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 ممخّص  

 
 1 -ون -2-حمقي اليكسين  لأريل أزيد وبعض مشتقاتو مع ثنائي القطب (3,1)الضم الحمقي من نوع  تتفاعلا درست
، B3LYP ،B3PW91 ،MPW1PBE: (DFT) نظرية تابعية الكثافةل مختمفة باستخدام طرائق نظرياً 

MPW1PW91 ،M062X 31-6المجموعة الأساسية  عمg(d).  السويات النظرية المستخدمة نتائج معظم تقدم
ىذه التفاعلات تجري بصورة تمقائية في الحالة أن  M062X/6-31g(d) النظرية السوية نتائج ، وتشيرمتقاربة نوعياً 

أكثر تمقائية وأسرع من  P1 تجينويكون أحد النا، ، ولكن تعد جميع التفاعلات بطيئة جداً الغازية مشكمة ناتجين أساسيين
فعمية في سرعة تأثيرات لا تبدي لمذيبات اوعند دراسة ىذه التفاعلات بوجود مذيبات مختمفة، وجد أن ، P2 الناتج الآخر

  ىذه التفاعلات.
أن طاقة جيبس لمتفاعلات من أجل متبادلات أريل أزيد     M062X/6-31g(d)يلاحظ من نتائج السوية النظرية 

؛ أي أن -NO2 ،4-OCH3 ،3-OCH3 ،3-Cl ،2-Cl ،H-4، وCl-2,6وفقاً لمترتيب بالقيمة السالبة د تزدا
-TSأيضاً أن طاقة الحالة الانتقالية  ، ولوحظH–المتبادلات لا تبدي تأثيراً كبيراً في تمقائية التفاعل مقارنة بالمتبادل 

P1 ة من أجل جميع المتبادلات أخفض من طاقة الحالة الانتقاليTS-P2. 
 
 أريل أزيد، المجموعة الأساسية، (DFT)، نظرية تابعية الكثافة 1,3ثنائي القطب تحمق تفاعل : مفتاحيةالكممات ال
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  ABSTRACT    

 
The 1,3-dipolar cycloaddition of the aryl azide and some its of derivatives with cyclohex-

2-en-1-one was studied theoretically using different methods of  Density Functional 

Theory (DFT): B3LYP, B3PW91, MPW1PBE, MPW1PW91 and M062X with the basic 

set 6-31g(d). Most of the used levels of theories provide closed results qualitatively, and 

the results of the level of theory  M062X / 6-31g (d) show that these reactions in the gas 

state are spontaneously to form two products, but all the reactions are very slow and one of 

the products P1 is more spontaneous and faster than the other P2 , and when these 

reactions were studied with different solvents, it is found that solvents to have no actual 

effects on the rates of these reactions. 
The results of the level of theory M062X / 6-31g (d) indicate that the Gibbs free energy of 

the reactions for the substitutes of Aryl increases in negative values in order of 2,6-Cl, -4 

NO2, 4-OCH3, 3-OCH3, 3-Cl, 2 -Cl, H-; i.e., the substitutes do not have a significant 

effect on the spontaneity of reactions compared to the substitute-H. It was observed that 

TS-P1 transition state energy for all substitutes was lower than TS-P2 transition state 

energy. 

 
Key Words: 1,3-Dipolar Cycloaddition, Density-functional theory (DFT), Basic Set, Aryl 

azed and some its derivatives. 
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 مقدمة:
، وقد استخدمت مشتقات الأزيدات في فمكنة المطاط، [1]مركبات ىامة جداً بسبب تطبيقاتيا الحيوية تعد الأزيدات 

والترابط التشابكي لمبوليميرات، والأصبغة، والأدوية، والمبيدات الحشرية للأعشاب، وكمواد لاصقة للإطارات، والبلاستيك 
القطب أحد التطبيقات الاصطناعية الأكثر فائدة من  ثنائي 1,3تريازول عن طريق الضم  1,2,3-. يمثل اصطناع [1]

تريازول صنفاً من أصناف الحمقات غير المتجانسة الميمة جداً نظراً لأىميتو كمادة وسطية  1,2,3-الأزيدات؛ إذ يعد 
، وليذه المركبات اىتمامات علاجية، تشمل مكافحة نقص المناعة [2]في اصطناع المواد الصيدلانية ومستحضراتيا 

كيناز نزيمات الإ، ومثبطات 3β [7]-، ومنبيات انتقائية[6]، والمركبات المضادة لمميكروبات [3-5]البشرية 
(kinase) [9,8]نزيم في عدد من الأدوية،  تتريازولا 1,2,3- مركبات منويصادف بعضا ، [11,10]أخرى  ات، وا 

من جية أخرى، تعد المعمومات . [13]ن سفاتريزين ، والسيفالوسبوري[12] )لاكتام (β– مثل المضاد الحيوي تازوباكتام
 B3LYP/6-31g(d)         تريازولات قميمة، عمى الرغم من استخدام السوية النظرية 1,2,3-مركبات النظرية حول ال
 (DMAD)ثنائي ميتيل أسيتيمين ديكربوكسيلات تريازولات كديئينات تجاه -1,2,3-فينيل5-فينيل، و4-لتوضيح ىيكمية 

 -2-لبنزيل أزيد مع حمقي اليكسين  1,3. درس مؤخرا تفاعل الضم [15,14]بغياب المذيبات  ألدر –فاعلات ديمز في ت
. درست مشتقات [16]لتوضيح آلية التفاعل  B3LYP/6-31g(d)تجريبياً ونظرياً باستخدام السوية النظرية  1-ون

لم تدرس نظرياً لتوضيح آلية التفاعل لمتعرف عمى المنتج تجريبياً، ولكنيا  1-أون -2-الأزيد الأخرى مع حمقي اليكسين 
 .3,1الأساسي لتفاعل الضم ثنائي القطب 

 1,3لتحديد الحالات الانتقالية، والحواجز الكمونية لتفاعل الضم ثنائي القطي  (DFT)استخدمت نظرية تابعية الكثافة 
ظرية لتفاعلات الأزيدات مع حمقي الأوكيتن أن متبادل للأزيدات مع الألكينات والألكنات الحمقية. تبين الدراسات الن

 الفمور يعد الأكثر فعالية في تخفيض طاقة التنشيط من أجل تفاعل الضم. 
 

 البحث وأىدافو:أىمية 
 ييدف ىذا البحث إلى ما يأتي:

وبعض مشتقاتو لأريل أزيد  3,1الضم ثنائي القطب لتفاعل والعوامل الحركية تحديد الخواص الترموديناميكية  .1
 .باستخدام سويات نظرية مختمفة 1-ون -2-حمقي اليكسين مع 

 في الخواص الترموديناميكية، والعوامل الحركية. الأريل أزيد تمعرفة مدى تأثير متبادلا .2

 سة.و لتفاعلات المدر ا حركيةدراسة تأثير المذيبات في  .3
، ومعرفة الناتج الأساسي من حيث الانتقائية 3,1تفاعل الضم ثنائي القطب تكمن أىمية ىذا البحث في توضيح آلية 

في الحكم عمى  لمجرباالفراغية أو من الناحية الترموديناميكية والحركية، وخاصة عندما لا يساعد التحميل الطيفي 
مكانية حدوثو قبل إمكانية حدوث التفاعل أو عدم إ استقراءلنظرية ذلك، فضلًا عن ذلك يمكننا من خلال الحسابات ا

لنتائج مع ايمكن أيضا استخدام إحدى السويات النظرية المستخدمة التي تقدم نتائج قابمة لممقارنة و  ،إجراء التجربة
 .البحثتفاعلات شبيية بالتفاعلات المدروسة في ىذا  ةالتجريبية لدراس
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 طرائق البحث ومواده:
، B3PW91 [18]، وB3LYP [17]، وىي: (DFT)تابعية الكثافة نظرية ل طرائق مختمفةاستخدمت 

لتفاعل  31g(d)-6مع المجموعة الأساسية  MPW1PW91 [19] ،M062X [20]، وMPW1BPE [19]و
في الحالة الغازية وبوجود مذيبات  1 -ون -2-مع  حمقي اليكسين  وبعض مشتقاتو لأريل أزيد 1,3الضم ثنائي القطب 

المصمم  (PCM)نموذج الاستقطاب المستمر استخدم مختمفة لتقدير الخواص الترموديناميكية لمتفاعلات المدروسة. 
تأثيرات المذيب في الطاقات والتوازنات  لتوضيح، وذلك بسبب استخداماتو الواسعة [21-23]اسي وزملائو من قبل توم

  .GAUSSIAN-09 [24]أجريت جميع الحسابات النظرية باستخدام البرنامج  لمجمل الجزيئية.
 تفاصيل الحساب:

تابعية ، وطاقاتيا باستخدام طرائق نظرية القياسيةالترموديناميكية  والخواصالبنى اليندسية لمكونات التفاعل،  تم تحديد
 .في الحالة الغازية وبوجود مذيبات مختمفة 31g(d)-6المجموعة الأساسية  مع، المذكورة سابقاً  الكثافة

انتالبية تشكل أو طاقة  تتطمب أولًا حسابلحرة لمتفاعل إن الوسيمة الرياضية البسيطة لحساب انتالبية أو طاقة جيبس ا
 من أجل تحديد انتالبية التفاعل نكتب: جيبس الحرة لمكونات التفاعل، ثم أخذ المجموع والفرق. فمثلاً 

o o o

products reactans

(298.15) (298.15) (298.15)r f fH H H      

تصحيح طاقات  وحدود ،corrHيةالقياسلمكونات التفاعل وانتالبياتيا  0E الطاقة الإلكترونيةقيمة  وىذا بدوره يتطمب
 رفي التفاعل، لذلكالذرات المكونة لمجزيئات الداخمة في التفاعل والناتجة عنو، ولما كان ىذا التصحيح ىو ذاتو في ط

0ويتطمب معرفة يشطب نتيجة أخذ الفرق في العلاقة السابقة،  corr( )E H   0أو corr( )E G  فقط لتقدير انتالبية أو
 تؤول العلاقة السابقة إلى الصيغة الآتية: ، وبذلكطاقة جيبس الحرة لمتفاعل عمى الترتيب

o

0 corr 0 corr

products reactans

(298.15) ( ) ( )r H E H E H      

oوبصورة مشابية تكتب عبارة  (298.15)rG  الانتقاليةتفترض نظرية الحالة (TS) [25]  أن سرعة التفاعل مرتبطة
تدرس الحالة و  ،الحالة التي تقع عند النياية العظمى لمنحني الطاقة انطلاقاً من المواد المتفاعمة حتى النواتج ىذه بتشكل

 سرعة التفاعل بالعلاقة الآتية:ثابت وبذلك يمكن تحديد  ،متوازنة مع المواد المتفاعمة الانتقالية كحالة شبو
#

B( ) / exp( / )k T k T h G RT  

انتغٍس فً طاقت جٍبس انحسة انعائد إنى تشكم انحانت الاوتقانٍت؛  G#ثابت بلانك، و hثابت بولتزمان، و Bkإذ يمثل 

#أي أن

TS reactantsG G G    ،وR ثابت الغازات العام، وT  درجة الحرارة المطمقة، ومن أجل المكونات المستقرة
#لدينا  # #G H T S    شيط من العلاقة الآتيةطاقة التن ، وبذلك يمكن تقدير: 

#

aE H nRT   

لممواد المتفاعمة والحالة  عدد درجات الحرية الدورانيةب nويتعمق انتالبية تشكل الحالة الانتقالية،  H#إذ تمثل  
 .[26] الانتقالية
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 النتائج والمناقشة:
A :نظرية لم المختمفة طرائقالدسية لمكونات التفاعل بحددت البنى الين. الحالة الغازيةDFT  تبعاً لمخطط التفاعل

انىظسٌت  بانسوٌتالبنى الفراغية لنواتج التحمق الأربعة المحتممة والمحددة  (2)ويمثل الشكل ، (1)المبين في الشكل 

B3LYP/6-31g(d)،  ة الأولى يلاحظ من المرحم فسوق انطاقت بٍه هري انىواتج. (1)وٌمثم انجدول(step 1)  أن
kJ mol 8.93بنحو  P3أكثر استقرارا من  P1الناتج 

1 في حين يلاحظ من المرحمة الثانية ،(step 2) الناتج  أنP2 
kJ mol 5.40بنحو  P4أكثر استقراراً من الناتج 

1ديد الخواص الترموديناميكية والحركية ،  وبناءً عمى ذلك سنقوم بتح
  فقط. P2و P1إلى تشكل الناتجين  ةالمؤدي تلمتفاعلا

والحالات الانتقالية الموافقة بالنسبة إلى المواد الداخمة  قيم طاقات جيبس لمتفاعلات المدروسة، (2)يمثل الجدول 
قيم طاقات التنشيط المقدرة بيذه  (4)و  (3)دولان ق نظرية تابعية الكثافة المختمفة. يمثل الجلمتفاعلات المقدرة بطرائ

، وثوابت سرعة التفاعلات المدروسة عمى الترتيب. يلاحظ من 298.15Kالطرائق في الحالة الغازية عند درجة الحرارة 
oقيم 

rG  انمقدزة بانسوٌت انىظسٌتM06X/6-31g(d)  أن جمٍع انتفاعلاث انمدزوست تجسي بصوزة تهقائٍت مه أجم

تقدم  مه أجم جمٍع انمتبادلاث، ونكه P2أكثس تهقائٍتً مه تشكم  P1، ونكه ٌعد تفاعم تشكم P2و P1تشكم انىاتجٍه 
 P1إلى أن تفاعل تشكل الناتج  B3LYP/6-31g(d)الأخرى نتائج مختمفة؛ إذ تشير السوية النظرية السويات النظرية 

؛ إذ يعد التفاعل غير تمقائي Cl-2,6غير تمقائي باستثناء المتبادل   P2يعد تمقائياً، في حين يكون تفاعل تشكل الناتج 
اربة، وسنناقش النتائج التي تقدميا السوية النظرية ، أما السويات النظرية الأخرى، فتقدم نتائج متقP2و P1من أجل 

M062X/6-31g(d)  [20]بسبب تفسيرىا المقنع لبعض التفاعلات والخصائص الترموديناميكية لمجزيئات. 
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 .0-ون -2-حمقي اليكسين نلأريم أزيد مع  1,3: مخطط مراحم تفاعم انتحهق (1)انشكم 
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P1(-743.8409473 hartree)                                                  P2(-743.8368831 hartree) 

 
P3(-743.8375456 hartree)                                                 P4(-743.8348263 hartree) 

 .B3LYP/6-31g(d)لمحتممة المحددة بالسوية النظرية : بنى نواتج التحمق الأربعة ا(2)الشكل 
 

 ، وفروق الطاقة لنواتج التحمق الأربعة hartree)بواحدة (: طاقات (1)الجدول 
kJ molالمحتممة بواحدة 

1  المقدرة بالسوية النظرية(a)
B3LYP/6-31g(d). 

Product P1 P3 P2 P4 

E(hartree) -743.8409473 -743.8375456 -743.8368831 -743.8348263 

E (kJ mol
1

) 0 8.93 0 5.4 

(a) 
hartree = 2625.5 kJ mol 1إذ إن 

-1
. 

 
G) (TS) ولمحالات الانتقالية ،اعللمتف (rG) طاقات جيبس الحرةالتغير في : (2)الجدول 

#
لمقدرة ا بالنسبة إلى المواد الداخمة لمتفاعل (

kJ mol) في الحالة الغازية 31g(d)-6باستخدام المجموعة الأساسية  المختمفةنظرية لاطرائق الب
1

). 

M062X MPW1PBE MPW1PW91 B3PW91 B3LYP Substitute 
     H 

117.66 126.70 127.93 137.54 137.44 TS-P1 
131.62 135.42 137.42 146.90 145.15 TS-P2 
-67.72 -45.58 -42.49 -20.49 -5.01 P1-adduct 

-53.31 -33.54 -30.42 -10.14 6.10 P2-adduct 

 Cl-2    (2)تابع نهجدول 

125.80 129.58 130.60 136.01 139.48 TS-P1 
131.96 130.49 131.57 136.56 140.69 TS-P2 
-59.58 -43.49 -40.65 -21.90  -2.88 P1-adduct 

-52.53 -37.83 -34.89 -17.79 2.33 P2-adduct 
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     3-Cl 

119.11 128.99 130.94 137.66 140.91 TS-P1 
132.20 139.68 141.58 146.59 148.85 TS-P2 
-67.26 -43.92 -40.10 -21.79 -2.09 P1-adduct 

-53.02 -33.01 -29.16 -11.99 7.53 P2-adduct 

     2,6-Cl 

123.86 127.87 128.98 133.53 137.75 TS-P1 
131.55 132.90 133.83 138.77 142.13 TS-P2 
-50.83 -29.80 -27.01 -11.16 6.58 P1-adduct 

-47.59 -30.31 -27.45 -10.46 8.79 P2-adduct 

     3-OCH3 

119.35 128.17 129.23 135.19 139.23 TS-P1 
132.11 137.81 138.71 143.64 147.14 TS-P2 
-63.41 -42.69 -39.81 -22.03 -2.90 P1-adduct 

-51.65 -33.07 -30.15 -13.88 5.49 P2-adduct 

     4-OCH3 
118.26 126.13 127.23 133.37 137.71 TS-P1 
134.14 137.64 138.66 143.68 147.15 TS-P2 
-66.51 -46.23 -43.35 -25.67 -4.45 P1-adduct 

-50.26 -33.90 -30.94 -13.68 6.84 P2-adduct 

     4-NO2 

120.17 127.59 128.61 134.12 138.50 TS-P1 
135.41 139.44 140.45 144.90 148.94 TS-P2 
-64.24 -44.69 -41.81 -24.46 -4.18 P1-adduct 

-50.27 -33.72 -30.75 -13.89 7.02 P2-adduct 

 
 لمتفاعل المدروسة المقدرة بالطرائق النظرية المختمفة  Ea: قيم طاقة التنشيط (3)الجدول 

kJ mol)في واحدة (في الحالة الغازية   31g(d)-6       باستخدام المجموعة الأساسية
1. 

M062X MPW1PBE MPW1PW91 B3PW91 B3LYP Substitute 
     H 

62.02 72.92 73.88 80.33 83.54 P1-adduct 

78.01 86.46 87.37 92.90 96.07 P2-adduct 

     2-Cl 

70.06 78.46 79.42 85.26 88.10 P1-adduct 

79.94 82.54 83.56 88.62 92.34 P2-adduct 

 Cl-3    (3)تابع نهجدول 

62.37 72.37 73.32 79.63 82.74 P1-adduct 

78.62 86.67 87.58 92.87 96.08 P2-adduct 

     2,6-Cl 

68.73 77.62 78.54 84.26 87.22 P1-adduct 

82.37 84.86 85.74 90.50 93.39 P2-adduct 

     3-OCH3 

62.83 73.37 74.36 80.70 83.93 P1-adduct 
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77.48 86.45 87.38 92.89 96.18 P2-adduct 

     4-OCH3 
62.39 73.09 74.08 80.48 83.90 P1-adduct 

78.29 86.95 87.85 93.41 96.57 P2-adduct 

     4-NO2 

62.90 72.53 73.39 79.28 81.54 P1-adduct 

80.89 87.29 88.13 92.99 -80.40 P2-adduct 

 
 لمقدرة بالطرائق النظرية المختمفة لمتفاعل المدروسة ا k: قيم ثوابت السرعة (4)الجدول 

L mol)في واحدة (في الحالة الغازية   31g(d)-6        باستخدام المجموعة الأساسية
1

 sec
1. 

M062X MPW1PBE MPW1PW91 B3PW91 B3LYP Substitute 
     H 

1.5210
-8

 3.9510
-10

 2.4110
-10

 4.9710
-12

 5.1910
-8

 P1-adduct 

5.4310
-11

 1.1710
-11

 5.2210
-13

 1.1410
-13

 2.3110
-13

 P2-adduct 

     2-Cl 

5.6910
-10

 1.2310
-10

 8.1710
-11

 9.2410
-12

 2.2810
-12

 P1-adduct 

4.7310
-11

 8.5710
-11

 5.5410
-11

 7.410
-12

 1.410
-12

 P2-adduct 

     3-Cl 

8.4510
-9

 1.5710
-10

 7.1410
-11

 4.7410
-12

 1.2810
-12

 P1-adduct 

4.310
-11

 2.110
-12

 9.7610
-13

 1.2910
-13

 5.210
-14

 P2-adduct 

     2,6-Cl 

1.2410
-9

 2.4610
-10

 1.5810
-10

 2.5110
-11

 4.5910
-12

 P1-adduct 

5.5910
-11

 3.2410
-11

 2.2310
-11

 3.0410
-12

 7.8210
-13

 P2-adduct 

     3-OCH3 

7.6710
-9

 2.1810
-10

 1.4210
-10

 1.2810
-11

 2.5210
-12

 P1-adduct 

4.4510
-11

 4.4610
-12

 3.1110
-12

 4.2510
-13

 1.0410
-13

 P2-adduct 

     4-OCH3 

1.1910
-8

 4.9610
-10

 3.1910
-10

 2.6710
-11

 4.6610
-12

 P1-adduct 

1.9610
-11

 4.7910
-12

 3.1710
-12

 4.1810
-13

 1.0310
-13

 P2-adduct 

     4-NO2 

5.5110
-9

 2.7610
-10

 1.8310
-10

 1.9810
-11

 3.3810
-12

 P1-adduct 

2.3110
-12

 2.3110
-12

 1.5410
-12

 2.5610
-13

 5.0210
-14

 P2-adduct 

من أجل جميع المتبادلات أخفض من طاقة الحالة  TS-P1الحالة الانتقالية  طاقة أيضاً أن (2)يلاحظ من الجدول 
بنية ىاتين الحالتين  (3)، ويبين الشكل وذلك بسبب تداخل المدارات الجزيئية عند موضع التحمق، TS-P2الانتقالية 
أقصر مما ىو في  TS-P1في الحالة الانتقالية  C1-N1أن طول الرابطة  (3)ل ؛ إذ يلاحظ من الشكالانتقاليتين

 المدروسة ، ولوحظ ىذا الفرق من أجل جميع المتبادلات الأخرى R=Hمن أجل  0.1Åبنحو  TS-P2الحالة الانتقالية 
 .الأخرى

ى الرغم من أن التفاعل من ، وعمP2أخفض مما ىي لمناتج  P1أن طاقة التنشيط من أجل الناتج  (3)نجد من الجدول 
، نجد أن P2و P1، وبمقارنة ثوابت السرعة من أجل (4)]الجدول [أجل الناتجين تمقائي، إلا أن التفاعل بطيء جداً 

 من أجل جميع المتبادلات المدروسة في الحالة الغازية.  P2أسرع بكثير من تفاعل تشكل  P1تفاعل تشكل 
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Bتغير الخواص الترموديناميكية والحركية لمتفاعل من أجل  (5): يبين الجدول . تأثير المذيباتR = H  بتغير المذيب
 TS-P2و TS-P1تغير طاقة جيبس الحرة لمحالتين الانتقاليتين  (4)مقارنة بالحالة الغازية، في حين يبين الشكل 

 بس الحرة لمحالتين ، ويلاحظ من ىذا الشكل أن طاقة جيR = Hبدلالة ثابت العزل الكيربائي لممذيبات من أجل 

2.110

2.147

2.211

2.090

TS-P1                                                                   TS-P2

N1

N3

C1
C2

C1

C2

N1

N3

 
 .M062X/6-31g(d)المحددة بالسوية النظرية  TS-P2و TS-P1الحالتين الانتقاليتين  بنية: (3)الشكل 

 
 بتغير المذيب بالمقارنة مع الحالة الغازية. R = Hمن أجل  (1,3)تغير الخواص الترموديناميكية والحركية لتفاعل التحمق  (5)الجدول 

 

Gas heptane DEE THF ethanol acetonitrile DMSO water 

 1 1.91 4.24 7.43 24.85 35.69 46.83 78.36 

G
#
(TS-P1) 117.66 121.98 125.67 127.27 128.96 129.20 129.33 129.50 

G
 #
(TS-P2) 131.62 132.18 132.38 132.35 132.22 132.20 132.18 132.16 

rG(P1) -67.72 -65.57 -63.76 -62.98 -62.15 -62.04 -61.98 -61.90 

rG(P2) -53.31 -53.04 -52.94 -52.94 -52.97 -52.98 -52.98 -52.99 

Ea(P1) 62.02 66.35 70.03 71.63 73.33 73.56 73.69 73.86 

Ea(P2) 78.01 78.57 78.77 78.74 78.61 78.59 78.57 78.55 

kP110
10 152 26.5 5.99 3.14 1.59 1.44 1.37 1.28 

kP210
11

 5.43 4.33 4.00 4.04 4.25 4.30 4.33 4.37 

 
  TSP2و TS-P1لمحالتين الانتقاليتين  مخطط تغير طاقة جيبس الحرة: (4)الشكل 

 .M062X/6-31g(d)المحدد بالسوية النظرية بدلالة ثابت العزل الكيربائي 
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عدىا تثبت حتى الماء، ويكون ىذا الانتقاليتين تتزايد بزيادة ثابت العزل الكيربائي بدءاً من اليبتان حتى الأسيتون، وب
، ولوحظ الأمر نفسو بالنسبة إلى TS-P2أكبر مما ىو عميو من أجل  TS-P1التزايد بالنسبة إلى الحالة الانتقالية 

 جميع المتبادلات المدروسة، وىذا يعني أن المذيب يبدي تأثيرا سمبياً في سرعة التفاعلات المدروسة.
 

 الاستنتاجات والتوصيات:
 كالآتي: البحثيمكن تمخيص أىم نتائج ىذا اداً إلى ما سبق استن

 .نتائج متقاربة نوعياً . تقدم السويات النظرية المستخدمة 1
تعد تمقائية من أجل جميع  1,3إلى أن تفاعلات التحمق ثنائي القطب  M062X/6-31g(d)السوية النظرية  تشير. 2

 ، وأسرع منو.P2أكثر تمقائية من تفاعل تشكل  P1ل الناتج ويكون تفاعل تشك .المتبادلات، وأنيا بطيئة جداً 
تبدي المذيبات تأثيرات سمبية في سرعة التفاعلات المدروسة؛ أي تكون التفاعلات في الحالة الغازية أسرع مما ىي . 3

 بوجود المذيبات.
-NO2 ،4-OCH3 ،3-4، وCl-2,6طاقة جيبس لمتفاعلات من أجل متبادلات أريل أزيد وفقاً لمترتيب  تتناقص. 4

OCH3 ،3-Cl ،2-Cl ،H- ؛ أي أن المتبادلات لا تبدي تأثيراً كبيراً في تمقائية التفاعل مقارنة بالمتبادل–Hولوحظ ، 
 .TS-P2         من أجل جميع المتبادلات أخفض من طاقة الحالة الانتقالية TS-P1أيضاً أن طاقة الحالة الانتقالية 

بسبب استخداماتيا الواسعة لدراسة تفاعلات أخرى شبيية، وذلك  M062X/6-31g(d)ظرية ينصح باستخدام السوية الن
، CCSD(T)أو  MP4مثل [بالسويات النظرية المعقدة مقارنة قصيرة لاستغراقيا فترات زمنية و  ،في ىذا المجال

ة. وتجدر الإشارة ىنا إلى أنو لحسابات من أجل الجزيئات الكبير التي تتطمب فترات زمنية طويمة جداً لإجراء ا ]وغيرىما
 يمكن لممجرب الاستفادة من نتائج ىذا البحث لمتعرف عمى المنتج الأساسي، ومردود التفاعل بالنسبة لممنتج الآخر.
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