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 الملخص 

 

( (DFT/B3LYP الكثافة يةطة نظرية تابعاسا البحث بدراسة بنيوية وطيفية بو قمنا في هذ
الاستفادة من و  ,الأكثر استقرارا   لكترونيةالبنية الإ لمعرفة مركبات السيلينيوم العضوية لبعض

الأشعة مطيافية و  ,مع باقي الذرات Se مطيافية الأشعة تحت الحمراء لتحديد مواقع ارتباط 
تفادة من هذه الدراسة النظرية للاس, وذلك maxλلتحديد طول الموجة الأعظمي  فوق البنفسجية

 .مع النتائج التجريبيةلاحقا  بمقارنتها 
 

السيلينيوم, مطيافية الأشعة تحت الحمراء, مطيافية الأشعة فوق  :الكلمات المفتاحية
 .DFT/B3LYPالكثافة  يةالبنفسجية, نظرية تابع
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Abstract 

 

In this paper, we conducted a structural and spectral study using the 

density functional theory (DFT/B3LYP) for some organic selenium 

compounds to find out the most stable electronic structure, and to make 

use of infrared spectroscopy to determine the bonding sites of Se with 

the rest of the atoms, and ultraviolet spectroscopy to determine the 

maximum wavelength λmax. This theoretical study in will  be benefited 

from later by comparing it with the experimental results.  
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 :المقدمة
وأصبحت موضع اهتمام الباحثين الأخيرة شهدت كيمياء السيلينيوم تطورات مهمة في السنوات 

ومنطقة أبحاث راسخة, وذلك لأهميتها في الاصطناع الكيميائي العضوي والنشاط البيولوجي 
في الفعالية المضادة  ا  مهم ا  دور  يؤديالمختلف كونها تحد من عمليات الإجهاد التأكسدي الذي 

 [ .1لتطبيقاتها الطبية والصيدلانية ] ة  للسرطان, إضاف
الدراسات المرجعية التي أجريت على المركبات المستندة إلى عنصر السيلينيوم  ومن أشهر

يفية تحضير عديدات السكاريد وزملاؤه عن ك Wangأبلغ (, بحيث 2012كانت في الهند )
هذه المشتقات مع محتوى  تر  ض   ح  ونشاطها المضاد للتأكسد, بحيث  السيلينيوم علىحاوية ال
 [ .2كمحفز ] 2BaClو  3HNO  /3SeO2H باستخدام وذلك, الٍ من السيلينيوم ع

لهذه المركبات أشارت النتائج أن عديدات السكاريد المستندة  لتأكسدولدى تقييم النشاط المضاد ل
إلى عنصر السيلينيوم يمكن أن تستخدم كمصدر جديد للسيلينيوم في المكملات الغذائية مع 

 [ .2] تأكسدالمضاد لل نشاطها

 
 [2] ( تحضير عديدات السكاريد المستندة إلى ذرة السيلينيوم1)الشكل       

 

أن المكملات  ,(2009)عدد نيسان,  المجلة الهندية للأمراض الجلديةفي  كما أشارت دراسة ن شرت
 الغذائية مع المعادن المضادة للتأكسد كالسيلينيوم فعالة في معالجة البهاق الناجم عن فقدان التصبغ

 [ .3] عملية الأكسدةالأضرار الخاصة بالذي يحدث في الجلد نتيجة 
( قام باحثون بإجراء مقارنة بين الشاي الأخضر 2007وفي البحوث الغذائية الأوربية والتكنولوجية )

د    [,4العادي والشاي الأخضر المخصب بالسيلينيوم من ناحية فعاليتها كمضادات تأكسد ]  واعت م 
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بيكريل  -1-ثنائي فينيل  2,2) (DPPHالجذري باستخدام اختبار ال ) على طريقة الكسح
يمتلك صفات مضادة للتأكسد كونه يحتوي على  العاديوتبين أن الشاي الأخضر , هيدرازيل(

والإبطاء  ,البولي فينولات والسكاريد التي تساعد على تخفيض الإجهاد التأكسدي في الجسم
قيامهم بوضع الشاي الأخضر في وسط غني من السيلينيوم  ولدى [.4من شيخوخة الخلايا ]

هو عليه من الشاي الأخضر العادي, أي أن  أبدى فعالية مضادة للتأكسد بشكل أعلى مما
هم في زيادة فعالية الشاي الأخضر على تخفيض الإجهاد التأكسدي في الجسم أسالسلينيوم قد 

[4. ]  

 
 DPPHتفاعل اختبار ال  (2الشكل )  

 

( ONOO.) دراسة نشاط السيلينيوم كمضاد تأكسد اتجاه جذور البيروكسي نتريتت ي  ر  ج  كما أ  
هذه الدراسة في الجمعية الكيميائية الأمريكية  تمتبحيث  [ .5] الكبريت بمركبات مقارنة  

 Selenoو Seleno Cysteine: كمن قبل عدد من الباحثين مستخدمين بذل (2004)

Methionine  مقابلاتهامع ( الكبريتيةMethionine, Cysteine) , ٍ من  وذلك لمقارنة قدرة كل
 تأثير طريق عن( في الجسم الحي DNA) هذه المركبات على منع تلف الحمض النووي 

(.ONOO) بدي فعالية أكبر وتبين أن المركبات المستندة إلى ذرة السيلينيوم ت [ .5] يالإتلاف
الكبريتية, وهذا ما شجعنا على دراسة مركبات السيلينيوم العضوية كونها  بمقابلاتهامقارنة  

 [ .5المرشحة الواعدة للنشاط المضاد للتأكسد ]
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 مركبات السيلينيوم العضوية و مقابلاتها الكبريتية (3الشكل )
 

كونها أضحت محط اهتمام للباحثين,  على الدراسة النظرية بشكل أساسي في هذا البحث اعت م د  
لازمة من الدراسات العلمية, كونها توفر المعطيات ال ء الأساسي المعتمد عليه في الكثيروحجر البنا

لقدرتها على تفسير  تكاد تذكر, إضافة  لا فة اقتصادية وبتكل في أقل جهد ممكن وبأقصر فترة زمنية
 لتكوين بحث علمي متكامل.وذلك , المعطيات التجريبية والتنبؤ بها

فضلا  عن ذلك سمحت الخوارزميات النظرية البحث عن النهايات الحدية للطاقة بحصر مواقع 
 ل الحصول عليه تجريبيا .ى مسار التفاعل, وهذا الأمر يستحيالحالات الانتقالية عل

, ويتمكن من حساب خصائص تللمتماكبامما جعل الكيميائي العضوي يتنبأ بالاستقرار النسبي 
 وفهم آليات التفاعل نظريا .  NMRو  IRوسائط التفاعل, وتفسير طيف 

 الهدف من البحث:
رٍ   ت  متعددة الوظائف, والتي ست  السلينيوم العضوية  مركبات جديدة من عائلة إعداد أ س  في  م  د  خ  س 

مجالات مختلفة في الكيمياء العضوية والطبية والدوائية مع الأنشطة البيولوجية الواعدة, وإجراء 
بطرائق تجريبية  التحقق من خواصها المضادة للتأكسدالاختبارات التحليلية والبنيوية لها و 

 ونظرية.
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مركبات العضوية التي تدخل في بنيتها نظرية لبعض الدراسة ص هذا البحث لإجراء خ ص    -
التحقق , و لبنية الفراغية للمركبات الأكثر استقرارا  تحديد ابهدف ذرة أو ذرتين من السيلينيوم, 

 (.UV-Vis)فوق البنفسجي  و (IR) تحت الأحمر يتيطة مطيافاسمن هويتها بو 

 البرامج النظرية المستخدمة:
 .Linuxالذي يعمل على نظام الشبكات  Gaussian 09 برنامج -
 .Gabeditو  Moldenبرنامج  -

 الكمومية: –النظرية الحسابات 
 على طريقة نظرية تابعية الكثافة ات الواردة في هذا البحث اعتمادا  أ جريت جميع الحساب

DFT/B3LYP [6].   برنامج  م  د  خ  بحيث استGabedit  [ 7لنمذجة المركبات المدروسة,] 
[ لحساب الطاقة, 8]  Gaussian 09الحسابات النظرية باستخدام برنامج   جميع أ جريتو 

ووصف السيلينيوم والهيدروجين , المركبات لهذه C-Seوتحديد البنية الفراغية وطبيعة الرابطة 
 . [3116G[ ]8-6والكربون بالقاعدة من النوع ]

 (:(DFTنظرية تابعية الكثافة  •

 :أساسيات النظرية -

نها كو من المجالات   العملية,   في الكثير تابعية الكثافة حيزا  واسعا  من التطبيقخذت نظرية أ
..(, إضافة  من المنظومات )الذرات, الجزيئات,.. تسمح في حساب طاقة البنية الإلكترونية للكثير

 . [6] والجزيئات الحيوية الضخمة والجزيئات والأجسام الصلبة  لوصفها خصائص الذرات 
إذن هو معرف في  (X,Y,Zالكثافة الالكترونية تابع لمتحولات الفضاء الديكارتي ) إن تابعية

 [ .6] الفضاء الديكارتي الحقيقي وليس العقدي

في مجال الكيمياء النظرية, كونها  بخاصةمن الباحثين و  مام الكثيروأضحت هذه النظرية محط اهت
 .[ 6لكتروني الخاص بها ]الترابط الإاب لكترونات وحسالإساعدت في كتابة طاقة جملة متعددة 
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 نظرية تابعية الكثافة:طرق أهم  -

 : Hohenberg  -Kohnطريقة  ✓

على  , وبرهنا1964في عام  قام الباحثان بوضع الأسس الأولى لنظرية تابعية الكثافة    
 .  [9لكترونية ]طة تابعية الكثافة الإاسإمكانية حساب خصائص جملة بو 

 : Sham  –Kohnطريقة  ✓

 - Kohn) بالعمل على تطوير طريقة Shamو Kohn, قام الباحثان 1965في عام     

Hohenberg) وذلك في إمكانية الحصول على آلية لحساب الطاقة (0E والحصول ,)
 [ .10لكترونية للجزيء ]على الكثافة الإ

 : B3LYPطريقة التابعي الموجي   ✓

(Beche 3 Parameters Lee-Yang-Parr وهي ) الطريقة الأكثر شيوعا  والمستخدمة في هذا
مقارنتها مع  طريق عن, وذلك لأن غالبية الأبحاث المنشورة أكدت دقة هذه الطريقة البحث

 . [11] النتائج التجريبية
وبالطبع إن هذه الطريقة لها ثغرات بدليل وجود عدد لابأس فيه من توابع الكثافة التي تستخدم 

هذه النظرية من أكثر نظريات تابعي الكثافة استخداما   تعد   موما  عبعض البارامترات. ولكن 
 [ :11خصوصا  في مجال المركبات العضوية ]

Exc
B3LYP=(1-a0-ax).Ex

LDA+a0.Ex
HF+ax.Ex

B88+ac.Ec
LYP+(1-ac).Ec

VWN 

LYP
c:E الترابط المعر ف من قبل الباحثين Lee, Yang, Parr  . 

B88
xE :التبادل المعر ف من قبل e Bech. 

 

 [ :11بحيث نحصل على أفضل اقتراب ممكن من البارامترات الآتية ]
a = 0.2, b = 0.7, c = 0.8 
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 :نماذج الانحلال •

بدوره كمحفز, أو فيما  يؤدي المحل دورا  أساسيا  في الكثير من التفاعلات الكيميائية, سواء
ونظرا  لدوره  يتعلق بقدرته على تشكيل الروابط الهيدروجينية أو تأثيراته المحبة أو الكارهة للماء.

 بالحسبانالخصائص الكيميائية المراد قياسها نظريا , كان لابد من أخذه  فيالكبير في تأثيره 
 في الحسابات الكيميائية النظرية.

لكيميائية الحديثة من أكثر الطرائق دقة , كونها تستطيع فهم طبيعة التأثيرات فكانت طريقة النمذجة ا
, والتنبؤ بنى الكيميائية للمركبات المراد دراستهامنحل(, إضافة  لقدرتها على معرفة ال -المتبادلة )م حل 

, الذي اعتمد على 1912عام  Bornومن أبرز نماذج الانحلال نموذج  خاصة بها.بالطيوف الجزيئية ال
 :(4, كما في الشكل )موضوعة ضمن حجيرة كروية من المحلوجود شحنة نقطية 

 
 Bornنموذج   (4الشكل )

كونه قابل للتطبيق على   Bornأكثر عمومية من نموذج  1936عام  Onsagerوكان نموذج 
 (:5[, كما في الشكل )12طيف واسع من الجزيئات ]

 
 Onsagerنموذج   (5الشكل )
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 النتائج:
 المركب الأول: ثنائي فينيل السيلينايد: -1

 
 السيلينايد  فينيل( البنية الفراغية الأكثر استقراراً لمركب ثنائي 6الشكل )

 DFT/B3LYPباستخدام نظرية تابعية الكثافة 
 

 :DFT/B3LYPالنتائج النظرية حسب نظرية تابعية الكثافة  -1-1

 الأبعاد والزوايا: -1-1-1
 DFT/B3LYP( النتائج النظرية بحسب طريقة تابعية الكثافة  1نبين في الجدول )

 :في الحالة الأكثر استقرارا   ثنائي فينيل السيلينايد للأبعاد الأساسية الفضلى للمركب
 

 الأبعاد الأساسية الفضلى لمركب ثنائي فينيل السيلينايد الأكثر استقراراً بحسب (1لجدول )ا
DFT/B3LYP .a الأبعاد بالأنغستروم (A°   )b  ( الزوايا بالدرجات°) 

 الأبعاد

C1-Se 1.940 

C7-Se 1.940 

C7-C8 1.397 

C8-C9 1.394 

C1-C6 1.398 

C6-C5 1.392 

 الزوايا

C1-Se-C7 39.7 

C7-C8-C9 119.9 

C1-C6-C5 119.8 

الزوايا 
 السطحية

C1-Se-C7-C8 139.7 

C7-Se-C1-C2 129.3 
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 :IRحساب طيف تحت الأحمر  -1-1-2
كما  DFT/B3LYPلمركب ثنائي فينيل السيلينايد باستخدام نظرية تابعية الكثافة  IRطيف  حسب

 ( .2( وسجلت عصابات الامتصاص النظرية ومقارنتها مع المرجعيات في الجدول )7في الشكل )
 

 
 طيف الأشعة تحت الحمراء لثنائي فينيل السيلينايد  (7الشكل )

 DFT/B3LYPباستخدام نظرية تابعية الكثافة 
 ( تفسير طيف تحت الأحمر وفقاٌ لمطابقة عصابات الامتصاص في الطيف النظري مع المرجعيات2الجدول )

 الرابطة
 الدراسة النظرية

 التفسير المرجعي

العدد الموجي 
cm-المرجعي )

1) 

 المرجع
 (cm-1العدد الموجي )

الشدة 
(KM/mol) 

C-H 

(aromatic) 

921.8 0.99 
اهتزاز انحناء الرابطة خارج 

 المستوي في المركبات العطرية
[960-900] [13] 

1037.9 23.36 
اهتزاز انحناء الرابطة داخل 

 المستوي في المركبات العطرية

[1275-

1000] 
[14] 

3187.2 22.13 
 في  الرابطة اهتزاز امتطاط

 المركبات العطرية

[3100-

3000] 

C=C 

(aromatic) 
1619.5 27.04 

اهتزاز امتطاط الرابطة في 
 المركبات العطرية

[1650-

1430] 
[14] 

C6H5- 

ن ياهتزاز انحناء حلقة البنز  12.51 465.2
 خارج المستوي 

[600-420] 

[14] 
493.2 12.26 

للمركبات اهتزازات عائدة  57.7 749.4
 [675-900] العطرية

706.6 33.65 

Caro-Se 
311.2 0.57 

- - - 
317.5 0.76 
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باستخدام برنامج  DFT/B3LYPالنتائج النظرية حسب نظرية تابعية الكثافة  -1-2
Gaussian 09: 

 باستخدام برامج maxλوحساب طول الموجة الأعظمي   (خلات الإيتيلقمنا بنمذجة المذيب )
Gaussian 09  :فحصلنا على النتائج الآتية 

 
 ( طيف الأشعة فوق البنفسجية8الشكل )

 

 المركب الثاني: ثنائي بنزيل السيلينايد:-2
 

 
 :DFT/B3LYPالنتائج النظرية حسب نظرية تابعية الكثافة  -2-1
 الأبعاد والزوايا: -2-1-1

 DFT/B3LYP( النتائج النظرية بحسب طريقة تابعية الكثافة  3نبين في الجدول )
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 :في الحالة الأكثر استقرارا   السيلينايد ثنائي بنزيل للأبعاد الأساسية الفضلى للمركب
 

 الأبعاد الأساسية الفضلى لمركب ثنائي بنزيل السيلينايد الأكثر استقراراً بحسب (3الجدول )
DFT/B3LYP .a الأبعاد بالأنغستروم (A°   )b  ( الزوايا بالدرجات°) 

 
 الأبعاد

C1-Se 2.003 

C1-C2 1.518 

C8-Se 3.001 

C8-C9 1.499 

C1-H1 1.010 

C1-H1" 1.094 

C8-H8 1.090 

C8-H8" 1.091 

 C8-Se-C1 42.1 الزوايا

 الزوايا السطحية
C2-C1-Se-C8 75.9 

C8-Se-C1-C2 -147.0 
 

 :IRحساب طيف تحت الأحمر  -2-1-2
كما  DFT/B3LYPلمركب ثنائي بنزيل السيلينايد باستخدام نظرية تابعية الكثافة  IRب طيف ح س  

 ( .4( وسجلت عصابات الامتصاص النظرية ومقارنتها مع المرجعيات في الجدول )10في الشكل)

 
 طيف الأشعة تحت الحمراء لثنائي بنزيل السيلينايد  (10الشكل )

  DFT/B3LYPباستخدام نظرية تابعية الكثافة
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  تفسير طيف تحت الأحمر وفقاٌ لمطابقة عصابات امتصاص في الطيف النظري مع المرجعيات (4الجدول )

 الرابطة

 الدراسة النظرية
 التفسير المرجعي

العدد الموجي 
 المرجعي 

(1-cm) 
العدد الموجي  المرجع

(1-cm) 
الشدة 

(KM/mol) 

C-H  
(aromatic) 

951.1 8.08 
اهتزاز انحناء الرابطة خارج 

 المستوي في المركبات العطرية
[960-900] [13] 

اهتزاز انحناء الرابطة داخل  9.74 1069.5
 المستوي في المركبات العطرية

[1275-
1000] 

[14] 

1218.0 61.34 

1253.7 15.28 

3127.5 20.91 

الرابطة في  اهتزاز امتطاط
 المركبات العطرية

[3100-
3000] 

3203.9 39.22 

3213.2 66.44 

3213.4 29.02 

3225.3 25.09 

C=C 
(aromatic) 

1486.6 19.22 

اهتزاز امتطاط الرابطة في 
 المركبات العطرية

[1650-
1430] 

[14] 
1515.6 11.32 

1557.6 41.41 

1664.7 27.08 

C6H5- 

479.7 16.37 
ن خارج ياهتزاز انحناء حلقة البنز 

 المستوي 
[600-420] 

اهتزازات عائدة للمركبات  49.16 742.3 [14]
 العطرية

[900-675] 
841.1 45.03 

Caliph-Se 630.9 4.6 - - - 

-CH2-  
 720 اهتزاز انحناء الرابطة 49.66 723.6

[14] 
 1465 الرابطة اهتزاز امتطاط 19.22 1486.6

C-H 
(aliphatic) 3068.1 28.2 اهتزاز امتطاط الرابطة 

[3000-
2850] 

[14] 

 :Gaussian 09باستخدام برنامج  DFT/B3LYPالنتائج النظرية حسب نظرية تابعية الكثافة  -2-2

باستخدام برامج  maxλوحساب طول الموجة الأعظمي  (الهكسانقمنا بنمذجة المذيب )
Gaussian 09  :فحصلنا على النتائج الآتية 
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 طيف الأشعة فوق البنفسجية (11الشكل )

 

 المركب الثالث: ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد: -3

 
 البنية الفراغية الأكثر استقراراً لمركب ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد  (12الشكل )

 DFT/vB3LYPباستخدام نظرية تابعية الكثافة 
 DFT/B3LYP: حسب نظرية تابعية الكثافة النتائج النظرية -3-1
 الأبعاد والزوايا: -3-1-1

 DFT/B3LYP( النتائج النظرية بحسب طريقة تابعية الكثافة  5نبين في الجدول )

 :في الحالة الأكثر استقرارا   السيلينايد ثنائي بنزيل ثنائي للأبعاد الأساسية الفضلى للمركب
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 الأبعاد الأساسية الفضلى لمركب ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد الأكثر استقراراً بحسب (5) الجدول
DFT/B3LYP .a ( الأبعاد بالأنغسترومA°  )b  ( الزوايا بالدرجات°) 

 الأبعاد

C1-H1 1.090 

C1-H1" 1.089 

C8-H8 1.093 

C8-H8" 1.094 

Se2-Se1 2.428 

Se1-C1 2.024 

Se2-C8 2.015 

 الزوايا
C1-Se1-Se2 97.2 

Se1-Se2-C8 94.5 

 الزوايا السطحية

C1-Se1-Se2-C8 86.3 

Se1-Se2-C8-C9 -102.3 

C8-Se2-Se1-C1 86.3 

Se2-Se1-C1-C2 -170.8 

 :IRحساب طيف تحت الأحمر  -1-2-    
كما  DFT/B3LYPباستخدام نظرية تابعية الكثافة  لمركب ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد IRب طيف ح س  

 ( .6ت عصابات الامتصاص النظرية ومقارنتها مع المرجعيات في الجدول )ل  ج   ( وس  13في الشكل )

 
 طيف الأشعة تحت الحمراء لثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد  (13الشكل )

 DFT/B3LYPباستخدام نظرية تابعية الكثافة 
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 تفسير طيف  تحت الأحمر وفقاٌ لمطابقة عصابات الامتصاص في الطيف النظري مع المرجعيات (6الجدول )
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باستخدام برنامج  DFT/B3LYPالنتائج النظرية حسب نظرية تابعية الكثافة  -3-2
Gaussian 09 : 

باستخدام برامج  maxλوحساب طول الموجة الأعظمي  (الهكسانقمنا بنمذجة المذيب )
Gaussian 09  :فحصلنا على النتائج الآتية 

 
 طيف الأشعة فوق البنفسجية (14الشكل )

 المناقشة:
كما في حال المركب الأول  كثر استقرارا  للمركبات المدروسةبينت النتائج النظرية أنه في الحالة الأ

)ذرة الكربون المرتبطة  Se-aroCأن طول الرابطة  –( 1الجدول )( و 6الشكل ) –ثنائي فينيل السيلينايد
على  (A 0A 1.940 1.940 ,0كانت حوالي ) (Se-7, C Se-1C)بشكل مباشر مع ذرة السيلينيوم( 

, السيلينيومنلاحظ تساوي أطوال الروابط وذلك بسبب تناظر ذرة الكربون بالنسبة لذرة  ,الترتيب
كتروني لزوج الإال( غير مستقيمة وذلك بسبب وجود º 39.7) 7C-Se-1Cونلاحظ أيضا  أن الزاوية 

9C-8C-7C ,)نيوم مما جعل لهذه الزاوية قيمة, كما ولوحظ أيضا  أن الزوايا حر على ذرة السيليال

5C-6C-1C) تملك قيم (°, 119.8º119.9) من مرتبة قيم زوايا الحلقة البنزينية  وهي(º120 (. 
أن طول الرابطة  –( 3الجدول )( و 9الشكل ) –السيلينايد وفي المركب الثاني ثنائي بنزيل 

Se-aliphC (Se-8, C Se-1C( كانت )0A , 3.001 0A 2.003) نلاحظ وجود  ,على الترتيب
وهذا ما يفسر أن المركب لا يقع في مستوٍ واحد إضافة  , اختلاف واضح بين طول الرابطتين

( قريبة جدا  من طول 02.003 A) Se-1Cلكونه غير متناظر, ونلاحظ أيضا  أن طول الرابطة 
 أي أن هذه الروابط  متقاربة في الطاقة,  (0A 1.940) العائدة للمركب الأول Se-aroCالرابطة 
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أي أن هذه  ,ابقةالروابط الس ( أكبر مقارنة  بأطوال03.001 A) Se-8Cونلاحظ أن طول الرابطة 
( 8C-Se-1Se , C-1C-2C(ومن الزوايا السطحية لوحظ أن المستويين  طاقة أقل. تملك الرابطة
- 147تقع ضمن مستويين الزاوية بينهما ) )2C-1C-Se-8C(ن, وأن الزاوية السطحية امتعامد

º)الدوران.جهة ل , علما  أن القيمة السالبة عائدة 
الجدول  ( و12الشكل) – وكذلك الأمر في حال المركب الثالث ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد

( A 02.024 A 2.015 ,0( كانت )8C-2, Se 1C-1Se) Se-aliphCلوحظ أن طول الرابطة  – (5)
المرتبطة بشكل  نلاحظ تساوي أطوال الروابط وذلك بسبب تناظر ذرات الكربون  على الترتيب,

 لينيوم.يمباشر مع ذرتي الس
في النتائج النظرية التي كبير  دراسة أطياف الأشعة تحت الحمراء وجود تطابق عن طريقلوحظ 

 ( .Wileyمع قيم الامتصاص في المرجعيات ) حصلنا عليها
 Se-aroCعصابة الامتصاص  –( 2( والجدول )7الشكل ) –ولوحظ أن ما يميز المركب الأول 

وهي عصابة ضعيفة جدا  بسبب التناظر الموجود  (, .5317 و  311.2) cm-1عند العدد الموجي 
 في المركب.

 Se-aliphCظهور عصابة الامتصاص –( 4( و الجدول )10الشكل ) –ويميز المركب الثاني  
عند العدد الموجي  H-aliphCإضافة  لعصابة الامتصاص  .cm 9630-1عند العدد الموجي

1-cm 13068.. 
عند العدد  Se-Seظهور الامتصاص  –( 6( والجدول )13الشكل ) –ويميز المركب الثالث  

 عدومة لحدٍ ما بسبب وجود التناظر., وهي عصابة ضعيفة جدا  أو مcm 283.7-1الموجي 
( أن طول الموجة الأعظمي لمركب ثنائي 14( و)11( و)8الأشكال ) بوساطةكما ولوحظ أيضا  

max λ)لمركب ثنائي بنزيل السيلينايد (, وطول الموجة الأعظمي nm 267.7= max λالسيلينايد )فينيل 

= 278.8 nm 365.2 = )كب ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد (, وأخيرا  طول الموجة الأعظمي لمر maxλ

nm,)  فوق البنفسجي القريبفي المجال  المركبات الآنفة الذكر تقعأي أن جميع nm (200-

 أن هذه المركبات ملونة وليست شفافة.  , ونستطيع التنبؤ بشكل ابتدائي(400
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 الخلاصة:
لبعض  DFT/B3LYPطة نظرية تابعية الكثافة اسا البحث بدراسة بنيوية وطيفية بو قمنا في هذ

بنية  كانت نظرية تابعية الكثافة المختارة أداة دقيقة وفعالة لدراسةحيث  مركبات السيلينيوم العضوية,
طريقة داعمة للأبحاث التجريبية العلمية , إضافة  لكونها توصيفها طيفيا  المراد و  المطلوبة المركبات
 تصادية تكاد أن تذكر.بتكلفة اق

 بوساطةمن هذه المركبات الآنفة الذكر  كلا   أشارت النتائج النظرية إلى إمكانية معرفة ما يميز
الخاص  ما تحت الأحمر طيف في في الحالة الأكثر استقرارا   التي يتركها كل مركب بصمة الإصبع

التطابق الكبير لدى مقارنة قيم الامتصاص النظرية مع قيم الامتصاص العائدة  مدىتبي ن و  به,
 . (Wiley) للمرجعيات 

إضافة  لكفاءة الدراسة النظرية في معرفة مواقع امتصاص الروابط المجهولة في المرجعيات, 
 عند العدد الموجي  Se-aroCفي مركب ثنائي فينيل السيلينايد ظهرت عصابة الامتصاص  فمثلا  

1-cm(311.2  5317 و.) وظهور عصابة الامتصاص ,eS-aliphC   ٍمن المركبين ثنائي بنزيل   لكل
 Se-Se, وعصابة الامتصاص cm 630-1السيلينايد وثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد عند ما يقارب 

 .cm 283.7-1التي تميز المركب ثنائي بنزيل ثنائي السيلينايد عند العدد الموجي 
 عن طريقالخاصة بكل مركب  maxλطول الموجة الأعظمي حساب  الدراسة النظرية واستطاعت

 بألوان المركبات المراد تحضيرها.توصيفها لأطياف الفوق بنفسجي, والتنبؤ 
هذه المركبات المدروسة مستقرة وقابلة للتصنيع  ن  نستطيع القول إه النتائج النظرية على هذ وبناء  

 مخبريا .
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