري ة 

6-31(d)  31-6و(d,p) 318.7، نيماو ل ير  ال انية.cm
-1

cm.317.8)و (
cm.345نريبية ميب ال يمية التجريبيية   1-

-1 ،
 الماددة تجريبيا بدراسة تاب ية  دة ع ابات  يه راماب بدرجة الارارة.

 .S0ميتيل بروبيونيل كموريد في الوضع  -9لجزيء  gauche: المعاملات الفراغية لممماكب (1) الجدول
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 Exp.[3] *الم امهت ال رالية

QCISD MP2 
31-6G(d) 

31-

6G(d) 
cc-pvdz 31-6G(d) 

31-

6G(d,p) 
cc-pvdz 

R(CHmeth) 1.108(6) 1.097 1.089 1.104 1.092 1.089 1.100 

R(C=O) 1.186(3) 1.199 1.198 1.193 1.202 1.202 1.199 

R(CCl) 1.804(4) 1.803 1.802 1.817 1.807 1.805 1.830 

R(C9C1) 1.511(3) 1.517 1.517 1.534 1.511 1.510 1.515 

R(C9C4) 1.534(3) 1.529 1.527 1.542 1.525 1.524 1.531 

R(C3C9) 1.540(3) 1.538 1.536 1.534 1.535 1.533 1.541 

R(C2H) 1.088(6) 1.099 1.093 1.106 1.096 1.092 1.102 

C2C1=O 127.3(7) 126.8 126.7 127.3 127.1 127.0 128.2 

C1C2C3 109.7(8) 109.7 109.8 109.9 109.5 109.5 108.7 

C1C2C4 109.9(8) 109.8 109.8 110.0 109.7 109.8 110.0 

C3C2C4 113.8(3) 112.0 112.0 111.9 111.9 112.0 111.9 

C2C1Cl 113.6(5) 113.2 113.2 112.5 112.8 112.7 111.8 

OC1C2H 130.1(4) 135.0 135.0 133.4 136 136 136 
 م درة بالأنغسترو ، والزوايا بالدرجة. الرواب  أ وال *

 
cm)المعبر عنيا بـ ( Vلية : فرق الطاقة بين المماكبات والحواجز الكمونية نحو الحالات الانتقا(2)الجدول 

-1. 
Method E E+ZPE V(gauche  gauche) V(cis  gauche) 

RHF/3-21G[2] 568.4 - 1120.1 - 

RHF/4-31G[2] 217.3 - 852.6 - 

RHF/6-31G[2] 284.2 - 660.4 - 

RHF/6-31G(d)
(a)

 153.0 337.5 199.0 649.0 

RHF/6-31G(d,p) 353.2 342.9 337.3 691.0 

RHF/6-311G(d,p) 306.0 305.7 353.7 - 

RHF/6-311++G(d,p) 242.4 241.7 304.5 - 

RHF/cc-pvdz 326.5 - - - 

DFT/B3LYP/6-31G(d,p) 290.2 258.8 313.6 - 

DFT/B3LYP/6-311G(d,p) 260.3 198.4 310.0 - 

DFT/B3LYP/6-311++G(d,p) 171.2 - 257.0 693.6 

DFT/B3LYP/cc-pvdz 249.2 - - - 
MP2/6-31G(d)

 (a) 
291.7 290.2 339.7 589.5 

MP2/6-31G(d,p) 286.9 283.6 329.7 571.0 

MP2/6-311G(d,p) 220.7 - 388.2 - 

MP2/6-311++G(d,p) 96.3 - 275.2 - 

MP2/cc-pvdz 226.6 - 421.8 718.8 

MP2/acc-pvdz 117.0 - - - 

QCISD/6-31G(d) 318.7 - - - 

QCISD/6-31G(d,p) 317.8 - - - 

QCISD/ cc-pvdz 285.7 - - - 

ED[3] 
245  

18 
 - - 

IR [4]
 (b)

 

240  

12 
- - - 
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Raman [4]
 (b)

 

345  

93 
- - - 

(a)  أب ال يميية الم ييدرة لييي  [3]وجييد فييي ال مييلE   باسييتئداRHF/6-31G(d) وMP2/6-31G(d)  385تسيياوي.cm
cm 318و   1-

عمييط  1-
 .انبر المنان ة أدنال (b)، عب ال ي  الماددة في نلا ال مل ، وني مئتم ةالترتيب

 
 بيييييييييييييييال ري تيبنهاب أب ال يييييييييييييييي  المايييييييييييييييددة فييييييييييييييي، cc-pvdz ةساسييييييييييييييييالأابيييييييييييييييع و تالعنيييييييييييييييد اسيييييييييييييييتئدا  أميييييييييييييييا 

 MP2 (226.6.cm
-1

 (ED)المايييددة ب ري ييية التب  ييير الإلكترونيييي  التجريبييييةال يييي  نريبييية ميييب  QCISD (285.7)و (
(245.cm

-1
، أي فييي اييال SP)و  (S لتوابييع ا نت يياريةا ضيي ولكييب ي ييبح فيير  ال انيية فييي اييال  زي.فييي ال ييور الغييا (

cm.117.0) ،  ييييغيراو جييييداو MP2فييييي ال ري يييية  aug-pvdz اسييييتئدا  التوابييييع
-1

ب نييييلا الأميييير عنييييد اسييييتئدا  يولوايييي. (
تئدمة فيي نيلا بيال را   المسي [6] (MP)ميتييل بروبانيال  – 2ة الجيزيء ي، وكلل  ئهل دراسDFTو RHFال ري تيب 

، للأسييه   نسييت يع دجييراء الم ارنيية بييال ي  وفيمييا يت ميي  بييالاواجز الكمونييية الماييددة نبرييياو . (3)]انبيير الجييدول [ ال مييل
ف ي، يبميي2)انبيير الجييدول ( [2] ال مييلفييي  المسييتئدمةباسييت ناء ال را يي  النبرييية  ،. ولكييببسييبب عييد  وجودنيياالتجريبييية 

cm 318نايو  gauchegauche الاياجز الكميوني لمتايول
 وسي ياو فيبميف  cis  gauche ، أميا لمتايولوسي ياو  1-

629.cm
 ييغيرة  Eالمضييافة دلييط  ZPE يال يي ر  الوضييع انيية ل يير   يميية الأب  (2)نهاييب أيضييا مييب الجييدول  .1-

ال ميل، نمنيا نتيا ج نيلا دليط اسيتنادا  .ة مب ال را ي  الاسيابية المسيتئدمةومست مة عب كل  ري  ،)سالبة(بال يمة الم م ة 
 لنيييييييييييياميتيييييييييييييل بروبا – 2 الجزي ييييييييييييات ال ييييييييييييبيهة، م ييييييييييييلب ييييييييييييق بيييييييييييياجراء الم ارنيييييييييييية بيييييييييييييب الجييييييييييييزيء المييييييييييييدروس و 

 (MP) [6].(CH3)2CHCOH ميتيل بروبيونيل فموريد -9كلل  ، و (MPF) (CH3)2CHCOF [7]دل يتمتع كل  ؛
كمييا فييي االيية الجييزيء  cisماكييب مييب الم أك يير اسييت راراو  gauche، ويكييوب المماكييب cisو  gaucheبالمميياكبيب منهمييا 

 لمتاييييو تالماسييييوبة والتجريبييييية فييييرو  ال انيييية بيييييب المميييياكبيب، والاييييواجز الكمونييييية  (3)يوضييييح الجييييدول و  المييييدروس،
gauchegauche  وcis  gauche ولمجزيء المدروس. ،لهلل الجزي ات 

او مت اربة مب أجل جميع الجزي ات، ت ريب cisو  gauche  ال انة بيب المماكبيب و أب فر  (3)نهاب مب الجدول 
، ويتنيانص فيي ايال اسيتبدال MPأكبير ميا يمكيب فيي الجيزيء  gauche  gaucheويكيوب الاياجز الكميوني لمتايول 

 لرة الهييييييييييييييدروجيب فيييييييييييييي نيييييييييييييلا الجيييييييييييييزيء بيييييييييييييلرة نيييييييييييييالوجيب، وليييييييييييييواب الأمييييييييييييير ن سيييييييييييييم بالنسيييييييييييييبة دليييييييييييييط التايييييييييييييول
 cis  gauche. 

cm)المعبر عنيا بـ ( Vات والحواجز الكمونية ق الطاقة بين المماكبو: فر (3)الجدول 
MP)ل ناميتيل بروبا – 2لمجزيئات  1-

(a)
) ، 

MPF)ميتيل بروبيونيل فموريد  -9و
(b)

 .(MPCl)ميتيل بروبيونيل كموريد  -9، و(
V(cis  gauche) V(gauche  gauche) E 

Method 
MPCl MPF MP MPCl MPF MP MPCl MPF

 
MP

 

- - 225 1120 1346 804 568 736 516 RHF/3-21G 

- - 253 853 894 604 217 368 - RHF/4-31G 

- - - 660 853 - 284 318 - RHF/6-31G 

649 - - 199 - - 153 - 263 RHF/6-31G(d) 

691 - - 337 - - 353 - 277 RHF/6-31G(d,p) 

740 - - 354 - - 306 - - RHF/6-

311G(d,p) 

589 - - 340 - - 292 189
(c) 

- MP2/6-31G(d) 

571 - 230 330 - 531 287 - 335 MP2/6-31G(d,p) 
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719 - 291 422 - 687 227 - 392 MP2/cc-pvdz 

- - - - - - 117 - 143 MP2/acc-pvdz 

- - - - - - 319 - - QCISD/6-31G(d) 

- - - - - - 318 - - QCISD/6-

31G(d,p) 

- - - - - - 286 - 238 QCISD/ cc-pvdz 

- - - - - - 245 - 280 ED[3] 

- - 338 - - 793 240 297 269 IR[4] 

- - - - - - 345 - - Raman[4] 
(a)   والمراجع الواردة فيم،  [6]انبر ال مل(b)   والمراجع الواردة فيم،  [7]انبر ال مل(c) .ندرت في نلا ال مل 
 

 بروبيل:الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي لمجموعة الإيزو سطح  اتمنحني .1
          اسييييييتئدمنا ال را يييييي  MPClال انيييييية الكامنيييييية لمييييييدوراب الييييييدائمي لمجييييييزيء  ات سيييييي و مييييييب أجييييييل تاديييييييد منانييييييي

RHF/6-31G(d,p)و ،MP2/6-31G(d,p)و ،DFT/B3LYB/6-311++G(d,p) ولليييي  بتغيييييير الزاوييييية  نا ييييية ،
كامنية المايددة بييال را    انية ال  الو منانييات سي  (2)، ويوضيح ال ييكل درجيات 5بم يدار نيدرل  OC1C2Hالسي ح 

 بتادييييييييييد سييييييييي ح ال انييييييييية الكامنييييييييية باسيييييييييتئدا  ال ري ييييييييية نيييييييييد نمنيييييييييا أيضييييييييياو  نييييييييياالميييييييييلكورة. وتجيييييييييدر الإ يييييييييارة دليييييييييط أن
 MP2/6-31G(d)  مييع تميي  الن ييا  الماييددة بال ري يية ت ريبييا ، ووجييدنا أب ن ييا  المنانييي تت ييابMP2/6-31G(d,p) 
 .(2)]انبر الجدول [

 :[15] ال انة الكامنة لمدوراب الدائمي لمجموعة الإيزوبروبيل بال بارة ال امة الآتيةيمكب ترويل س ح 
6

1
2

1

( ) (1 cos )k

k

V V k 


  

مسييياوية  OC1C2Hكيييوب فييييم الزاويييية تاليييلي  المماكيييبأي ( وللييي  دلا كييياب أايييد مماكبيييات الجيييزيء متنيييابراو 
باسيتئدا   kVي  نلا ال ر  يمكب تاديد الم يامهت بت بلمجزيء المدروس لل  ال ر .  cis؛ ويا   المماكب )ال  ر

ميب أجيل ال را ي  النبريية الي هث الميلكورة  kVني   (4)؛ دل يم ل الجدول )رافتسوب –نيوتب ( ري ة المرب ات ال غر  
 أعهل.

يكيييوب أكبييير،  RHFالمايييدد بال ري يية  cisو   gaucheأب فييير  ال انييية بيييب الممييياكبيب  (2)نهاييب ميييب ال ييكل 
، فيي cis  gauche، وكلل  الأمر بالنسبة دلط الااجز الكموني لمتاول DFTوأ غر ما يمكب بالنسبة دلط ال ري ة 
مت اب ييياو ت ريبييياو،  MP2و  RHF، الماييدد بيييال ري تيب gauche  gaucheايييب يكيييوب الاييياجز الكمييوني لمتايييول 

 عنييييييييد اسييييييييتئدا  ال ييييييييري تيب kVأب نييييييييي   (4). ونهاييييييييب مييييييييب الجييييييييدول DFTدا  ال ري يييييييية وييييييييينئ ق عنييييييييد اسييييييييتئ
 MP2/6-31G(d)  وMP2/6-31G(d,p)  ت ريبييا مت اب يية. عموميياو يتمتييع ال ييكل ال ييا  لمنانييي سيي ح ال انيية الماييدد

 بوسا ة جميع ال را   النبرية بهيكمية واادة.
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-DFT/B3LYB/6   المحدد بوساطةMPCl  : (a): سطح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي لمجموعة الإيزوبروبيل لمجزيء (2)الشكل 

311++G(d,p)،(b)   المحدد بوساطةMP2/6-31G(d,p) ،(c)  المحدد بوساطةRHF/6-31G(d,p). 
 

cm)المقدرة بـ ( MPClلحواجز الكمونية لمجزيء : معاملات سمسمة فورييو، وفروق الطاقة، وا(4)الجدول 
-1. 

MP2 

6-31G(d,p) 
MP2 

6-31G(d) 
DFT 

B3LYP/6-

311++G(d,p) 
RHF 

6-31G(d,p) 

 

-506.3 -509.8 -420.2 -626.4 V1 

312.3 328.7 378.6 354.5 V2 

523.3 533.7 485.8 583.4 V3 

-86.9 -97.0 -75.4 -78.9 V4 

15.4 13.3 18.5 17.7 V5 

-21.8 -23.0 -18.3 -23.8 V6 

294.3 299.9 180.3 359.5 E 
570.0 583.4 612.7 638.5 V(cis  gauche) 
326.6 336.4 264.2 334.9 V(gauche gauche) 
864.3 882.6 792.8 998.0 V(gauche  cis) 

 
 مدوران الداخمي لمجموعات الميتيل:الطاقة الكامنة لسطح  اتمنحني .4

 cisو  gaucheسيييي ح ال انيييية الكامنيييية لمييييدوراب الييييدائمي لمجمييييوعتي الميتيييييل فييييي المميييياكبيب منانيييييات  اييييددت
 HC2C4Hو HC2C3H، ولليي  بتغيييير الييزاويتيب MP2/6-31(d,p)و MP2/6-31(d) ال ييري تيب باسييتئدا 

 ببالنسييييييبة دلييييييط المميييييياكبي CH3سيييييي ح ال انيييييية الكامنيييييية لييييييي  ييييييياتمنان (3)درجييييييات. يوضييييييح ال ييييييكل  5 بم ييييييدار نييييييدرل
 gauche  وcis ، الااجز الكموني لدوراب  (5)ويم ل الجدولCH3 لمجزي يب MPCl وMP [6]. 

الم ابميية لييلرة الأكسييجيب فييي  CH3الايياجز الكمييوني لييدوراب المجموعيية أب  (5)والجييدول  (3)نهاييب مييب ال ييكل 
gauche-MPCl (1180.cm المماكب

-1
gauche-MP (1000.cm المماكيب مما نو عميم فييأكبر  (

-1
، فيي اييب (
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MP 1187.cmو MPClيكييييوب الايييياجز الكمييييوني لييييدوراب المجموعيييية الأئيييير  بالنسييييبة دلييييط 
-1

cm.1170و (
عمييييط  1-

ييددي دليط انزييا   MPميب لرة الهييدروجيب فيي  بد و  MPCl، وي ز  لل  دلط أب وجود لرة الكمور في مت ارباو  )الترتيب
 مة للرة الأكسجيب، بينما يب ط توزع الك افة الإلكترونية في المجموعيةالم اب CH3توزع الك افة الإلكترونية ناو المجموعة 

      <<<<<<< ت ريباو  او الأئر   ابت
   

 
بالنسبة إلى  MP2/6-31G(d): (b)المحددة باستخدام الطريقة  CH3: منحنيات سطح الطاقة الكامنة لدوران المجموعة (3)الشكل 
المقابمة  CH3إذ يعزى الخط العادي إلى دوران المجموعة  ؛gaucheبالنسبة إلى المماكب  CH3، (b)من أجل المجموعتين  cisالمماكب 

 .الأخرى CH3، في حين يعزى الخط المنقط إلى دوران المجموعة C=Oلـ 
 

 تينالمحددة باستخدام الطريق MPو MPClمن أجل الجزيئين  CH3الحاجز الكموني لمدوران الداخمي لممجموعة م يق: (5)الجدول 
MP2/6-31(d)  وMP2/6-31(d,p) ) المعبر عنيا بـ(cm

-1. 
MPCl MP [6] - 

MP2/6-31(d,p) MP2/6-31(d) MP2/6-31(d,p) - 
cis gauche cis gauche cis gauche

* 
- 

1214 1183 1178 1214 1187 1180 1125 1170 1000 V3 
- - - - - - - 1132 987 Exp.[16] 

 دلط مجموعة الميتيل الم ابمة للرة الأوكسجيب. gaucheبالنسبة دلط المماكب  V3لي  ال ي  الكبيرة ت ود *
 

 MPClميب أجيل الجيزيء  V3أب ال ي  الماددة ليي  أيضاو  (5)ويهاب مب الجدول  .MPو  MPClفي الجزي يب 
بالنسيبة  ومت اب ية تمامياو  ،مت اربية جيداو  gaucheبالنسبة دلط  MP2/6-31(d,p)و MP2/6-31(d)باستئدا  ال ري تيب 

 (3)يب انبير الجيدول[ال انية ليدوراب مجموعية الإيزوبروبييل سي ح في أ ناء تاديد مناني  ونلا ما لواب أيضاو  .cisدلط 
 .(4)] و

 
 الاستنتاجات والتوصيات:

ل ال ا  المادد باسيتئدا  يتمتع ال ك ؛ دلميتيل بروبيونيل كموريد – 2اددت أ كال س و  ال انة الكامنة لجزيء 
المئتم ييية،  Ab.initioب را ييي   لممييياكبي نيييلا الجيييزيء م يييامهت ال رالييييةالونيييدرت  ال را ييي  المئتم ييية بهيكميييية واايييدة،

الدني  لمم امهت ال رالية استئدا  مجموعة كافية مب التوابع الأساسيية وال را ي  ال  الية ميب أجيل ضي   التاديدويت مب 
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، م ييامهت فرالييية MP2/cc-pVTZو  QCISD/cc-pVTZأع ييت ب ييق ال را يي ، م ييل  ونييد .المتبادلييةالتيير يرات 
 .ب ار  بسي  جداو  نريبة مب الم امهت ال رالية الماددة تجريبياو 

)اسيييابات فييير  ال انييية بييييب المماكبيييات  أع يييت )E  التيييابع الأساسيييي او ف ميييي(باسيييتئدا  توابيييع أساسيييية م بولييية 
 cc-pvdz  تيبال ري  باستئدا MP2 و (QCISD  مع النتا ج التجريبية. منسجمة جيداو  نيماو 

فسرت منانييات سي ح ال انية الكامنية باسيتئدا  سمسيمة فوريييم، وايددت م يامهت نيلل السمسيمة باسيتئدا   را ي  
 مت اربة جداو. او نيم ابت  ي MP2/6-31(d)و  MP2/6-31(d,p) تيبمئتم ة، ووجد أب ال ري 

فييي  (CH3) الييرل  مييب عييد  وجييود الم  يييات التجريبييية اييول الايياجز الكمييوني لييدوراب المجموعييات الميتيميية عمييط
 تيب، د  أب نيمييييييييم الماييييييييددة باسييييييييتئدا  ال ييييييييري كموريييييييييد بروبيونيييييييييلميتيييييييييل  -2لمجييييييييزيء  cisو gaucheالمميييييييياكبيب 

 MP2/6-31(d) وMP2/6-31(d,p)  م يييييييييييييابم لجيييييييييييييزيء النبريييييييييييييية والتجريبييييييييييييييةميييييييييييييع ال يييييييييييييي   منسيييييييييييييجمة جييييييييييييييداو 
 .)ميتيل بروبانال – (2 
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