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  المقدمة العامة
النمذجة الجزيئية في السنوات الأخيرة تطورا مذىلا, مما ساعد العمماء عمى تحديد الخواص  شيدت    

حيث سمحت الزيادة في القوة الحسابية لمحواسيب  الفيزيائية والكيميائية لمعديد مف المركبات والمواد.
ذا أصبحت النمذجة بتطبيق النمذجة الجزيئية عمى اليياكل المعقدة بشكل متزايد وأكثر صرامة ودقة. وىك

الفيزيائية وأداة لمعمل في العديد مف المجالات كالكيمياء, و الجزيئية تقنية جديدة لفيـ الظواىر الكيميائية 
الحديثة. فالميزة المشتركة لطرؽ النمذجة ىي وصف المستوػ  الفيزياء, الصيدلة, الطب والتكنولوجيات

بالتالي تمكننا نمذجة و ذرات باعتبارىا أصغر وحدة فردية قد يشمل ذلؾ معالجة الو الذرؼ للأنظمة الجزيئية 
وشكل الجزئي, وبعض الخصائص  جزئي بواسطة جياز الحاسوب مف إعطاء معمومات حوؿ ىندسة

النظريات التي تعتمد عمييا  ـھطاقة الجزيئات. مف بيف أو الفيزيوكيمياىية  بالإضافة إلى تحديد بنية  
التي يتـ استخدميا كأداة رياضية مف اجل و  DFTالنمذجة الجزيئية نذكر نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة 

التي يعتمد مبدئيا عمى التعامل مع الكثافة الإلكترونية بدلا مف و حل مشاكل الانظمة المتعددة الاجساـ 
نستطيع مف خلاليا معرفة خواص المركب و النتائج التجريبية  ىي تمكننا مف الاقتراب مفو دالة الموجة, 

 .[1] الكيميائيةو الفيزيائية 
مف جية اخرػ تعتبر مشتقات البيرازيف كاربوكساميد أىمية كبيرة في علاج عدة فيروسات, حيث تتميز 

- مف بيف ىذه المشتقات مركبو ىذه المركبات بقدرتيا عمى خفض مستوػ الفيروس في جسـ الإنساف 
fluoro-3-hydroxypyrazine-2-carboxamide 6  فافيبيرافير المعروؼ باسـو  (Favipiravir) 

لو تأثير فعاؿ و ىو  RNA قوؼ مف فيروساتو ( الذؼ بدوره يمنع بشكل انتقائي T-705الذؼ يرمز لو ب )و 
 (covide-19) [2].لقد تـ الإعلاف عنو حاليا كدواء لفيروس كورونا الخطيرو ضد فيروس إنفمونزا 

ثلاث مف مشتقاتو. و  (C5H4FN3O2) في ىذه المذكرة سنقوـ بدراسة بعض الخواص لمركب فافيبيرافير
المتمثمة في الطاقة, عزـ و الكيميائية ليذه المركبات و الخصائص الفيزيائية  تحديد وىاليدؼ مف دراستنا 

لإيجاد الأنماط الاىتزاز  الجزؼء تحديد مختمف أنواع حركة, تشكل الجزيئيو ثنائي القطب, بنية النظاـ 
   Gaussian09. عف طريق استخداـ برنامج (DFT) ذلؾ باستخداـ نظرية الدالة الوظيفية لمكثافةو 

 : ىي كالتاليو قسمنا العمل في دراستنا ىاتو إلى ثلاث فصوؿ 
  :توضيح لمبادغ نظرية الدالة الوظيفية لمكثافةو فيو تطرقنا إلى دراسة نظرية و الفصل الأوؿ .(DFT) 
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  :فيو تـ عرض أىـ طرؽ التحميل الطيفي عف طريق استخداـ الأشعة تحت الحمراء و الفصل الثاني
 . تشتت رامافو 
  ذلؾ بالاعتماد عمى نظرية و الفصل الثالث: قمنا فيو بعرض نتائج الحساب النظرؼ لمركب فافيبيرافير

 . رامافو الترددات المحسوبة في الأشعة تحت الحمراء و  (DFT) الدالة الوظيفية لمكثافة
 المتحصل عمييا.النتائج  حوؿ عامة بخلاصة نختـ الأخير وفي
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 مراجع المقدمة العامةقائمة 
الخصائص الفيزيوكيميائية لبعض الجزيئات و صبرينة كباس, دراسة بواسطة النمذجة الجزيئية لمبنية   [1]

  2018. جامعة قاصدؼ مرباح ورقمة, النيكميوزيدية المضادة لمفيروسات, مذكرة ماستر,
[2] Du, Yin‐Xiao, and Xiao‐Ping Chen. "Favipiravir: pharmacokinetics and 
concerns about clinical trials for 2019‐nCoV infection." (2020). 
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 :مقدمة
نوية بعبارة الأو حركة الإلكترونات التعبير عف نغر بيقاـ العالـ ارويف شرودفي عشرينات القرف الماضي 

لدييا حل دقيق إلا في  ىذه المعادلة لكفو ساس الفيزياء الكمية أىي و ىذه العبارة بدالة الموجة تعرؼ رياضية, 
دػ أليذه المعادلة مما  وؿف إيجاد حمما الذرات متعددة الإلكترونات عجز العمماء عأحالة ذرة الييدروجيف, 

 ـ مف طرؼ1927عاـ  اكتشفتالتي و  (DFT)نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة  بما يسمى بيـ الى اكتشاؼ
عاـ  John Anthony Popleو Water Kohnناؿ عمى إثرىا العالماف  .[1]فيرمي و العالميف توماس 

 [2].ـ جائزة نوبل في الكيمياء 1998

  (DFT): حول نظرية الدالة الوظيفية لمكثافةعموميات    
 :(Equation de Schrödinger( شرودينغرمعادلة      

جسيمات اليوصف نظاـ  حيث لمبمورات, الكونتيمنطمق كل الدراسات الكمية لمنظاـ  شرودينغرتعتبر معادلة 
  [3]: ة)أيونات +الكترونات( المتفاعمة بالمعادلة التالي

                                                                       (   )  
 يمثل مؤثر الياميمتوف .  

 دالة الموجة   
  .طاقة النظاـ   

منظاـ وطاقة ل (mi) لكل الجسيماتالحركية  اتعبارة عف مجموع الطاق ولنظاـ ىالكمي  ياميمتوف الكما أف 
  :وعند غياب الحقل الخارجي يكتب كما يمي التفاعل فيما بينيا,

 
                                                                         (   ) 

 :حيث 

. للإلكتروناتطاقة الحركية ال    ∑      تمثل 
  

 

    
  = ∑ 

  

  
(  

 ) 

∑      .نويةطاقة الحركية للأتمثل ال
  

 

   
 =∑ 

  

  
(  

 ) 

إلكتروف   -طاقة تفاعل إلكتروف  تمثل        
 

    
 
 

 
∑

  

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗|
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نواة. -تفاعل نواةتمثل طاقة         
 

    
 
 

 
∑

      

|  ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗   ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|    

نواة. -تفاعل إلكتروف تمثل          
 

    
∑

    

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|    

بالإلكترونات.معاملات خاصة   و      
     و   معاملات خاصة بالأنوية.
   و    كتل الإلكترونات والأنوية .

لكترونييف .المسافة بيف إ  |  ⃗⃗    ⃗⃗ | 
المسافة بيف الأنوية .         |  

⃗⃗⃗⃗  ⃗    
⃗⃗ ⃗⃗  | 

النواةو المسافة بيف الإلكتروف  .    |  ⃗⃗    
⃗⃗⃗⃗  ⃗| 

    مؤثر لابلاس .
  

  

   
 

  

   
 

  

   
 

 :( (Born Oppenheimerاوبنهايمر-تقريب بورن      
 معادلةلتبسيط حل  ( (approximation de Born Oppenheimerاوبنيايمر-نستعمل تقريب بورف 

ىناؾ اختلاؼ كبير بيف  فأ وبما, يعتمد ىذا التقريب عمى فصل حركة الإلكترونات عف الأنوية, نغريشرود
كتل الأنوية في حيف أف حركة الإلكترونات سريعة جدا مقارنة بحركة النواة, اؼ النواة و كتمة الإلكترونات 

 معدومة أماـ حركة الإلكترونات تصبح الطاقة الحركية للأنوية بالتالي وساكنة بالنسبة للإلكتروف 
0  TN   بتة طاقة التفاعل بيف الأنوية ثاوcte = VN-N .[4] 

 :تاليالىاممتونياف نووؼ كو لكتروني إلكمي لمجممة مؤلف مف ىاممتونياف اذف يصبح الياممتوني ا
                                                                                                          (   ) 

 :حيث
                                   (   ) 

  :الأنويةبياممتوف    يسمى و 

   
 

    

 

 
∑

      

|  
⃗⃗⃗⃗  ⃗    

⃗⃗ ⃗⃗  |
   

 

                                                  (   ) 
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 الإلكترونات. بياممتوف     يسمىو  

   ∑
   

   

 

   

   
 

 
∑

  

|  ⃗⃗    ⃗⃗ |   

 ∑
   

 

|  ⃗⃗    
⃗⃗⃗⃗  ⃗|

 

   

 

 : تصبحللإلكترونات  نغريشرودمعادلة  ومنو
                                                                      (   ) 

لذلؾ نستعمل  تقريب آخر يسمى تقريب ىارترؼ ىذه المعادلة لا يمكف حميا بالطرؽ الرياضية المعروفة 
(Approximation de Hartree ) الذرات خصائصحيث يستخدـ ىذا التقريب في الكيمياء الكمية لدراسة ,

 . [5] (DFT)دالة الكثافة  نظريةفاعمية مثل و أكثر دقة و حديثة و اما في الجسـ الصمب فنستعمل طرؽ عديدة 

 :(Approximation de Hartree) تقريب هارتري      
, حيث [6]ىارترؼ أوؿ نموذج لوصف الذرات عديدة الإلكترونات  الإنجميزؼ وضع العالـ  ـ1927في عاـ 

الأنوية المستقل اؼ اف كل إلكتروف يتحرؾ بمفرده في حقل متوسط متولد عف  الإلكتروف اعتمد عمى نموذج 
الأخرػ وبتالي ىذا التقريب يحوؿ مشكمة عدد كبير مف الإلكترونات إلى مشكمة إلكتروف  الإلكتروناتباقي و 

 الحالة لكل الإلكتروناتبجداء مباشر لدواؿ  الإلكتروني لمنظاـذف يمكف وصف الدالة الموجية إ, 8],[7وحيد
 :بحيث [9]

  (        )  ∏   (  )
  
       (  )  (  )     

(   
)                           (   )  

 :إلكترونيةىي مجموع الطاقات الموافقة لكل حالة الطاقة الكمية لمجممة 

                     ∑  

  

   

                                                 (   ) 

  :تاليليكتب الياممتوني الكمي لمجممة كاو 

  ∑   

 

   

                                              (   ) 

 :حيث

   
   

  
  

    (  ⃗⃗ )    (  ⃗⃗ ) 
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 iىاممتونياف الإلكتروف    يمثل 
 :تاليلكا ة هارتري معادلبالتي تسمى و  الإلكتروف الذرات أحادية  حالة تكتب معادلة شرودنغر فيو 

*
   

  
  

    (  ⃗⃗ )    (  ⃗⃗ )+  (  )      (  )                                (    )           

  :حيث

   (  ⃗⃗ )   ∑
   

 

|     
 k الأنويةفي حقل  iيمثل الطاقة الكامنة للإلكتروف   | 

    
 .الأنويةيمثل موضع  

  (  ⃗⃗ )    (  ⃗⃗ )   ∫   ⃗⃗  ⃗  (  ⃗⃗ )
 

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗|
 .الكموف الفعاؿ ليارترؼ يمثل  

 :كالتالي ىاممتونياف الإلكتروف تصبح و 

              
  

  
  

      (  )                                 (    )  
 :حيث يمكف التعبير عمى الكموف الفعاؿ بالعلاقة

    ( )    (  )      (  )                              (    ) 
 :تالي الللإلكترونات ك تصبح معادلة شرودنغرو 

* 
  

  
  

      (  )+  ( )      ( )                        (    ) 

 .لكتروف المستقلدالة الموجة للإ( )   تمثل  :حيث

  (Approximation de Hartree-Fock):فوك-تقريب هارتري      
, [10] ـ1930كاف ذلؾ عاـ و ىذا التقريب  بتطوير (Fock) بعد سنوات مف تقريب ىارترؼ قاـ العالـ فوؾ

( Fermion) لباولي لأف الالكتروف عبارة عف فرميوف  الاستبعادمبدا  ىذا لأف دالة الموجة ليارترؼ لا تحترـو 
 ىارترؼ, حيث استخدـ فوؾتقريب ىذا ما أىممو و رونيف ؼ إلكتلتبادؿ أمتناظرة بالنسبة  دالة الموجة لا ؼ افا

 [11] .بدلا مف دالة الموجة ليارترؼ  لتصحيح ىذا العيبسلاتر محدد 

     (  ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗  )  
 

√  
|
  (  ⃗⃗⃗  )   (  ⃗⃗  ⃗)      (  ⃗⃗  ⃗)

   
  (  ⃗⃗⃗  )   (  ⃗⃗  ⃗)      (  ⃗⃗  ⃗)

|                       (    ) 



  الفصل الأول                                     نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة                                     

9 
 

   يمثل  :حيث

√  
 ثابت التوحيد 

 :فوؾ تكتب كالتالي -ىارترؼ ذف معادلة إ
   

  
  (  )    (  )  (  )    (  ) (  )  ∑∫

   

|     ⃗⃗  ⃗|
  

 

 

(  ⃗⃗  ⃗)  ( 
 ⃗⃗  ⃗)  (  )

     (  )                                                                                            (    ) 
   :حد كموف التبادؿ  والفرؽ بيف التقريبيف ىو 

    ∑ ∫
   

|     ⃗⃗⃗⃗ |
  

 ( 
 ⃗⃗  ⃗)   ( 

 ⃗⃗  ⃗)  (  )                                 (    )  

فوؾ ييمل تفاعلا  -غير دقيق لأف تقريب ىارترؼ و ىذا التقريب يصبح الحساب ثقيلا نوعا ما  استخداـعند 
ىناؾ بديل فعاؿ لمغاية لمتغمب  ,بيف الإلكترونات ذات السبينات المتعاكسة الارتباطاتطاقة  وكميا ىاما وى

 [12]. يفية لمكثافةظرية الدالة الو ظؼ بنىذه الطريقة تعر و عمى ىذه الصعوبات 

 (DFT)لمكثافة  الوظيفيةالدالة  نظرية     
 .اـ إلكتروني بدلالة كثافتوعف طاقة نظ نو يمكف التعبيرأ والنظرية ىالمفيوـ الأساسي ليذه 

E= E (𝝆) 
  مبدأ نظريةDFT  الاستعانة بدالة الكثافة الإلكترونية القابمة و التعامل مع دالة الموجة  دـعيعتمد عمى

  تحويميا مف مشكمة نظاـ متعدد الجسيمات الى نظاـ وحيد الجسيـو لمقياس بإعادة صياغة المسألة الكمومية 
.[13] 
 البحث عف القيمة الدنيا لمطاقة إيجاد الحالة الأساسية انطلاقا مف  واليدؼ الرئيسي لنظرية دالة الكثافة ى
 [13].الاعتماد عمى مبادغ ميكانيؾ الكـ ب

  :(Fermi–de Thomas Théorie) فرمي –نظرية توماس     1.
, حيث قاموا بإجراء عدة [7] ـ 1927فيرمي سنة و العالماف توماس ىما وؿ مف اكتشف ىذه النظرية أ

ذلؾ بصياغة الطاقة و ثابتة في كل منطقة  الإلكترونيةاعتبروا الكثافة و  بريموافتقسيمات صغيرة عمى منطقة 
عميو الطاقة و  14],[15اللامتجانسة كدالة لكثافة الإلكترونات المعمومة لغاز متجانس  الإلكتروناتالكمية لغاز 

 :كالتاليالكمية لنظاـ تكتب 
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      ∫  [ ( )]                                     (    )   

 :حيث تعطى كثافة غاز متجانس بالشكل 

  
 

   (
   

  )
 

 ⁄
  

 
  ⁄                                           (    )       

 .تمثل طاقة فيرمي    :حيث
 :كالآتيتكتب الطاقة الحركية لغاز متجانس 

  
 

 
                                                        (    ) 

 :نتحصل عمى  (    )و (    )مف المعادلتيف 

  
 

 

  

   

(   )
 

 ⁄  
 

 ⁄                                           (    ) 

 :الطاقة الحركية لتوماس فيرمي تعطى كالتالي 

    ∫                                                       (    ) 

 :اذف

    
 

 

  

   

(   )
 

 ⁄ ∫ 
 

 ⁄                                (    ) 

لنظاـ الالكترونات في منو الطاقة الكمية و . بيف الإلكترونات الارتباطفيرمي و اىملا كل مف توماس حيث 
 :تكتب بالشكل فيرمي -تقريب توماس

     
 

 

  

   

(   )
 

 ⁄ ∫ 
 

 ⁄    ∫ ( ) ( )                  

 
 

 
∬

 ( ) (  )

|    |
                                                                       (    ) 

 DFTالقاعدة الأساسية لنظرية ـ 1964في عاـ  (Kohn) كوىفو  (Hohenberg) وضع العالماف ىوىنبارغ
نيا لـ تطبق إلا أتغلاؿ الكثافة إلا اسنو يمكف حساب خصائص النظاـ بأخلاؿ نظريتيما التي اثبتوا بيا  مف

 [1]. الذؼ بدوره وجد تطبيقا لياو أكمميا و بعد ما جاء العالـ كوىف 
 



  الفصل الأول                                     نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة                                     

11 
 

 (Théorie de Hohenberg–Kohn):  كوهن -نظرية هوهنبارغ .     
 :تعتمد عمى نظريتيفو ىذه النظرية يمكف تطبيقيا في حالة نظاـ مف الجسيمات المتفاعمة 

 النظرية الأولى: 
في كموف خارجي الواقعة متفاعمة اللكترونات الإ مف افترض العالماف ىوىنبارغ وكوىف اف الطاقة الكمية لنظاـ

 : دالة لكثافة الإلكترونات يى

 ( )   [ ]  ∫ ( )    ( )                                 (    ) 

)    ( ) ∫  :حيث  نواة –تفاعل إلكتروف  وى   (
تكتب و ؼ نظاـ متعدد الالكترونات أمف اجل نيا دالة وحيدة أمعروفة عمى و كوىف  –ىي دالة ىوىنبارغ  [ ] 

 :عمى شكل 
 [ ]   [ ]      [ ]                                            (    ) 

  :حيث تمثل
 . لكترونيالطاقة الحركية لمنظاـ الإ[ ]  : 

 .لكتروف إ -الكتروف إ طاقة التفاعل[ ]        
 .لكف ىذيف المقداريف لـ تعرفيـ النظرية بعبارة تحميمية

 النظرية الثانية: 
جميع الخصائص المرتبطة و الالكترونية لمحالة الاساسية توافق اقل قيمة لمطاقة الكثافة  بأفبرىف العالماف 

 :تكتب كالآتي و بيذا النظاـ ىي دالة لكثافة الالكترونات 
 (  )      ( )                                        (    ) 

 .كثافة الحالة الأساسية  تمثل حيث 
كثافة الشحنة لمحالة الأساسية  في حالة كموف خارجي معطى عندما نتمكف مف و يمكننا تحديد الطاقة الكمية 

 .ىذا ما عجزت عميو النظرية و كوىف  –تحديد دالة ىوىنبارغ 
 (Equation de Kohn-Sham): شام –معادلة كوهن        

لمعادلة  مشابيةمعادلات ىذا مف خلاؿ وضع و  [16] (DFTشاـ نظرية )و طور كل مف كوىف ـ 1965في  
 . [1]قل قيمة لمطاقة الكمية أجل الدواؿ الموجية التي توافق أشرودنغر مف 
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حيث تتمحور فكرتيما بتحويل جممة الالكترونات المتفاعمة ضمف الكموف الحقيقي الى نظاـ غير متفاعل 
خرػ التي لكترونات الأالأو  الأنوية( الذؼ ينشئ مف كل kohn-Shamضمف كموف )تتحرؾ فيو الالكترونات 

والتي يمكف اف نجدىا عف  ρ((rليا نفس الكثافة الالكترونية و r)     )تخضع لكمونات خارجية فعالة  
  .مبدا الاستبعاد لباولي الاعتبارمع الأخذ بعيف نغر لمجسيـ  يطريق حل مجموعة مف معادلات شرود

  شاـ العبارة التالية  –افترض العالميف كوىف: 
  [ ]    [ ]  (  [ ]    [ ])                             (    ) 

بالطاقة الحركية    تعرؼ و  بنفس الكثافةو  تأثيراتىي الطاقة الحركية للإلكترونات في عدـ وجود اؼ  :   
 :للإلكترونات المستقمة, تعطى بالعلاقة التالية

          ∑ ⟨  |
   

  
|

  
     ⟩                                    (    ) 

 :  يكتب كالتالي     الكموف و 
    [ ]    [ ]  (    [ ]    [ ])                       (    ) 

 :كتب بالشكل التاليتو لكتروف إ -لكتروف إىي طاقة تأثير و طاقة ىارترؼ تمثل  [ ]    :حيث

      [ ]  
  

 
∫

 ( ) (  )

|    |
 :وعميو(    )                                                   

 [ ]    [ ]    [ ]     [ ]                                     (    ) 
 :يعطى بالعلاقة التالية و ارتباط  -يمثل طاقة تبادؿ     

   [ ]  (  [ ]    [ ])  (    [ ]    [ ])                       (    ) 
 :كالآتيشاـ التي تعبر عف الكثافة تكتب  –اذف طاقة كوىف 

   [ ]    [ ]    [ ]     [ ]  ∫    ( )ρ( )             (    ) 

 :شاـ كالتالي  -تتمخص معادلة كوىفو 
                                                           (    ) 

 :اذف

*
   

  
       (  )    (  )     (  )+  (  )      (  )         (    ) 
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 iدالة الموجة للإلكتروف تمثل  (  )    :حيث
 الأنوية.كموف  (  )     :
 :يعطى بالعلاقة التالية و كموف ىارترؼ (  )   : 

  (  )  ∫
 (  ⃗⃗⃗  ) (  ⃗⃗  ⃗)

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗|
   ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗                                            (    ) 

 :الكموف الفعاؿ للإلكترونات الغير متفاعمة يكوف كالاتي وكموف النظاـ الحقيقي الذؼ ى
                                                 (    ) 

 :يعطى بالعلاقة و  الترابطو كموف التبادؿ  :       :حيث
                                                    (    ) 

(  )    :ومنو   
    [ (  )]

  (  )
                                                 (    ) 

 :وعميو يمكف كتابة معادلة كوىف شاـ بالشكل التالي

   (  )  *
   

  
       (  )+  (  )      (  )                        (    ) 

 :الكثافة في ىذه الحالة تكتب كالتالي

ρ(  )  ∑|  ( )|
 

   

   

                                   (    ) 

 .عبارة عف الحالات المشغولة  وحيث المجموع ى
 :شام –حمول معادلة كوهن        

ؾ حسب استخداميا لمكثافة, ذلو  DFTاف حساب بنية عصابات الطاقة في مختمف الطرؽ تركز مبدئيا عمى 
 16]: ,[17يمي وعميو فإف دالة الموجة الأساسية تعطى كما .شاـ –مدارات كوىف و الكموف 

  ( )  ∑     ( )                                       (    ) 
 .ىي دالة الموجة   وتمثل معاملات نشر لدالة الموجة     ايف 
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يف تكوف الطاقة الكمية عند القيمة ألكل مدار مشغوؿ,     شاـ يتطمب تعريف المعامل  –لحل معادلة كوىف 
ل ساسية بطريقة الدورات التكرارية الممثمة في الشكالأحل المعادلات يتطمب     لحساب المعاملات و الدنيا, 

 :شاـ تعطى –حموؿ معادلات كوىف  .التالي بحيث طاقة النظاـ تؤخذ صغيرة
       (    )                                     (    )     

 شاـ –ىاممتوف كوىف    
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 .شاـ -خوارزمية حل معادلة كوىف :(1- ) الشكل 
 :ارتباط –ائف تبادل ظو        

بسبب غموض عبارة كموف و ارتباط  –تعتمد نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة عمى دقة وصف كموف تبادؿ 
رتباط ا –كمونات التبادؿفتـ الاعتماد عمى ما.  يجعل حل المعادلات صعبا نوعا ىذا ماو ارتباط  –التبادؿ 
  .وقتنا الحاليلى غاية إليذا الكموف لـ يتـ التوصل الى الشكل المضبوط و تقريبية و عديدة 

𝝆𝟎  تخمين
𝒊𝒏(𝒓) 

 المحلية الكثافة   

 𝑽𝑿𝑪 و 𝑽𝑯حساب 

𝐇 𝒊𝚿𝒊(𝒓⃗ )  𝜺𝒊𝚿𝒊(𝒓⃗ ) 

 kohn-shamحل معادلة 

𝐇𝐊𝑺𝒊 

𝝆𝒊
𝒐𝒖𝒕(𝒓)  ∑|𝚿𝒊|

𝟐

𝒏

𝒊

 

 حساب الكثافة الجديدة 

𝝆𝒊
𝒊𝒏(𝒓)  𝝆𝒊

𝒐𝒖𝒕(𝒓) 

 توليد كثافة جديدة مزج
حساب الطاقة  تطابق

 الإجمالية

𝚿𝒊 

 لا نعم

𝜌𝑖
𝑖𝑛(𝑟) 
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 :تقريبات دالة الكثافة     
 :(LDA)تقريب كثافة الموضع        

ارتباط الذؼ يعتبراف اغمبية  -شاـ تقريب الكثافة الموضعية لحل مشكمة وظيفة تبادؿو اقترح كل مف كوىف 
 . [18]المواد الصمبة ىي قريبة مف حدود غاز الإلكترونات المتجانس 

 اعتبارىي  تقريبليذا  ال الفكرة الرئيسةو  [19] ـ 1965شاـ سنة و العالميف كوىف  كلا مفاسس ىذا التقريب 
  [20]:  ارتباط تكتب بالشكل التالي –طاقة تبادؿ و نظاـ الالكترونات اللامتجانس كنظاـ متجانس محميا 

   
   ( )  ∫ ( )    

   ( (  ))                                 (    ) 

 :لى قسميفإارتباط تقسـ  –يث اف طاقة تبادؿ ح
   

   ( )    
   ( )    

   ( )                                            (    ) 
  (GGA): تقريب تدرج المعمم       

في الكثافة الالكترونية  خذ بعيف الاعتبار عدـ التجانسيأ وىو تصحيح لتقريب كثافة الموضع  وىالتقريب ىذا 
ρ( )   عبر تدرجيا ρ( )  [21]: رة الطاقة تكتب عمى الشكل التاليعباو  

   
   [ ( )]  ∫ ( )   [ ( )   ( )]                       (    ) 

 .عبر عف تدرج الكثافة الالكترونيةي  ( )    :حيث
يوجد العديد مف البرنامج الحاسوبية التي تعتمد عمى المواد و حساب الخواص الفيزيوكيمياىية لممركبات و لإيجاد 

 التي تـ استعماليا في ىذا البحث:   و حد ىذه البرامج أفية. نذكر نظرية الدالة الوظي

  Gaussien):90) 90غوصيانبرنامج      
, ـ1970الفيزيائييف الحاسوبييف حيث استخدمت أوؿ نسخة لو عاـ و برنامج يستعممو غالبا الكيميائييف  وى

في جامعة كارنيجي ميموف  وفريق بحثو (  John Popleانشئ عمى يد العالـ البروفيسور جوف بوبل )
(Milon قاـ كل مف البروفيسور ,) غيرىا باستخداـ ىذا البرنامجو طلابو بإجراء بحوث في الكيمياء الكمومية و 

[22] . 
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 Gauss View): )وغوص في     
شير أمف و لبرامج البنية الإلكترونية  09Gaussianحد برامج سمسمة أمف و عبارة عف واجية رسومية  وى

لينوكس, تـ تصميمو بأخذ كل و البرامج المستخدمة في الكيمياء الحاسوبية كما يعمل في نظاـ تشغيل ويندوز 
يستعمل لغرض حساب خصائص و  الأوامر الحسابية يدوياو احتياجات المستخدـ حيث يمكف ادخاؿ التعميمات 

 [23]: الجزئيات مثلو المركبات 
 .الطاقات الجزيئية لميياكل, طاقات التفاعل 
  الكمونات الكيربائية. وعزـ الثنائي القطب, الشحنات الذرية 
 .الترددات الاىتزازية, المدرات الجزيئية 
  ت التفاعل.امسار 
  خصائص الرنيف النووؼ المغناطيسيNMR. 

 
 Gauss Viewواجهة برنامج  (:2- الشكل )

دراسة و الكيميائية المختمفة لمعالجة المسائل عمى مجموعة مف الطرؽ والنظريات  وغوص فييحتوؼ برنامج 
نذكر مف و  وخصائص الدراسةالمركبات عمى حسب نوعية احد ىذه الطرؽ يمكف اختيار خواص المركبات. 

  أىـ الطرؽ: 
  .(Molecular Mechanics Methodsطرؽ الميكانيكا الجزيئية )    - أ

 .(Hartree Fock-Ab initioىاترؼ فوؾ ) - ب
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 .((Semi-Empirical Methods الطرؽ شبو عممية  - ت
 .(DFTنظرية الدالة الوظيفية لمكثافة ) - ث

إلا أف  تعتمد طريقة الحساب في الطرؽ الشبو عممية عمى معادلة شرودنغر : الطرائق شبه عممية. 1.    
 التكاملات بيانات قاعدة في ىذا النوع مف الحسابات يتـ حل معادلة شرودنغر بمعاملات تجريبية تسحب مف

الدقة. وتعد الطرؽ شبو العممية بطيئة مقارنة بطرؽ الميكانيكا الجزيئية, إلا أنيا أسرع نوعا  عالية نتائج ذات
, حيث تيمل جميع التكاملات Ab initio [24]تتطمب طاقة أقل مف أساليب  أيف  Ab initioما مف طرؽ 

حساب و الجزيئية و ثنائية الإلكتروف لتسريع عممية الحساب. تستخدـ ىذه الطريقة في حساب الطاقات الذرية 
-semiخصائص أخرػ. تمتمؾ طريقة و أيضا  IR بعض الأطياؼ الإلكترونية مثلو عزـ ثنائي القطب 

empirical العديد مف الأنواع أىميا:  PM3, CNDO, MNDO, AM1, SAM1 [24 ,25]. 
 PM3:  أكثر الطرؽ انتشارا مف بيف أساليبsemi-empirical [24], بواسطتيا حساب  فحيث يمك

 .[26]حرارة التشكل, وىي تعتبر مف أدؽ الطرؽ النصف تجريبية و  الطاقة الكمية, الخصائص البنيوية
 :(Complete Neglect of Differential Overlap)CNDO الاعتبارلا تأخذ بعيف  ىذه الطريقة 

المرئية لممركب و لدييا إمكانية كبيرة لنمذجة التحميل الطيفي للأشعة فوؽ البنفسجية و , [25] إلكترونات التكافؤ
تستخدـ لمعرفة زوايا رابطة و ذلؾ نتيجة لمعالجتيا لمتفاعلات الإلكترونية ذات المركز الواحد بطريقة أفضل, و 

 [26].ىي ضعيفة نوعا ما في معرفة اليندسة الجزيئية الكمية و التكافؤ بدقة كبيرة 
 :(Modified Intermediate Neglect of Differential Overlap) MNDO اختصار لػ  ووى

 المدراتتعتمد عمى إىماؿ الجزيئات ثنائية الذرة, أؼ أنيا تيمل الفارؽ بيف اىماؿ تعديل تداخل ثنائي الذرة. 
 [24].ىي تعطي نتائج مقبولة لمختمف الأنظمة العضوية و , [27]الذرية في الذرات المختمفة 

 :AM1  وىي مقترحة مف طرؼDewar  ىي طريقة سريعة جدا لنمذجة المركبات و , [27] 1985عاـ
  [24]. توقع اليندسة الجزيئيةو تستخدـ لتحسيف طاقات التنشيط و العضوية 

 :SAM1  اقترحياDewar  [28] الإلكتروني الارتباطىي احدث طريقة حيث تشمل و , 1933عاـ, 
 .[28]بالنسبة لمجزيئات العضوية الكبيرة جدا  الارتباطتستخدـ لتقدير معاملات و 

  DFT:نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة  .2.    
 :نذكر نظرية الدالة الوظيفية لمكثافةومف بيف تقريبات 



  الفصل الأول                                       نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة                              

18 

 ( تقريب الكثافة المحميةLDAى :)لكترونات فقط في شكمة الكاممة يعتمد عمى كثافة الإأبسط تقدير لمم و 
تكوف  الأنظمة ذات دوراف عالي. استخدمت في حساب طاقة النطاؽ, أما نتائج اليندسة والحسابات الجزيئية

 أقل دقة.
  الدواؿ الوظيفية اليجينة: يتـ دمج نظرية الدالة الوظيفية لمكثافةDFT  مع نظرية ىارترؼ فوؾ HF 

الطريقة الأكثر استخداـ لمحسابات الجزيئية نتيجة لمدقة العالية في و  .لوصف الدالة الوظيفية لطاقة التبادؿ
 ممركبات العضوية ىي:لنتائجيا خاصة 

B3LYP: Becke's 3 parameter exchange correlation functional which uses 3.  
ىي دالة ىجينة تصف طاقة الإلكترونات في الحالة الأساسية, أؼ عندما تكوف الإلكترونات و   STO-nGوى

 .التي تعطي الكموف الفعاؿ ليذه الإلكترونات المترابطةو القوؼ  الارتباطفي حالة 
 MPW1PW91 :  ىي ترتكز عمى غاز الإلكترونات و  ءالجزؼ ىي عبارة عف دالة تحسب طاقة تشكل

ىي تعطي أطياؼ الاىتزاز بما في ذلؾ طيف الأشعة تحت الحمراء و  الارتباطتدرج و المرتبطة فيما بينيا 
 [29]. طيف رامافو 

 :(Basis Sets). الفئات الأساسية     
الجزيئية, وذلؾ مف خلاؿ الجمع  المداراتوىي عبارة عف فئة مف الدواؿ المستخدَمة لمتعبير عف شكل  

أبسط الفئات الأساسية تُستخدَـ لإجراء حسابات أولية لأخذِ نظرةٍ  .الشكل العاـ لياو  الجبرؼ الخطي ليذه الدواؿ
 عدةِ خواصَّ لمجزؼء, كمثاؿ: وأولية عمى خاصيةٍ ما أ

STO-3G  ياف.غاوصمف نوع  المداراتتعني حلَّ أوربيتاؿٍ مف نوع سلاتر مف خلاؿ تقريبو إلى ثلاثة 
لكف إحدػ مشكلات فئات الحد الأدنى يكمف ضَعْف ىذه الطريقة في أنيا تُصنِّف الإلكترونات عمى أنيا و 

  مثاؿ:. مجموعات اساس التكافؤ المقسـ يسمى ب: لجأ العمماء الى مابنفس الأىمية. ليذا 
3-21G :  مدارت مف نوع غواصياف  ىي عبارة عف مجموعة اساس ذات تكافؤ منقسـ, حيث يتـ استخداـو
 :ت مف نوع سلاتر, حيث نجد فييا قسميف مف الأرقاـ وىيار لتقريب مد

ريق تقريب ثلاث مف نوع سلاتر سوؼ تستخدـ عف ط المداراتيعني أف  وىو  3القسـ الأوؿ يحوؼ الرقـ 
يعني أس ثنائي أؼ الحساب سيتـ عمى  وىو  21القسـ الثاني يحوؼ الرقـ . يافت مف نوع غاوصامدار 

أما في المرة الثانية و  .ياف فييا باستخداـ مداريف مف نوع غاوصمرحمتيف, حيث في المرة الأولى سيتـ التقريب 
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س أأساس ذات ىناؾ مجموعات و . يافلتقريب باستخداـ مدار مف نوع غاوصالحل فييا عف طريق اسيتـ 
 : عمى سبيل المثاؿ ,++وأ  +يمكف إضافةو  .311G-6و  : 31G-6 ثلاثي مثل
6-31G+ : ىي دالة ذات تكافؤ منقسـ لمذرات الثقيمة .  

 : 6-31G++   والييدروجيفىي دالة ذات تكافؤ منقسـ لمذرات الثقيمة.  
 31G+(d,p) .[22]-6  مثل d,p وأ  dالمدار  اسـكما يمكننا إضافة 

 LUMO :و HOMOالمدارات الجزيئية  .10. 
: HOMO  يمثل أعمى مدار جزيئي مشغوؿ بالإلكترونات. 
: LUMO  يمثل أدنى مدار جزيئي غير مشغوؿ بالإلكترونات. 

 .ىذه المدارات تدعى باسـ المدارات الحدوديةو 

 
 LUMOو  HOMOالجزيئية تلممداراتوضيح  : ( -3الشكل )                  

  عندما يمتص الإلكتروف طاقة كافية فإنو ينتقل مف مدار و إف كل دائرة تمثل إلكتروف في المدار الجزيئي 
HOMO [30].إلى LUMO 

 :الخاتمة
ىميا تقريب بورف أ ثافة حيث انيا مرت بعدة تقريبات نظرية الدالة الوظيفية لمك إلىتطرقنا في ىذا الفصل 

ذلؾ و التي قامت بتبسيط معادلة شروينغر  DFTكما فصمنا في نظرية  .فوؾ -تقريب ىارترؼ و اوبنيايمر 
 "09غوصياف"كما تطرقنا لوصف لبرنامج  .عف دالة الموجة وتعويضيا بالكثافة الإلكترونية ستغناءبالا
 .الذؼ يساعدنا عمى ايجاد الخواص الجزئية لممركبات اعتماد عمى نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة "غوص فيو"و
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 قدمةم
بواسطة جياز خاص  مادة المنعكسة عف أية والمنبعثة أ شعةالأ عمـ يعتمد عمى تحميل والتحميل الطيفي ى
أخرػ. حيث ييتـ ىذا العمـ  مادة المميز الذؼ لا يطابق أية طيفيا مادة . ولكل[1]المطياؼ  يطمق عميو اسـ

فطرؽ الانبعاث الطيفي  [2].الجزيئات  والممتصة مف الذرات أو بتحميل الإشعاعات الكيرومغناطيسية المنبعثة 
الطاقة الكيربية ثـ  والطاقة الحرارية أ وجزيئات المادة بواسطة الطاقة الإشعاعية أ وتعتمد عمى إثارة ذرات أ

 ما طريقةأالة الاستقرار. الجزيئات بعد رجوعيا إلى ح وقياس شدة الأشعة المنبعثة مف ىذه الذرات أ
 والامتصاص الطيفي فتعتمد عمى امتصاص المادة لجزء مف الأشعة الكيرومغناطيسية في الحالة الذرية أ

 الامتصاص طرديا مع تركيز لمادة بيتناس وىو ىذا الجزء الممتص مف الأشعة يسمى بالامتصاص  الجزيئية,
 المادة.  تركيزو 

 :الأشعة تحت الحمراء    .1.
ىي و الأشعة تحت الحمراء ىي جزء مف الطيف الكيرومغناطيسي لا يستطيع الإنساف رؤيتيا بالعيف المجردة 

ىي ليا كل خواص الضوء الأساسية التي تتمثل بظواىر و طيف أشعة المايكروويف و تقع بيف الطيف المرئي 
مف منابع اصطناعية ليا قدرة  وتنبعث مف الشمس أو الاستقطاب, و  الانعراج ,التداخلو الانكسار و الانتشار 

ىي تعتبر و ترددىا أقل مف تردد الأشعة الحمراء في الطيف الكيرومغناطيسي و النفوذ و عالية عمى الاختراؽ 
أجيزة التحكـ عف و التوصيل تستخدـ في الأجيزة المنزلية مثل الفرف و إحدػ طرؽ النقل الحرارؼ كالحمل 

   [3].بعد
 :. مطيافية الأشعة تحت الحمراء1    .1. 

تعتبر ىذه و [, 4نيا أقل تكمفة ]أأبسط أساليب التحميل الطيفي كما تعتبر مطيافية الأشعة تحت الحمراء مف 
التي مف خلاليا يمكننا التعرؼ عمى بنية المادة مف دوف و المطيافية مف الطرؽ الاساسية في دراسة المواد 

إلكترونية في أغمب  , حيث لا تكفي طاقة الإشعاع تحت الأحمر لإحداث إثارة[5] التأثير عمى خصائصيا
نواع الروابط تستجيب ليذا أانثناء في الروابط, حيث أف كل و امتطاط  نيا كافية لإحداث اىتزازتأالمواد, إلا 

ذلؾ بشرط أف و المقدار مف الطاقة لتحدث فييا اىتزازت مف ىذا القبيل, لذلؾ تمتص في منطقة تحت الأحمر 
حدوثيا يعني و ىذه الاىتزازات مكممو و يؤدؼ الامتصاص إلى تغير في العزـ القطبي, 
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[. يمتد نطاؽ الأشعة تحت الحمراء الى 1حت الحمراء في جزء معيف مف الطيف ]أف المركب يمتص طاقة ت
 ىي:و لى ثلاث مناطق إطيسي, حيث يقسـ نطاؽ ىذه الأشعة مناطق واسعة مف الطيف الكيرومغنا

 بالتحديد الطيف الأحمر في و وىي الأشعة الأقرب إلى الأشعة المرئية  :الأشعة تحت الحمراء القريبة
      4000-1400. : تعمل ىذه الأشعة في المدػ التاليو النطاؽ المرئي 

 لكنيا الأقرب إلى أشعة و وىي الأشعة الأبعد مف الأشعة المرئية  :الأشعة تحت الحمراء البعيدة
 .     20-400 :تعمل في المدػ التاليو المايكروويف 

 الأشعة تحت و وىي الأشعة الواقعة  بيف الأشعة تحت الحمراء القريبة  :الأشعة تحت الحمراء الوسطى
ىي و ـ  1924. ىذه المنطقة اكتشفت سنة      400-4000 : تعمل في المدػ التاليو الحمراء البعيدة 

تعتبر أكثر المناطق استخداما في أجيزة التحميل الطيفي للأشعة تحت الحمراء, حيث يطمق عمييا منطقة 
يحدث فييا جميع الامتصاصات و البصمة لأنيا تحتوؼ عمى أغمب الاىتزازات الجزيئية في الغازات, والسوائل 

 .[6]المميزة لممجاميع الوظيفية في المركبات العضوية 
 :أ مطيافية الأشعة تحت الحمراءمبد  .2.1. 

عند امتصاص الأشعة تحت الحمراء مف طرؼ الجزؼء يؤدؼ ذلؾ إلى تداخل بيف المجاؿ الكيربائي للأشعة 
المارة لتردد مناسب مع المجاؿ الكيربائي المتولد عف عزـ ثنائي القطب الكيربائي لمرابطة الكيميائية لجزيئات 

يميائية مف تنقل الرابطة الكو لا في حالة التوافق بيف ترددؼ ىذيف المجاليف إيحصل الامتصاص و المادة. 
بعدىا يعود الجزؼء إلى المستويات الأكثر استقرار, و لى مستوػ اىتزازؼ أعمى, إمستوػ اىتزازؼ منخفض 

 [. 7] الدورانية لمجزيئات وتشع الطاقة الممتصة. وىذا الامتصاص ينجـ عنو زيادة في الحركة الاىتزازية أو 
مف خلاؿ ىذه الأشعة يتـ الكشف عف ىوية و إف التحميل الطيفي يستند عمى الأشعة تحت الحمراء الممتصة, 

توفر ىذه الأشعة كمية الطاقة و ذلؾ انطلاقا مف الخصائص الاىتزازية لروابطيا الكيميائية, و المادة المدروسة 
 .[8] الدورانية لمروابط الكيميائيةو التي يمكنيا أف تسبب انتقالات بيف المستويات الاىتزازية 
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 [9].تحت الحمراء امتصاص الأشعة:  (  -1)الشكل 

عند حصوؿ المحمل و      يقدر بوحدة و يقاس العدد الموجي بدلا مف الطوؿ الموجي  IR في مطيافية
 .بدلالة الطوؿ الموجي لابد مف تحويميا إلى العدد الموجي الكيميائي عمى معمومات

 :يمي تعطى كما  الترددو    العلاقة بيف الطاقة
     

 :يعطىو  يمثل ثابت بلانؾ   : حيث
                             

 :بالعلاقة   الترددو  𝜆العلاقة بيف الطوؿ الموجيو 
     

 C= 3×108 m/s :[10]تعطى كالتاليو تمثل سرعة الضوء  cايف 
 . امتصاص الأشعة تحت الحمراء:1.3.  

عند امتصاص جزيئات المادة الأشعة تحت الحمراء يحدث إثارة لذرات المادة نتيجة ليذه الطاقة الممتصة, 
ؼ يحدث انتقاؿ اىتزازؼ لمذرات بالنسبة أخرػ أز لذرات ىذه المادة بعبارة ىذه الاثارة تكوف في صورة اىتزاو 

تغير في الزوايا  وذلؾ مما يؤدؼ الى تغير دورؼ في طوؿ الروابط الكيميائية, أو لبعضيا البعض في الجزؼء, 
مل مجموعة مف قد تش ومف حركة ذرتيف أ ةقد تنتج كل حركة اىتزازيو بيف الروابط الكيمياوية في الجزؼء, 

 التردد الذؼ يحدث عنده ىذا الامتصاص عمى العوامل التالية: والموجة أيتوقف طوؿ و . [11]الذرات
 .كتمة الذرة 
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  .قوة الروابط المكونة لمجزؼء 
  .الشكل اليندسي لمذرات في الجزؼء 
المسببة لأؼ مف الانتقالات الاىتزازية في الجزؼء تعتمد و بالتالي يمكننا القوؿ أف طاقة الأشعة الممتصة و 

 طبيعة الروابط الكيميائية المشتممة في الحركات الاىتزازية.و عمى نوع الذرات 
كذلؾ عمى التوزيع الفراغي و يتوقف عدد الانتقالات الاىتزازية في الجزؼء عمى عدد الذرات المكونة لو و 

طي. عدد الانتقالات الاىتزازية في حالة الجزيئات الخطية غير خ ولمجزؼء بمعنى ىل الجزؼء خطي أ
 .6n-3 تساوؼ ما عدد الانتقالات الاىتزازية في حالة الجزيئات غير الخطية أ 3n-5تساوؼ 

اىتزازية مستوػ  ةية في الجزؼء حيث تمثل كل انتقالتمثل الانتقالات الاىتزازية مستويات الطاقة الاىتزاز  
 [.6,12,13طاقة اىتزازؼ ]

 أنواع الحركات الاهتزازية:4.1. .  
أيضا الزوايا المشكمة بينيا في الجزيئات المتعددة الذرات حركة و ينتج الاختلاؼ في قوة الروابط التساىمية 

 حيث قيمة تردد الاىتزاز تعتمد عمى عامميف: [.14اىتزازية لمذرات في مواقع مختمفة ]
 نوع الرابطة بيف الذرات.  
  المرتبطةكتمة الذرات.  

ايف الذرة الأخف تيتز بترددات أعمى مف الذرات الأثقل. وايضا الرابطة الثلاثية أقوػ مف الرابطة 
 تنقسـ الحركات الاىتزازية إلى قسميف:و . [6]المزدوجة

 :اهتزازت التمدد 
 : نوعاف وىو اىتزاز التمدد ينشأ عف تغير المسافة بيف الذرات في اتجاه محور الرابطة 

  يشمل تمدد رابطة واحدة فقط وىو  : بسيطتمدد . 
 ينقسـ إلى قسميف وىو أكثر في آف واحد  ويشمل تمدد رابطتيف أ وىو  : تمدد مزدوج : 
 تقمصيما معاو فيو يتـ تمدد لمرابطتيف معا أو  : تمدد مزدوج متماثل. 
 [15]. الأولى فيو تتمدد إحدػ الروابط بينما الأخرػ تنكمش بالتزامف معو  : تمدد مزدوج غير متماثل  
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  [8].غير المتماثلو (:  اهتزازت الشد المتماثل   -2الشكل)     

 اهتزازت الثني : 
 يشمل:و ىي اىتزازت ناتجة عف تغير الزاوية بيف رابطتيف و 
 الإلتواء 
 المقص 
 اهتزاز 
 .[16] تأرجح 

 
 .[17] (: أنواع الاهتزاز بالانحناء  -3الشكل)

 
 
 . التغير في عزم ثنائي الأقطاب:5.1.  
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عند امتصاص الجزيئات للأشعة تحت الحمراء في أؼ حركة اىتزازية يستمزـ حدوث تغير في عزـ ثنائي 
 ؼءاوؼ تواتر الاىتزاز الطبيعي لمجز ىتزازية, فإذا كاف تواتر الإشعاع يسلمحركة الاالأقطاب لمجزؼء كنتيجة 

 [  .11فانو يحصل انتقاؿ مف مستوػ طاقة اىتزازؼ ادنى إلى مستوػ أعمى طاقة ]
 يحسب عزـ ثنائي الأقطاب لمرابطة القطبية مف العلاقة:
μ=ql                                         (  -1) 

q.الشحنة في الذرات المكونة لمرابطة  : 
l .طوؿ الرابطة : 

بتغير عزـ ثنائي الأقطاب و التغير في الطوؿ الربطة يؤدؼ إلى تغير في عزـ ثنائي الأقطاب بصورة دورية 
 [.18ينشأ تيارا كيربائيا متذبذبا ]

 . جهاز مطيافية الاشعة تحت الحمراء:6.1.  
يعتبر ىذا و كاشف و ساسية ىي  مصدر الأشعة تحت الحمراء, حامل لمعينة جياز بسيط مكوناتو الأ وى

 فضل الأجيزة الطيفية المستخدمة في التعرؼ عمى التركيب الكيميائي لممركبات  .أالجياز مف 
 (:  -4عممو موضح في الشكل ) أمبدو 

 
 [.17: رسـ تخطيطي لمطياؼ الأشعة تحت الحمراء] (  -4الشكل)

يقوـ بتقسيـ الحزمة الضوئية القادمة مف المصدر إلى  مجزغ  عمى مطيافية الأشعة تحت الحمراءيحتوؼ جياز 
ذلؾ يسمح بالتحكـ بطريق الشعاع الضوئي لإحداث فرؽ و ة متحركة آ فتتجو إحدػ الحزمتيف إلى مر  .حزمتيف

العينة  وتتجياف نحو ثـ تنعكس الحزمتاف مف جديد  .الحصوؿ عمى أىداب التداخلو في المسير بيف الحزمتيف 
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بعممية تحويل و مف ثـ تعود الكاشف, فيقوـ الكاشف بتحويل الإشارة الضوئية الواردة إلى إشارة كيربائية, و 
 [19].تحويل فورييو تحوؿ الإشارة الضوئية الممتقطة إلى الطيف الأشعة تحت الحمراءرياضية تسمى 

 Raman Effect: تأثير رامان  .2. 
اعتماداً عمى  تبعثر )انتشار( الضوء عمى المستوػ الجزيئي الكمومي Raman Effect  يتناوؿ أثر راماف

, وينسب إلى العالـ اليندؼ شاندراسخارا [20]تفاعل الفوتونات الواردة مع الجزيئات وما ينتج مف ىذا التفاعل
 . 1928  الذؼ اكتشفو عاـ  Chandrasekhara Venkata Raman (1970-1888) فنكاتا راماف

 . [21]1930حيث حصل راماف عمى جائزة نوبل في الفيزياء عاـ 
 :. مبدأ عمل مطيافية رامان1   .2.

إحدػ المواد الصمبة, فإف الغالبية العظمى  والسوائل أ وعندما يتفاعل الضوء مع الجزيئات في أحد الغازات أ
 وتنتشر بنفس طاقة تشتت الفوتونات الساقطة. وتُعرؼ ىذه الظاىرة بالتشتت المرف أ ومف الفوتونات تتشتت أ

ملاييف فوتوف,  10فوتوف مف كل  1صغير مف ىذه الفوتونات, حوالي وسيتشتت عدد   .Rayleighتشتت
نسبة   Ramanتأثير وبتردد مختمف عف الفوتوف الساقط. وتُسمى ىذه العممية بالتشتت غير المرف, أ

في مجموعة واسعة مف التطبيقات بدءًا    Raman. ومنذ ذلؾ الوقت, اُستخدـ تأثير C.V. Ramanلمسيد
لممستخدـ بجمع    Ramanية وحتى عموـ المواد وتحميل التفاعلات. حيث يسمحمف التشخيصات الطب

التوقيع الاىتزازؼ لمجزؼء, مما يعطي نظرة عمى كيفية تجمُّعو, وكذلؾ كيفية تفاعمو مع الجزيئات الأخرػ 
 . ]20 [المحيطة بو

 
 [22].يوضح مفعوؿ راماف:  (  -5)الشكل

 

 :. طرق التشتت2   .2.
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 تشتت رايمي: 
فقداف لمطاقة, ايف يمر  وتعرؼ ىذه الظاىرة فيزيائيا بأنو تصادـ مرف بيف الفوتوف والجزؼء دوف اكتساب أ

الإشعاعات. ىذه  وجزء كبير مف الاشعة الواردة دوف أف تغير مسارىا ولا يحدث أؼ أفعاؿ متبادلة بيف المادة 
الاشعاعات تنتشر في جميع الاتجاىات وتحافع عمى تواتر الموجة الواردة لمعينة لآنيا تممؾ طاقة غير كافية 

تشتت (  Rayleingh scatteringتشتت رايمي وأ للانتقاؿ إلى مستوػ طاقة أعمى. ويسمى ىذا التبعثر
 .  )مرف 

 
                                                                          

 

 تشتت رايمي (  -6): الشكل           
 تشتت رامان : 

تنتشر نسبة قميمة مف شدة الحزمة الواردة إلى العينة لكنيا لا تحافع عمى تردد الحزمة بل تختمف في تردداتيا 
والجزيئات ويكوف ىناؾ اكتساب وفقداف لمطاقة عند وتفسر ىذه الظاىرة بتصادـ غير مرف بيف الفوتونات 

 . [19]    إلى مستوػ طاقة أعمى    الانتقاؿ مف مستوػ طاقة اقل
ويمكف  Raman scatteringيعرؼ ىذا النوع مف التشتت بتشتت راماف نسبة إلى العالـ الذؼ اكتشفو 

 :تصنيف تشتت راماف إلى حالتيف
  تشتت ستوكس   :الحالة الأولى  

  :بتطبيق مبدأ انحفاظ لطاقة نجد
                                                            (    )    

 ومنه
          

      

 
                          (    )         

 .      حيث أننا نجد الإزاحة في ىذه الحالة سالبة أؼ أف  
طاقة إلى الجزؼء مما يؤدؼ إلى انتقالو لمستوػ     يعطي الفوتوف الوارد المتواجد في مستوػ طاقة أعمى 

 .  طاقة اقل 
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 يوضح تشتت ستوكس (  -7) : الشكل                                     
  تشتت ضد ستوكس  :الحالة الثانية 

 :بتطبيق مبدأ انحفاظ لطاقة نجد
                                    (     ) 

          
      

 
                            (     )  

 
                                                                        

                                                                             
            

                                                                                                                                       

 تشتت ضد ستوكس:  (  -8)الشكل                                      
 

         أؼ أف          0في ىذه الحالة نجد 
 .[23]تردد عالي بتردد ضد ستوكس والمتشتت ذيسمى تردد الإشعاع 

 :طيف رامان للاهتزاز  .3.2. 
عموما الجزؼء يكوف أكثر استقطابا و في حالة انتشار الضوء وحيد الموجة فإف الجزؼء يولد استقطابا ميتزا 

بالتالي و ينتج عف ذلؾ ثنائي قطب متحرر و عند تمدد الرابطة المتواجدة بيف ذرتيف بالمقارنة مع حالة تقمصيما 
 [24].طيف اىتزاز لمطيافية راماف 

 [25]: كما يمي ثنائي الذرةتعطى مستويات الطاقة الاىتزازية لجزؼء 
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  (   
 ⁄ )      (   

 ⁄ )

 

                 (     )         

  (   
 ⁄ )   (   

 ⁄ )

 

                         (     ) 

 :ويعطى العدد الموجي بالعلاقة التالية
 )      (1تخضع الانتقالات المسموح بيا بقواعد الاختبار 

 :الانتقاؿ الذؼ يتوافق مع الاىتزازات راماف لخط ستوكس والذؼ يعطى بو ى   =1 ←   =  0الانتقاؿ  
Δ    (  )     (   )  (     )                            (     )  

كثر شدة, أفاف خطوط ستوكس تكوف     =  0في درجة الغرفة تكوف اغمب الجزيئات في الحالة الأساسية 
 فتكوف خطوط ضد ستوكس ذات شدة ضعيفة .   =1ما العدد المتبقي مف الجزيئات  في الحالة  أ

 :طيف الدوران لرامان  .4.2. 
شعة تحت دوراف في حالة الامتصاص )الأطيف الو ىناؾ اختلافات جوىرية بيف طيف الدوراف في حالة راماف 

  : نتقاءالاحمراء( منيا قاعدة 
حيث ينتج عف ذلؾ فرؽ        أما في طريقة راماف الانتقاء يكوف و       في حالة الامتصاص 

تعطى مستويات طاقة الدورانية  .الامتصاص الدوراففي حالة  2Bبدلا مف  4Bبيف خطيف متتالييف قدره 
  :لجزؼء ثنائي الذرة ب

      (   )                                        (     ) 
 :والعدد الموجي يعطى ب

   (   )                                     (     ) 
      2 ±, 0تخضع الانتقالات المسموحة لقواعد الاختبار

  ̅     (   
 ⁄ )                                       (     ) 

  4B. ينتج عف ذلؾ فرؽ بيف خطيف متتالييف يساوؼ 
 :مطياف رامان المفرق   .5.2. 



 الفصل الثاني                                   طرق التحميل الطيفي المدروسة                                
 

34 
 

 و, كما أف مصدر الإنارة ى)مقموب السنتمترػ ب( مقابل الإزاحة )الفوتونات/ثانية(يعمل عمى رسـ شدة راماف 
 :نو يتكوف مفأ , حيثnm 632.81الميزر والطوؿ الموجي المثير 

   الميزر(مصدر الإنارة( Source (laser)  . 
  محمل يفصل إشارات راماف إلى مكوناتيا مف الأطواؿ الموجيةMonochromator . 
  وحدة تجميع بصرية لتجميع فوتونات راماف المتشتتةCollection Optics . 
  كاشفDetector . 
 ظيار الأطياؼ  [20].وحدة حاسب لمحصوؿ عمى الاستخداـ الأمثل لمفوتونات المجمعة ولتخزيف وا 

 
 .يوضح رسـ تخطيطي لمطياؼ راماف المفرؽ  (  -9) : الشكل

 : خاتمة
سموؾ الجزيئات في بنية المادة ىي طرؽ التحميل و مف أىـ التقنيات التجريبية الأكثر استخداما لدراسة تصرؼ 

المتمثمة في مطيافية الأشعة تحت الحمراء, مطيافية راماف, فكل منيما مكممة للأخرػ فيما تستنداف و الطيفي 
مبدأ التفاعل أؼ الحالة النشطة للإىتزازت, إلى نفس المبدأ الفيزيائي, أما الإختلاؼ فيكوف مف حيث طبيعة 

لبناء صورة اىتزازية كاممة لمجزغ فمف الضرورؼ استخداـ كل تقنيات التحميل.و 
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 مقدمة
أظيرت العديدة مف الأعماؿ التي درست في السنوات الأخيرة, أف الحسابات المستندة إلى نظرية الكثافة 

 الفصل ىذا سنعرض في تعطي نتائج جيدة ولا سيما الأنظمة الجزيئية المعقدة الكبيرة نسبيا. DFTالوظيفية 
لمركب  والمطيافية البنيوية الخصائص لمكثافة لأىـ الوظيفية الدالة النظرؼ اعتمادا عمى نظرية الحساب نتائج

(. في البداية سنعرض تعريف fluoro-3-hydroxypyrazine-2-carboxamide-6فافيبيرافير )
 مختصر ليذا المركب.   

 (:Favipiravirفافيبيرافير ) مركب    .1.
او افيغاف  (فافيبيرافيرFavipiravir (جديد لمبرازييف يدعى:  الإبلاغ عف جزغ ـ تـ 2002في عاـ 

(Avigan)[1]. :التركيب الكيميائي ليذا المركب ىو 
 (6-fluoro-3-hydroxypyrazine-2-carboxamide) رمزوالمعروؼ أيضًا ب (.(T-705 
 Toyama Chemical)كيمكاؿه مف قبل شركة توياما تطوير تـ  ,[2] الإنفمونزا دواء مضاد لفيروسات وى

(Company لمرض  لمعلاج التجريبي , تمت دراسة الفافيبيرافير في الصيف2020في فبراير . الياباف في
 [4] (pyrazine  عائمة البيرازيف كاربوكساميد إلىT-705  ينتمي)nCoV .[3] -2019فيروس كورونا )

(carboxamide اؼ ينتمي إلى فئة المركبات العضوية المعروفة باسـ ,pyrazines حيث أف ىذه ,
غير متجانسة مكونة مف ستة ذرات,  أرومتيوىي عبارة عف دورة و  pyrazineالمركبات تحتوؼ عمى حمقة 

  صغير يحتوؼ عمى ثلاثة بدائل مركب بيرازيف وى T-705. [5]أربع ذرات كربوف و ذرتي نيتروجيف 
( F–, –OH, –CONH2في مكانو. بسبب مجموعة الييدروكسيل ), يُظير ىذا المركب خواصًا حمضية 

[6]. 

 
Favipiravirلمركب : البنية الكيميائية (1-   الشكل )

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B6%D8%A7%D8%AF_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%88%D8%B3%D8%A7%D8%AA_(%D8%AF%D9%88%D8%A7%D8%A1)
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%8A%D8%A7%D8%A8%D8%A7%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%8A%D8%A7%D8%A8%D8%A7%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B1%D8%B6_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%88%D8%B3_%D9%83%D9%88%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%A7_2019
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B1%D8%B6_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%88%D8%B3_%D9%83%D9%88%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%A7_2019
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B1%D8%B6_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%88%D8%B3_%D9%83%D9%88%D8%B1%D9%88%D9%86%D8%A7_2019
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/pyrazinecarboxamide
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/pyrazinecarboxamide
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 : [7] الخصائص الفيز وكيمياوية   .1.1.
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 Favipiravir)) :[7]بعض مشتقات المركب فايبيرافير     .2.1.
 المركب IUPACالاسم حسب 

-amino-6-bromopyrazine-2-
carboxylic acid 

 

 Favipiravir (T-705) المركب
C5H4FN3O2 الصيغة الكيميائية

 

 الاسم العممي
6-Fluoro-3-hydroxypyrazine-2-

carboxamide 
 g/mol 157.1الكتمة المولية 

 c° 187-193نقطة الانصهار
 صمب الحالة الفيزيائية

 اصفر فاتح المون 
     معامل التجزئة     

Log P 
-0.831 

 PKa 5.1ثابت الحموضة 
 قابل لمذوباف في الماء بشكل دقيق الذوبانية

(T-705-Br) 
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3-amino-6-chlorpyrazine-2-
carboxylic acid 

 
 

 
6-oxo-1H-pyrazine-3-

carboxamide 

 
3 ,4-dihydro-3-oxo-4-β-D-
ribofuranosyl-2-pyrazinecar-

boxamide 
(T-705 ribofuranose) 

 
1-[(2R , 3R,4S,5R)-3,4-

dihydroxy-5-
(hydroxyméthyl)oxolan-2-yl]-
1,2,4-triazole-3-carboxamide 

 
 مشتقاته: و  T-795الدراسة النظرية لمركب    .2. 

 :المستعممة والبرامج الوسائل   .1.2. 
 نوع محمول كومبيوتر جهاز Lenovo التالية ذات الخصائص: 

 Intel(R) core(TM) i5-3320M CPU @ 2.60GHZ 2.60GHZ  :المعالج
  4.00GO(3.70 GO utilisable) :(RAM) المثبتة الذاكرة

(T-705-Cl) 

(T-1105) 

(T-1106) 
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 برنامجGaussian09   باستعماؿ وظيفة التبادؿB3LYB  مع القاعدةG++31-6 
 :المدروسة المركبات   .2.2.

 ثلاث مف مشتقاتو:و  (T-705)سيتـ دراسة المركب 

 
 
 
 

  :Favipiravirالتشكل الجزيئي لمركب فافيبيرافير    .3.2. 
 والمركب باستعماؿ الواجية الرسومية لبرنامج غوص فيلإيجاد التشكل الجزيئي لممركب فافيبيرافير قمنا برسـ 

( Gauss view حيث اخترنا ,)لمعرفة احسف ذلؾ و ربعة طرؽ لمحساب ثـ قمنا بمقارنتيا بالقيـ التجريبية أ
 .ذلؾ مف أجل الحصوؿ عمى أفضل النتائجو الاعتماد عميو في بقية العمل و تقريب 

  PM3.اختيار الوظيفة  مع Semi-empiricalاخترنا أوؿ تقريب  -1
 مع:  DFT نظرية الكثافة الوظيفية و التقريب الثاني ى -2
  إختيار الوظيفةB3LYP  21-3.القاعدة وG+  
  اختيار الوظيفةB3LYP  31-6مع القاعدةG++(d,p) . 
  اختيار الوظيفةB3LYP  311-6مع القاعدةG++(d,p). 

قيـ الزوايا. ثـ قمنا و طوؿ الروابط بيف الذرات و تحصمنا عمى اربعة نتائج لكل مف الشكل الجزيئي لممركب 
 الممثمة في الرسومات البيانية التالية:و بمقارنة النتائج النظرية المتحصل عمييا مع القيـ التجريبية 

 

(T-1105) 

-B- 

(T-705-Br) 
-D- 

(T-705) 

-A- 

 

(T-705-Cl)  
-C- 
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النظرية لطوؿ الروابط في و : منحنيات بيانية لقياس نسبة التقارب بيف القيـ التجريبية (2-   الشكل )

 التقريبات الاربعة المختارة.
 وى القيـ التجريبيةمف خلاؿ ىذه المقارنة توصمنا إلى أف أفضل تقريب الذؼ أعطى أفضل تقارب مع و 

 .2R=  0.9635حيث  DFT/B3LYP/6-31G+(d,p)التقريب 
 القاعدة في بقية العمل.  وعميو سنعتمد عمى ىذه الوظيفة و 
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 : 31G+(d,p)-6القاعدةو  B3LYPوظيفة إيجاد التشكل الجزيئي عن طريق ال   .4.2. 
 :كالآتي (3-   الشكل )( موضح في T-795التشكل الجزيئي لممركب فافيبيرافير )

 
 31G++(d,p)-6والقاعدة  B3LYPباستعماؿ الوظيفة  T-795: التشكل الجزيئي لمركب (3-   الشكل )

ذلؾ و  T-705الرباعية المتحصل عمييا لمركب و  داخميةالزوايا الو الجدوؿ التالي يجمع جميع طوؿ الروابط 
  [8]. و مقارنتيا بالنتائج التجريبية  31G++(d,p)-6والقاعدة B3LYPباستعماؿ الوظيفة 

  B3LYPباستعماؿ الوظيفة  T-705الرباعية لمركبو  الزوايا الداخميةو : أطواؿ الروابط (1-   الجدول )
 31G++(d,p)-6.  القاعدةو 

 طول
 (°Aالرابطة )

 الرابطة

 (°)  داخميةالزاوية ال

اسم الزاوية 
 الداخمية

 (°الزاوية الرباعية )

القيم  الزاوية
التجريب

 ية

القيم 
 النظرية

القيم 
التجريب

 ية

القيم  القيم النظرية
 التجريبية

 القيم النظرية

1.244 1.221 C5-O10 123.1 122.857 O10-C5-N8 179.2 0.0432 O10-C5-C2-N6 
1.318 1.362 C5-N8 119.7 120.422 O10-C5-C2 -0.4 -179.948 N8-C5-C2-N6 
1.481 1.525 C5-C2 117.3 116.720 N8-C5-C2 -0.7 -179.950 O10-C5-C2-C3 
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1.335 1.339 C2-N6 121.4 118.271 N6-C2-C3 179.7 0.0577 N8-C5-C2-C3 
1.397 1.413 C2-C3 121.4 114.851 N6-C2-C5 -179.1 180.0192 N6-C2-C3-O9 
1.328 1.359 C3-O9 120.7 126.876 C3-C2-C5 -1.0 0.0129 C5-C2-C3-O9 
1.340 1 .331 C3-N7 115.6 116.226 O9-C3-N7 -1.0 0.0007 N6-C2-C3-N7 
1.306 1.332 C4-N7 123.5 121.145 O9-C3-C2 178.9 179.994 C1-C2-C3-N3 
1.309 1.395 C4-C1 120.8 122.628 N7-C3-C2 -0.9 0.008 N7-C4-C1-N6 
0.930 1.085 C4-H12 121.2 118.951 N7-C4-C1 178.6 180.018 N7-C4-C1-F11 
1.295 1.306 C1-N6 119.4 118.713 N7-C4-H12 -179.3 180.0 F11-C1-N6-C2 
1.339 1.347 C1-F11 119.4 122.335 C1-C4-H12 0.2 -0.004 C4-C1-N6-C2 
0.860 1.008 N8-H14 116.8 117.504 N6-C1-F11 0.7 0.0004 C3-C2-N6-C1 
0.860 1.009 N8-H15 123.3 123.702 N6-C1-C4 -179.2 180.005 C5-C2-N6-C1 
0.820 0.971 O9-H13 119.9 118.793 F11-C1-C4 0.6 -0.007 C1-C4-N7-C3 

   120.0 122.942 C5-N8-H14 -179.8 -180.014 O9-C3-N7-C4 
   120.0 116.823 C5-N8-H15 0.3 0.003 C2-C3-N7-C4 
   120.0 120.234 H14-N8-15    
   116.3 118.440 C1-N6-C2    
   117.0 118.006 C4-N7-C3    
   109.5 107.257 C3-O9-H13    

رابطة بينما اصغر   °A 1.525بطوؿ يساوؼ  C5-C2اكبر طوؿ رابطة سجل عند الرابطة  أفنلاحع 
 سجمت عند الزاوية  داخمية. بينما اكبر زاوية A°0.971 بطوؿ يساوؼ  O9-H13سجمت عند الرابطة 

N6-C1-C4  سجمت عند الزاوية  داخميةبالمقابل اصغر زاوية  °123.702بقيمة يساوؼ      
      C3-O9-H13  107.257بقيمة يساوؼ°. 
ذلؾ مف خلاؿ القيـ و  T-795شكل ىندسي لمركب  أدؽ إيجادنا مف خلاؿ ىذه الدراسة النظرية مف تمك 

نجد تقارب  [8]القيـ التجريبية. فعند مقارنة ىذه النتائج مع  الرباعيةو الزوايا الثلاثية و طوؿ الروابط الدقيقة ل
اجريت عمى الحالة  التجريبيةالنتائج  أف إلىالفرؽ الضئيل الموجود بيف القيـ ربما يرجع و كبير بيف النتائج. 

  النتائج النظرية اجريت عمى المركب في الحالة الغازية.الصمبة ليذا المركب بينما 
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  القاعدةو   B3LYPباستعماؿ الوظيفة  T-705مواضع الذرات لمركب(: 2-   الجدول )
.6-31G++(d,p) 

 X Y Z اسم الذرة رقم الذرة
1 C -1 .8544261 -0.5069853 0.0002121 
2 C 0.3960519 -0.1865137 0.0000847 
3 C 0.1460032 1.2051208 -0.0000551 
4 C -2.1112049 0.8650679 0.00011626 
5 C 1.7589253 -0.8716760 -0.0000355 
6 N -0.6528149 -1.0195629 0.0002223 
7 N -1.0842007 1.7132258 -0.0000472 
8 N 2.9528493 -0.0595850 0.0009191 
9 O 1.666446 2.1027678 -0.0005875 
10 O 1.8384424 -2.0907583 -0.0007967 
11 F -2.8954244 -1.3618886 -0.0000367 
12 H -3.1192589 1.2669381 -0.0003117 
13 H 0.7704128 2.9896376 -0.0001777 
14 H 2.7886986 0.9470015 0.0008728 
15 H 3.7553402 -0.5112832 0.0004876 

 Favipiravir:التشكل الجزيئي لمشتقات المركب فافيبيرافير .5. 2.    
 T-705-Clو T-1105 ,T-705-Br المتمثمة في و لإيجاد التشكل الجزيئي لمشتقات مركب فافيبيرافير 

 . 31G++(d,p)-6مع القاعدة  B3LYPالوظيفة و  DFTقمنا بنفس العمل مع مشتقات المركب باختيار 
 التشكل الجزيئي لممشتقات موضحة في الأشكاؿ التالية: 
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 .T-1105التشكل الجزيئي لممركب  (:4-   ) الشكل

 
T-705-Clالتشكل الجزيئي لممركب   (:5-   ) الشكل
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 .T-705-Brالتشكل الجزيئي لممركب  (:6-   ) الشكل
-T-1105 ,T-705-Cl,  Tالرباعية  لممركبات الثلاثة و الزوايا الثلاثية و تـ جمع نتائج طوؿ الروابط 

705-Br :في الجداوؿ التالية 
 القاعدةو  B3LYPأطواؿ الروابط  لممركبات الثلاثة باستعماؿ الوظيفة (: 3-   الجدول )

.6-31G++(d,p) 
 المشتق المركب
-1- 

 الرابطة
 طول الرابطة  

(A°) 
 المشتق المركب

-2- 
 الرابطة

 طول الرابطة  
(A°) 

 المشتق المركب
-3- 

 الرابطة
 طول الرابطة 

(A°) 

 
 

 

T-1105 
 
 

 

C1-C4 1.395 

T- 705-Cl 
 

C1-C4 1.4006  
 
 
 
 
 

 
T-705-Br 

 
 

C1-C4 1.404 
C1-N6 1.3337 C1-N6 1.315 C1-N6 1.3138 
C1-H15 1.0863 C1-Cl11 1.7524 C1-Br11 1.902 
C2-C3 1.4173 C2-C3 1.414 C2-C3 1.4171 
C2-C5 1.5266 C2-C5 1.5261 C2-C5 1.5081 
C2-N6 1.3351 C2-C6 1.3375 C2-N6 1.3387 
C3-N7 1.3278 C3-N7 1.3305 C3-N7 1.3346 
C3-O9 1.3589 C3-O9 1.3574 C3-O9 1.3476 
C4-N7 1.3367 C4-N7 1.3311 C4-N7 1.3273 
C4-H14 1.0867 C4-H15 1.0851 C4-H12 1.0863 
C5-N8 1.3637 C5-N8 1.3627 C5-N8 1.3979 
C5-O10 1.2222 C5-O10 1.2215 C5-O10 1.2149 
N8-H12 1.0085 N8-H13 1.0085 N8-H14 1.0153 
N8-H13 1.0091 N8-H14 1.0092 N8-H15 1.0149 
O9-H11 0.972 O9-H12 0.9717 O9-H13 0.9753 
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 القاعدةو   B3LYPلممركبات الثلاثة باستعماؿ الوظيفة داخميةال الزوايا  (:4-   الجدول )
.6-31G++(d,p) 

 الزاويةاسم  المركب
 الداخمية

 داخميةالزاوية ال
(°) 

  الزاويةاسم  المركب
 الداخمية

 داخميةالزاوية ال
(°) 

  الزاويةاسم  المركب
 الداخمية

داخمية الزاوية ال
(°) 

 
 
 
 
 
 
 

 
 

T-1105 

C4-C1-N6 121.329  
 
 
 
 
 
 
 
 

T-705-Cl 

C4-C1-N6 122.299  
 
 
 
 
 
 
 
 

T-705-Br 

C4-C1-N6 121.958 
C4-C1-H15 121.387 C4-C1-Cl11 119.336 C4-C1-Br11 119.253 

N6-C1-H15 117.283 N6-C1-Cl11 118.364 N6-C1-Br11 118.783 

C3-C2-C5 126.551 C3-C2-C5 126.876 C3-C2-C5 122.863 
C3-C2-N6 118.528 C3-C2-N6 118.271 C3-C2-N6 120.573 
C5-C2-N6 114.92 C5-C2-N6 114.851 C5-C2-N6 116.429 
C2-C3-N7 122.864 C2-C3-N7 122.522 C2-C3-N7 120.968 
C2-C3-O9 121.121 C2-C3-O9 121.235 C2-C3-O9 124.110 
N7-C3-O9 116.013 N7-C3-O9 116.244 N7-C3-O9 114.913 
C1-C4-N7 120.96 C1-C4-N7 119.712 C1-C4-N7 121.082 
C1-C4-H14 121.961 C1-C4-H15 122.183 C1-C4-H12 121.155 
N7-C4-H14 117.078 N7-C4-H15 118.103 N7-C4-H12 117.761 
C2-C5-N8 116.843 C2-C5-N8 116.697 C2-C5-N8 114.500 
C2-C5-O10 120.645 C2-C5-O10 120.491 C2-C5-O10 122.885 
N8-C5-O10 122.511 N8-C5-O10 122.810 N8-C5-O10 122.397 
C1-N6-C2 119.097 C1-N6-C2 119.190 C1-N6-C2 117.740 
C3-N7-C4 117.22 C3-N7-C4 118.003 C3-N7-C4 117.660 
C5-N8-H12 122.931 C5-N8-H13 122.993 C5-N8-H14 117.128 
C5-N8-H13 116.796 C5-N8-H14 116.804 C5-N8-H15 112.996 
H12-N8-H13 120.271 H13-N8-H14 120.201 H14-N8-H15 113.549 
C3-O9-H11 106.957 C3-O9-H12 107.300 C3-O9-H13 109.893 
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 القاعدةو B3LYP الرباعية لممركبات الثلاثة باستعماؿ الوظيفة  الزوايا(: 5-   الجدول )
.6-31G++(d,p) 

T-1105 T-705-Cl T-705-Br 

 الزاوية 
 الرباعية الزاوية

(°) 
 الزاوية 

 الرباعية الزاوية
(°) 

 الزاوية 
 الرباعية الزاوية

(°) 

N6-C1-C4-N7 0.0 N6-C1-C4-N7 -0.010 N6-C1-C4-N7 0.196 
N6-C1-C4-H14 180 N6-C1-C4-H15 -180.018 N6-C1-C4-H12 -179.798 
H15-C1-C4-N7 180 Cl11-C1-C4-N7 179.995 Br11-C1-C4-N7 179.346 
H15-C1-C4-H14 0.0 Cl11-C1-C4-H15 -0.013 Br11-C1-C4-H12 -0.648 
C4-C1-N6-C2 0.0 C4-C1-N6-C2 0.006 C4-C1-N6-C2 -1.169 
H15-C1-N6-C2 180 Cl11-C1-N6-C2 -179.998 Br11-C1-N6-C2 179.675 
C5-C2-C3-N7 180 C5-C2-C3-N7 -180.013 C5-C2-C3-N7 -176.506 
C5-C2-C3-O9 0.0 C5-C2-C3-O9 -0.009 C5-C2-C3-O9 2.436 
N6-C2-C3-N7 0.0 N6-C2-C3-N7 -0.010 N6-C2-C3-N7 -0.879 
N6-C2-C3-O9 180 N6-C2-C3-O9 179.993 N6-C2-C3-O9 178.063 
C3-C2-C5-N8 0.0 C3-C2-C5-N8 0.017 C3-C2-C5-N8 -39.168 
C3-C2-C5-O10 180 C3-C2-C5-O10 180.022 C3-C2-C5-O10 135.608 
N6-C2-C5-N8 180 N6-C2-C5-N8 180.014 N6-C2-C5-N8 145.035 
N6-C2-C5-O10 0.0 N6-C2-C5-O10 0.018 N6-C2-C5-O10 -40.187 
C3-C2-N6-C1 0.0 C3-C2-N6-C1 0.003 C3-C2-N6-C1 1.487 
C5-C2-N6-C1 180 C5-C2-N6-C1 180.006 C5-C2-N6-C1 177.386 
C2-C3-N7-C4 0.0 C2-C3-N7-C4 0.006 C2-C3-N7-C4 -0.116 
O9-C3-N7-C4 180 O9-C3-N7-C4 -179.99 O9-C3-N7-C4 -179.151 
C2-C3-O9-H11 180 C2-C3-O9-H12 -179.98 C2-C3-O9-H13 0.369 
N7-C3-O9-H11 0.0 N7-C3-O9-H12 0.018 N7-C3-O9-H13 179.370 
C1-C4-N7-C3 0.0 C1-C4-N7-C3 0.003 C1-C4-N7-C3 0.452 
H14-C4-N7-C3 180 H15-C4-N7-C3 180.011 H12-C4-N7-C3 -179.552 
C2-C5-N8-H12 0.0 C2-C5-N8-H13 0.014 C2-C5-N8-H14 -41.443 
C2-C5-N8-H13 180 C2-C5-N8-H14 179.988 C2-C5-N8-H15 -176.282 
O10-C5-N8-H12 180 O10-C5-N8-H13 -179.989 O10-C5-N8-H14 143.751 
O10-C5-N8-H13 0.0 O10-C5-N8-H14 0.016 O10-C5-N8-H15 8.912 
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بطوؿ  C1-C4( اف اطوؿ رابطة في المشتقات الثلاث سجمت عند الرابطة 3-   نلاحع مف الجدوؿ )
 لممركب A°1.404 و T-705-Clلممركب   °A 1.4006و T-1105لممركب  °A 1.395 يساوؼ 

.T-705-Br 
 رابطةالطوؿ و  A°1.902 تساوؼ  C1-Br11 عند الرابطةT-705-Brالمميز لممركب  رابطةالبينما طوؿ 

 .                         A°1.7524 تساوؼ  C1-Cl11 عند الرابطةT-705-Clالمميز لممركب 
 الجدوؿ التالي  يمخص إحداثيات الذرات لمثلاثة مشتقات المركب فافيبيرافير: 

 القاعدةو   B3LYPاحداثيات الذرات لممركبات الثلاثة باستعماؿ الوظيفة(:     -6الجدول )  
.6-31G++(d,p)  

T-1105 T-705-Cl 
 X Y Z الذرة X Y Z الذرة
C1 2.2971243 0.2226201 0.0 C1 -1.5776662 0.0114559 0.0000336 
C2 0.0000000 0.3495919 0.0 C2 0.7026650 -0.1720012 0.0000430 
C3 -0.0311202 -1.0674149 0.0 C3 0.7705586 1.2403427 -0.0000068 
C4 2.2410662 -1.1712567 0.0 C4 -1.5045993 1.4101023 -0.0002224 
C5 -1.2060992 1.2854501 0.0 C5 1.8780583 -1.1453719 -0.0000356 
N6 1.1866655 0.9613084 0.0 N6 -0.5043352 -0.7482144 0.0000971 
N7 1.0681042 -1.8122908 0.0 N7 -0.3156230 2.0086717 -0.0001995 
N8 -2.4384999 0.7016454 0.0 N8 3.1260808 -0.5982261 0.0002118 
O9 -1.2095611 -1.7440421 0.0 O9 1.9636965 1.8877140 0.0000639 
O10 -1.0536913 2.4980878 0.0 O10 1.6840924 -2.3513405 -0.0003898 
H11 -0.9924747 -2.6914419 0.0 Cl11 -3.1480549 -0.7662607 0.0001349 
H12 -2.5716049 -0.2980290 0.0 H12 1.7752439 2.8409485 0.0002508 
H13 -3.2352454 1.3209054 0.0 H13 3.2894170 0.3969927 0.0006553 
H14 3.1391417 -1.7830674 0.0 H14 3.9045805 -1.2404776 0.0003413 
H15 3.2464884 0.7508642 0.0 H15 -2.3915759 2.0351947 -0.0005698 

T-705-Br 
 X Y Z الذرة
C1 0.9885788 0.2485322 0.0069887 
C2 -1.2458677 -0.1549892 -0.0029793 
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C3 -1.4913587 1.2377532 -0.0931675 
C4 0.7521426 1.6300674 -0.0752812 
C5 -2.3478130 -1.1840277 -0.0363863 
N6 0.0072596 -0.6247622 0.0304068 
N7 -0.4834831 2.1118108 -0.1292175 
N8 -3.5027088 -0.8195845 0.6619033 
O9 -2.7204436 1.7851115 -0.1692691 
O10 -2.2799377 -2.2020486 -0.6959639 
Br11 2.780784 -0.3860358 0.0626884 
H12 1.5736453 2.3405384 -0.0970214 
H13 -3.3979362 1.0839617 -0.1466957 
H14 -3.3760740 -0.3624104 1.5595538 
H15 -4.2055944 -1.5516032 0.6752379 

 :مشتقاتهو  Favipiravir)حساب طاقة التشكل لمركب فافيبيرافير )   .6.2.
 تـ والتي مشتقاتوو  T-705 لممركب استقرار الأكثر لمبنية الطاقة قيـ نتائج عمى (7-   الجدوؿ ) يحتوػ 
أعمى مدار  طاقة نتائجكذلؾ و . 31G++(d,p)-6مع القاعدة  B3LYPالوظيفة و  DFT بواسطة حسابيا

. بينيما الطاقة فرؽ كذلؾ و  (LUMO)أدنى مدار جزيئي غير مشغوؿ  طاقةو  (HOMO) جزيئي مشغوؿ
مسؤولة إلى حد كبير عف الخصائص الكيميائية والطيفية  LUMOو HOMOحيث اف فجوات الطاقة بيف 

 الشديدة القابمية عمى يدؿ ما لمركب HOMOو  LUMO طاقة في الفارؽ  قيمة كمما قمتلمجزيئات. فمثلا 
أف المركبات ليا عزـ ثنائي القطب كبير وىذا معيار أساسي لتفاعل مستقبلات  . وتجدر الإشارة إلىلمتفاعل
 الدواء.

 لممركبات المدروسة. LUMOو HOMOطاقة و قيم الطاقة الكمية لمتشكل  (:7-   الجدول )
Parameters T-705 T-1105 T-705-Cl T-705-Br 

E totale (au) -607.53 -508.285 -967.878 -3079.403 

Moment Dipolar 
(Debye) 5.984 5.003 5.848 3.687 

LUMO (eV) -2.678 -2.304 -2.630 -2.636 
HOMO (eV) -7.566 -7.185 -7.232 -7.232 
Gap Energy 4.884 4.881 4.602 4.596 
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 مشتقاتو موضحة في الشكل التالي:و  T-705لػ  LUMOو HOMOمخطط الكثافة لػ 

 
 .(Favipiravirلمركب فافيبيرافير )   LUMOوHOMO المدار الجزيئي:  (   -7) الشكل

 
 T-1105. لمركب   LUMOوHOMO المدار الجزيئي:  (   -8) الشكل

 
 T-705-Cl.لمركب   LUMOوHOMO المدار الجزيئي :  (   -9الشكل)

HOMO LUMO 
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 T-705-Br.لمركب   LUMOوHOMO المدار الجزيئي :  (   -10الشكل)
 :نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة لمركب فافيبيرافير باستخدام دراسة طيفية   .7.2.

 (:DFTبواسطة نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة )حساب أنماط الاهتزاز    .1.7.2. 
لمركب فافيبيرافير ومشتقاتو, حيث اعتمدنا عمى التحميل الطيفي للأشعة التحت  اىتزازية دراسة تقديـ سيتـ

الاىتزاز وذلؾ باستخداـ نظرية الدالة الوظيفية  لأنماط المختمفة الاىتزازات أنواع اشعة راماف لتحديدو حمراء 
 31G++(d,p)-6.القاعدة و  B3LYPلمكثافة مع الوظيفة 

 

 القاعدةو B3LYP باستخداـ الوظيفة  T-705وسائط الاىتزاز لممركب و أنماط  : (   -8الجدول )
.6-31G++(d,p)  

 
 نوع الحركة

 الترددات المحسوبة شدة القمـ المحسوبة في
RAMAN IR                        DFT  / B3LYP/6-31G++(d,p) رقم النمط 

OH ,NH اىتزاز    0.679 3.259 25.97 1 
OH  2 97.91 0.625 1.518  تأرجح 

C=O,NH  3 179.28 1.917 0.333  تأرجح
OH  4 215.77 6.477 0.364  تأرجح  

NH2,OH اىتزاز   0.141 224.451 337.64 5 
CF ,CO اىتزاز   1.711 3.795 350.52 6 

OH  7 382.75 10.818 2.499  تأرجح 
NH8 398.44 0.162 1.954 اىتزاز 
CH9 419.87 2.910 2.022 اىتزاز 
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 CH 0.529 3.955 459.89 10اىتزاز
NH11 483.43 89.967 1.486  تأرجح 

CF,CH12 496.46 0.072 6.840 تمدد 
NH13 572.09 40.309 0.075 اىتزاز           

CH,OH,NH14 588.42 6.640 1.649 تمدد           
NH,CH تأرجح   2.941 28.185 624.70 15 

NH16 634.28 1.008 0.530 اىتزاز 
NH,C=N,CN  17 708.90 15.174 7.499   تمدد 
C=C,CF  18 745.12 0.294 1.120  تأرجح  
C=O,CH19 801.87 3.531 1.426 اىتزاز 

CF اىتزاز   4.451 30.266 809.63 20 
CH            21 924.65 13.370 0.181  تأرجح  
NH,OH22 983.16 9.843 22.197 اىتزاز 
OH            23 1096.63 37.390 8.059  تأرجح
C=O            24 1133.06 42.180 11.450  تأرجح

OH,NH25 1201.61 188.770 0.656 اىتزاز 
NH26 1268.85 49.201 11.437 اىتزاز 

CF,CH,OH 8.488 124.378 1308.66 27  
CH 35.774 3.172 1335.30 28 

CO,CH 17.892 106.305 1352.24 29 
CC,OH,NH 3.183 79.883 1448.55 30 

OH 5.260 397.931 1483.31 31     
CO,CN 8.198 9.222 1618.54 32     
NH2 64.625 83.162 1626.27 33 

NH2,OH 6.894 76.178 1633.59 34 
NH2 ,OH 41.972 371.879 1773.56 35 

C=O,NH2,OH 152.465 4.788 3214.83 36 
CH 144.670 54..558 3591.41 37           
OH 52.101 117.346 3732.69 38           
NH2 129.471 100.473 3765.98 39    
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 B3LYPباستخداـ الوظيفة  T-1105وسائط الاىتزاز لممركب  وأنماط (: 9-   الجدول )
    31G++(d,p)-6. القاعدةو 

 
 نوع الحركة

 الترددات المحسوبة شدة القمـ المحسوبة في

RAMAN IR DFT/B3LYP/6-31G++(d,p) رقم النمط 
NH 1 28.85 2.873 0.146 تأرجح 
CH 2 102.72 0.259 1.298 تأرجح 
NH 3 252.49 11.772 0.396 اىتزاز 
CH  4 258.49 23.188 1.241 تأرجح 
NH 5 340.30 198.013 0.393 اىتزاز 
OH  6 368.51 4.657 2.404 تمدد 
NH  7 391.64 4.889 3.493 تمدد 
OH  8 448.46 2.686 0.312 تأرجح 
OH  9 495.69 79.238 1.774 تأرجح 
OH  10 544.86 15.924 0.696 تمدد 
OH  11 569.12 52.367 0.459 تأرجح 

OH  الحمقة تمدد  4.058 6.731 588.74 12 
NH  13 613.34 4.144 0.226 تأرجح 

NH  الحمقة تمدد   2.437 6.562 621.89 14 
NH  الحمقة تمدد  12.793 8.156 726.94 15 

NH  16 739.03 1.177 0.424 تأرجح 
CC,CH 17 812.71 5.535 1.378 تأرجح 

CH  18 880.01 18.405 0.236 اىتزاز 
CH  الحمقة تمدد  7.557 6.702 901.08 19 

CH  20 977.82 0.0216 0.106 تأرجح 
CH  21 1081.48 33.319 26.549 تأرجح 

NH  الحمقة تمدد  2.906 14.615 1104.08 22 
CH  الحمقة تمدد  11.974 39.602 1140.08 23 

OH  24 1192.06 151.526 3.725 تأرجح 
CH  25 1263.17 11.501 4.493 تأرجح 
OH  26 1283.99 19.881 5.830 تأرجح 
CH  27 1318.69 65.438 43.463 تأرجح 
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NH  28 1372.79 122.285 14.437 تأرجح 
 CH   5.692 177.162 1454.21 29 دد الحمقةتم

CH  متماثل تمدد  0.012 27.336 1494.04 30 
NH متماثل تمدد     28.711 83.571 1602.38 31 
OH الحمقة تمدد   51.648 17.880 1617.94 32 

NH  33 1630.58 120.638 6.563 تأرجح 
OC  34 1770.77 381.181 39.521 تمدد 
CH  35 3186.54 0.405 81.011 تأرجح 
CH  36 3203.18 27.382 247.614 اىتزاز 
NH2  37 3592.54 51.180 147.466 مقص 
NH   38 3734.20 122.439 53.673 تمدد 
OH   39 3753.97 79.953 146.006 تأرجح 

 القاعدة و  B3LYPباستخداـ الوظيفة  T-705-Clوسائط الاىتزاز لممركب و أنماط  : (   -10الجدول )
.6-31G++(d,p) 

 
 نوع الحركة

 الترددات المحسوبة شدة القمـ المحسوبة في
 RAMAN IR DFT/B3LYP/6-31G++(d,p) رقم النمط 

NH    1  30.54 3.416 0.659 تأرجح 

CH    2  88.54 0.143 0.994 تأرجح 

NH   3  153.52 2.608 0.486 تأرجح 

CH    4  176.97 4.781 1.628 اىتزاز 

OH    5  176.97 5.907 0.716 مقص 

NH   6  336.21 196.836 0.107 تمدد 

CH  7  366.87 20.164 1.089 تأرجح 

CH   8  367.83 13.068 5.294 تأرجح 

CH   9  381.91 0.208 6.628 اىتزاز 

NH    10  407.09 0.614 4.532 تأرجح 

OH    11  455.11 0.445 0.253 تأرجح 

CH    12  488.45 93.598 1.601 اىتزاز 

NH    13  566.88 38.819 0.618 تمدد 

NH   14  570.71 18.631 1.211 تأرجح 

CN  الحمقة تمدد  1.625 34.847 617.88  15 

NH   16  622.80 4.616 0.273 تأرجح 

OH   17  665.09 18.017 3.035 تأرجح 
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OH   18  742.41 0.018 0.589 تأرجح 

NH   19  757.71 18.838 6.797 تأرجح 

NH  20  801.72 4.196 1.259 اىتزاز 

CH,CC  21  923.92 12.759 19.105 تمدد 

CH   22  929.52 7.549 0.084 تأرجح 

NH   23  1097.00 42.333 9.397 تأرجح 

CH   24  1130.53 70.462 6.037 تأرجح 

CH   25  1173.41 140.843 17.726 تأرجح 

OH   26  1202.38 81.781 4.535 تأرجح 

NH    27  1287.24 55.702 5.007 تأرجح 

OH    28  1321.35 51.507 32.640 اىتزاز 

CH    29  1348.76 122.944 17.734 تأرجح 

CH,OH  30  1428.30 17.354 6.186 تأرجح 

CH   31  1461.45 393.340 3.080 تمدد 

CH,OH  32  1600.30 11.659 18.591 تمدد 

OH   الحمقة تمدد  65.608 16.035 1608.40  33 

NH2   34  1630.88 151.496 6.634 مقص 

C=O  35  1773.82 356.504 39.007 تأرجح 

CH   36  3214.94 3.275 119.266 تأرجح 

NH   37  3592.58 53.464 157.003 تمدد 

NH   38  3733.63 119.362 55.180 اىتزاز 

CH   39 3760.20 101.672 149.401 تأرجح 

 القاعدة و  B3LYPباستخداـ الوظيفة  T-705-Brوسائط الاىتزاز لممركب و أنماط  : (   -11الجدول )
.6-31G++(d,p) 

 
 نوع الحركة

 الترددات المحسوبة شدة القمـ المحسوبة في
RAMAN IR DFT/B3LYP/6-31G++(d,p)  النمطرقم  

NH  1  63.96 7.700 1.908   تأرجح 
CH   2  108.90 2.472 1.583 تأرجح 
NH   3  139.52 0.139 2.932 تأرجح 
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CN   4  145.86 4.207 1.302 تأرجح 
OH   5  258.90 4.704 0.321 اىتزاز 
NH   6  288.60 2.465 8.708 تأرجح 
NH   7  358.14 7.420 1.570 تأرجح 
NH   8  379.07 0.465 3.004 تأرجح 
CH  9  400.82 7.822 1.214 اىتزاز 
NH  10  434.12 39.820 3.473 تأرجح 
OH  11  482.09 17.988 0.526 تأرجح 
CH  12  561.26 8.167 1.401 اىتزاز 
NH  13  615.34 29.589 1.462 تمدد 
NH  14  634.02 40.348 1.298 تأرجح 
CN   15  644.93 41.570 3.087 تمدد 
NH   16  715.54 84.657 1.438 تأرجح 
OH   17  750.20 30.545 3.651 اىتزاز 
OH   18  758.42 95.642 7.073 تأرجح 
NH   19  787.31 9.429 2.359 تأرجح 
NH   20  830.74 24.242 0.670 تأرجح 

CH   لحمقة تمدد  18.991 15.875 918.55  21 
CH   22  1023.61 3.390 0.427 تأرجح 
NH   23  1092.32 18.580 9.576 تأرجح 

NH,CH  24  1117.90 8.189 4.508 تأرجح 
CH   25  1167.35 93.475 16.439 تمدد 
OH  26  1221.96 61.380 3.081 تأرجح 

NH,OH  27  1307.98 19.121 6.866 تأرجح 
OH  28  1328.22 259.115 14.683 اىتزاز 
CH   29  1359.01 23.837 19.057 تأرجح 
CH  30  1415.91 205.885 5.529 تمدد 

CH   31  1477.29 313.814 8.314 تأرجح 
OH    32  1581.54 50.346 27.676 تأرجح 
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OH  الحمقة تمدد  40.905 20.908 1612.82  33 
NH2    34  1630.63 102.114 5.718 مقص 
C=O  35  1799.05 287.903 59.315 تأرجح 
CH    36  3202.96 3.454 105.488 تمدد 

NH2    37  3528.50 53.051 169.875 مقص 
NH   38  3645.74 51.062 93.675 اىتزاز 
OH   39  3656.27 214.780 73.923 تأرجح 

 :رامانو الطيف النظري للأشعة تحت الحمراء    .2.7.2.
مع اختيار  ,Gaussian09راماف المحسوب عف طريق برنامج و  طيف امتصاص الأشعة تحت الحمراء

 : الأشكاؿ التاليةموضحة في   31G++(d,p)-6القاعدة و  B3LYPالوظيفة 

 
 T-705. الطيف النظرؼ للأشعة تحت الحمراء لممركب :(    -11) الشكل

 
 T-705.الطيف النظرؼ لرماف لممركب  : (   -12لشكل)ا
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 T-1105.الطيف النظرؼ للأشعة تحت الحمراء لممركب  : (   -13الشكل)

 
 T-1105.الطيف النظرؼ لراماف لممركب  : (   -14الشكل)
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 T-705-Cl.للأشعة تحت الحمراء لممركب  الطيف النظرؼ  : (   -15الشكل)

 
 T-705-Cl.الطيف النظرؼ لراماف لممركب  :(   -16الشكل)

 
 T-705-Br.الطيف النظرؼ للأشعة تحت الحمراء لممركب  : (   -17الشكل)       
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 T-705-Br.الطيف النظرؼ لراماف لممركب  : (   -18الشكل)

 :خاتمة
ذلؾ باستعماؿ و طيفية لمركب فافيبيرافير و تطرقنا في ىذا الفصل إلى دراسة نظرية مفصمة لمخصائص البنيوية 

قد استعممنا عدة تقريبات لموصوؿ إلى و  Gaussian09في برنامج  (DFT)نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة 
 .افضل تقريب لمحصوؿ عمى افضل النتائج

 :يمييمكف تمخيص ىذه النتائج كما 
  .البنية اليندسية لتشكل الجزيئي -1
 . زاويا بيف الذراتو طوؿ الروابط   -2
 .مواضع الذرات  -3
  . رامافو الترددات الأشعة تحت الحمراء  -4
 .المدارات الجزيئية لممركبات المدروسة -5

في حساب خصائص  (DFTصحة الحساب وقدرة نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة )و أكدت ىذه النتائج دقة 
 .أعطتنا نتائج نظرية قريبة مف القيـ التجريبية لطوؿ الروابط  لأنيا المكبات
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 الخاتمة العامة
 وشعة تحت الحمراء ؿ الا والأطياؼ النظريةتـ في ىذا العمل دراسة البنية اليندسية لمتشكل الجزيئي, 

ذلؾ و ( T-705-Brو T-1105 ,T-705-Clثلاث مف مشتقاتو )و  Favipiravirمطيافية راماف لمركب 

التي تعتبر مف النظريات المعتمدة  في العصر الحالي  و (DFT)باستعماؿ نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة 

حيث أنيا تعتمد عمى الكثافة الالكترونية خلافا لباقي النظريات وىذا ما جعميا تمقى استحسانا مف طرؼ 

  دراسة البنية اليندسية لمتشكل الجزيئيلالعمماء وكذا قامت بحل جل المشاكل التي واجيتيـ في الدراسة. 

لمحصوؿ عمى نتائج قريبة مف النتائج التجريبية.  31G++(d,p)-6مع القاعدة B3LYP فة استخدامنا الوظي

ىذا العمل إلى دراسة تفصيمية لمخصائص الييكمية لكل مركب والمتمثمة في الطاقة,  بداية حيث تطرقنا في

اختيار الوظيفة  مع Semi-empirical منيا نذكر الزوايا باستعماؿ العديد مف الطرؽ والقواعد طوؿ الروابط,

PM3 نظرية الكثافة الوظيفية ,DFT   مع اختيار الوظيفةB3LYP  21-3القواعد وG+ ,6-31G++(d,p) 

 الوظيفة أف النتائج . اظيرتLUMOو HOMOمستويات الطاقة  بالإضافة إلى دراسة 311G++(d,p)-6و

B3LYP  31-6مع القاعدةG++(d,p) حساب في التجريبية قريبة مف النتائجو ال النتائج أفضل تعطي 

لمركب ما, يدؿ عمى  LUMOو HOMOقمة قيمة الفارؽ في طاقة  المدروسة. الييكمية لممركبات الخصائص

 فعالية. الأكثر وى T-705-Brومنو فإنو حسب النتائج فإف المركب  القابمية الشديدة لمتفاعل,

اشعة راماف و أنماط الاىتزاز والأطياؼ النظرية لكل مف الأشعة تحت الحمراء و كما تمكنا مف ايجاد الترددات 

 لممركبات المدروسة.

 
 
 



 

 

 ممخص
 -2-ىيدروكسي بيررازيف-3-فمورو -6لمركب  الفيزيوكيمياىية لمخصائصفي عممنا ىذا قمنا بدراسة نظرية 

مركب مف عائمة  وى T-705 ( وايضا ثلاث مف مشتقاتو.T-705ما يدعى فافيبيرافير )و أكاربوكساميد 
أيضا ضد و   RNAذلؾ لأنو مضاد قوؼ ضد فيروساتو البيرازيف ذا أىمية بالغة خاصة في مجاؿ الطب 

واستعماؿ التبادؿ   (DFT)اعتمادا عمى نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة (Covid-19).فيروس كورونا 
أنماط و ترددات و تمكننا مف تحديد البنية الجزيئية المحسنة  31G++(d,p)-6القاعدة و   B3LYPالوظيفي

المتحصل عمييا لمتشكل الجزيئي كانت عمى  نظريةمشتقاتو الثلاث. النتائج الو الاىتزاز لمركب فافيبيرافير 
في دراسة   (DFT)مية البالغة لنظرية الدالة الوظيفية لمكثافةىذا ما يبيف الأىو توافق كبير مع النتائج التجريبية 

 .لممركبات الفيزيوكيمياىية لمخصائص
-6القاعدة ,B3LYPالوظيفة ,(DFT)فافيبيرافير, نظرية الدالة الوظيفية لمكثافة :المفتاحية الكممات

31G++(d,p), مطيافية الأشعة تحت الحمراء, مطيافية راماف. 
 
 

 
Abstract 

In our work, we have theoretically studied the physiochemical properties of 6-
fluoro-3-hydroxyperazine-2-carboxamide compound or the so-called Favipiravir 
(T-705) and also three of its derivatives. T-705 is a compound Belongs  to the 
pyrazine family of great importance especially in the field of medicine, because it 
is a powerful anti-RNA viruses and also against the Corona virus (Covid-19). 
Based on the density functional theory (DFT) and using the B3LYP and the basis 
6-31G++(d, p) we were able to determine the enhanced molecular structure, 
frequencies and vibration patterns of Favipiravir and three of its derivatives. The 
theoretical results obtained for molecular conformation were in great agreement 
with the experimental results, which indicates the great importance of the theory of 
the density functional Theory (DFT) in the study of the physiochemical properties 
of the compounds.  
  Key words  : Favipiravir, Density Functional Theory (DFT), B3LYP function, base   
   6-31G++(d, p), infrared spectroscopy, Raman spectroscopy. 


