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في الحالة الغازية ىاليدات فينيل سيميل جزيئات ل التماكبي دراسة نظرية للاستقرار

 M06-2Xبوساطة النظرية 
  

*سميمان محمدد.  م. أ.  
 

(2019/ 11/  22قُبِل لمنشر في   . 2019/ 14/10تاريخ الإيداع  )  
 

 □ممخّص  □
 

                إذ إن( CH2=CH-SiH2X سيميل فينيللياليدات حددت سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي 
X = F, Cl, Br)  النظرية بوساطةDFT (M06-2X)   الاستقراء الحدي لممجموعة مخططات  باستخدام

منحني الدوران الداخمي من أجل أليل وجد أن  .X=D,T,Q؛ إذ إن cc-pVXZ (CBS)الأساسية المتكاممة 
ينسجم   M06-2X/cc-pVQZ//M06-2X/6-31g(d)المحدد باستخدام السوية النظرية سميل فموريد 

نحو  بين المماكبين المحسوب بيذه السوية النظريةانسجاماً جيداً مع المنحني التجريبي، ويبمغ فرق الطاقة 
56.1 cm-1المرجعية . إن ىذه القيمة قريبة من القيمة التجريبية (76.cm-1)  مقارنة بالقيمة المحددة بالسوية

-M06-2X/6. تشير حسابات السوية النظرية cm-1.175      البالغة MP2//6-311+g(d,p)النظرية 
31g(d) المماكب من أجل أليل سميل كموريد إلى أن gauche  ًالمماكب منأكثر استقرارا cis 39.7 بنحو 

cm-1  مقارنة بالقيمة التجريبية المرجعية، وىي أفضل من القيمة المحسوبة بالسوية النظريةMP2/6-31g(d) 
أكثر استقراراً من  cis، يصبح cc-pVQZ، ولكن عند استخدام مجموعة الأساس cm-1 172البالغة 

gauche  52.0بنحو cm-1 تشير الحسابات بوساطة جميع الطرائق المستخدمة في ىذا البحث من أجل أليل .
، cm-1.24.7و cm-1.123ة بين ، ويتأرجح فرق الطاقgaucheأكثر استقراراً من  cisسميل بروميد إلى أن 

 gauche؛ إذ تشير إلى أن MP2/6-31g(d)وتتعارض ىذه النتيجة مع نتيجة الحسابات بالسوية النظرية 
 في الحالة الغازية. cm-1 36 بنحو cisأكثر استقراراً من 
 ، لاستقرارطريقة ا، (DFT)، نظرية تابعية الكثافة (CBS)المجموعة الأساسية المتكاممة  كممات مفتاحية:

 الحاجز الكموني، مماثل، مماكب.
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□ ABSTRACT □ 

 

The potential energy surfaces of the internal rotation of vinyl silyl halides                  

CH2 = CH- SiH2X (X = F, Cl, Br) were determined by the DFT theory (M06-2X) using the 

Complete Basis Set (CBS) Limit Extrapolation Scheme cc-pVXZ; where X = D, T, Q.  It 

was found that the internal rotation curve for the vinyl silyl fluoride determined using the 

level of theory M06-2X/cc-pVQZ//M06-2X/6-31g(d) is very agreement with the experi-

mental curve, and the energy difference between the two conformers calculated at this 

level of theory is about 56.1 cm
-1

. This value is close to the reference experimental value         

(76 cm
-1

) compared to the reference theoretical value defined by MP2//6-311+g (d, p) of 

175 cm
-1

, but when using the cc-pVQZ base set, cis becomes more stable than gauche by 

about 52.0 cm-1. The calculations by all the methods used in this research for the scion of 

the bromide allele indicate that cis is more stable than gauche, and the energy difference 

ranging between 123 and 24.7 cm
-1

, and this result is inconsistent with the result of 

calculations at the level of theory MP2/6-31g(d); noting that gauche is more stable than cis 

by about 36 cm
-1

 in the gas state. 

Key words: complete basis set (CBS), density functional theory (DFT), extrapolation method, 

potential barrier, conformer, isomer. 
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 مقدمة:
 

؛ إذ CH2=CH2SiH2Xلسمسمة من ىاليدات فينيل أو أليل السيمين  التماكبيالاستقرار  دراسةأُجريت 
، تجريبياً من خلال التحميل الطيفي تحت الأحمر وأطياف رامان في أطوار مختمفة، ونظرياً X=F,Cl,Brإن 

يميل وجد تجريبياً من أجل أليل س. [5-1] مع مجموعات أساس مختمفة MP2باستخدام نظرية الاضطراب 
 cm1 (0.91 ±0.08 7 ± 76بنحو  cisأكثر استقراراً من المماكب  gaucheأن المماكب  [1]فموريد 

kJ/mol)،  175أما نظرياً فيبمغ الفرق في الطاقة نحو cm1  عند استخدام السوية النظريةMP2(full)/6-
311+G(d,p)،  ،ويلاحظ اختلاف واضح بين القيمتين التجريبية والنظرية. أما من أجل أليل سيميل كموريد

 HF/6-31g(d)السويتان النظريتان . تشير [2-4] أبحاث مختمفةفي ونظرياً فدرس الاستقرار النسبي تجريبياً 
، ولكن cm1 [3] 172و cm1 225 [2]بنحو  cisأكثر استقراراً من  gaucheإلى أن  MP2/6-31g(d)و

أكثر  cisأن  [4]ولكن وجد تجريبياً في البحث ، cm1 [3] 11 ± 78الموافقة نحو التجريبية تبمغ القيمة 
مع الأبحاث السابقة من حيث ، وتتعارض ىذه النتيجة cm-1 19 ± 124بنحو  gaucheاستقراراً من 

قدر الاستقرار النسبي لمماكبات أليل سيميل كموريد، ويلاحظ أيضاً اختلاف واضح بين القيم النظرية والتجريبية. 
لجزيء أليل تجريبياً في الحالة السائمة  cisو gaucheبين المماكبين  )الفرق في الطاقة(الفرق في الإنتالبية 

نحو ب مع مجموعات أساس مختمفة  MP2، ونظرياً باستخدام النظرية cm1 [5].6±22بنحو  بروميدسيميل 
36.cm1146، و.cm110، و.cm119، و.cm1  31-6استخدام المجموعة الأساسية عندg(d)،          

عمى الترتيب، أما القيمة المقدرة  g(2d,2p)++311-6،  وg(2d,2p)+311-6، وg(d,p)+311-6و
أكثر  gaucheفي الحالة الغازية، ويكون المماكب  cm1 167 ، فتبمغ نحوHF/6-31g(d)بالسوية النظرية 

 . لم يحدد ىذا الفرق تجريبياً في الحالة الغازية.cisاً من المماكب استقرار 
سنعيد دراسة الاستقرار النسبي لمماكبات أليل سيميل ىاليد باستخدام إحدى طرائق نظرية تابعية الكثافة    

M06-2X(DFT) [6]  31-6مع مجموعة الأساسg(d) ، مكممة أساسمجموعة و (CBS) cc-pVXZ [7] ؛
، ومقارنة (CBS)لممجموعة الأساسية المكممة  ، وكذلك طريقة مخططات الاستقراء الحديX=D,T,Qإذ إن 

 النتائج مع النتائج التجريبية والنظرية المرجعية.
 طرائق البحث ومواده: 

 ،Gaussian09 [9] بوساطة البرنامج[ 8] (Ab initio)العمميات الحسابية المدارية الجزيئية  أُجريت
. M06-2X/6-31g (d) السوية النظريةباستخدام  لممركبات المدروسة عمى الأشكال اليندسيةتم الحصول و 

 مع M06-2X النظريةمن خلال  يا المحسنةطاقات لإعادة حساب المثمىىذه الأشكال اليندسية استخدمت 
 [10]؛ وتم استخدام صفحة الويب X = D, T, Q إذ إن :cc-pVXZ (CBS) المتكاممةمجموعة الأساس ال

 لتحديد القيمة الحدية لمطاقة.
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 أىداف البحث وأىميتو:
 ييدف ىذا البحث إلى ما يأتي:

باستخدام السوية ىاليدات أليل السيمين تحديد منحنيات سطوح الطاقة لمدوران الداخمي لجزيئات  .1
 .M06-2X/6-31g(d) نظرية مختمفة استناداً إلى البنية اليندسية المحددة بالسوية النظرية

-M06-2X/6معرفة مدى تأثير استخدام المجموعة الأساسية المتكاممة في نتائج النظرية  .2
31g(d). 
لتحديد سطوح الطاقة لمدوران  (CBS)استخدام مخططات استقراء المجموعة الأساسية المتكاممة  .3
 المدروسة. لمجزيئات الداخمي

دم انحرافاً عن القيم التجريبية واقعاً ضمن الدقة في معرفة الطريقة المثمى التي تق تكمن أىمية ىذا البحث
لتحديد منحنيات سطوح الطاقة لمدوران الداخمي ، واستخداميا لاحقاً (kcal mol−1 ≈ 4.2 kJ mol−1 1±)الكيميائية 

 أو اعتمادىا كطريقة قياسية لتحديد بعض الخواص الفيزيائية لمجزيئات أو لمتفاعلات الكيميائية. ،مركبات أخرىل
 تفاصيل الحساب: 

 :[11]يمكن تأويل سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي لمجزيئات بوساطة سمسمة فورييو العامة 

(1)                                    ( ) cos sink k

k

V A k B k    

وفي الحالات التي يتمتع فييا الجزيء بمماكب متناظر، يمكن اختزال السمسمة العامة لتشمل مصطمح جيب 
 فقط: الزاوية

(2)                                      1
2

1

( ) (1 cos )k

k

V V k 


  

)تم الحصول عمى معاملات ىذه السمسمة  الداخمي. زاوية الدوران إذ تمثل  )kV  لمعديد من الجزيئات من ىذا
تحديد خمسة أو ستة معاملات ليذه السمسمة من أجل وجرى مذكورة سابقاً، النوع، واستخدمت ىذه العلاقة في الأبحاث ال

 .ىاليدات أليل سيميلجزيئات 
مجموعة أساس لانيائية عن لحسابات ال تنظيميتم ؛ إذ CBS لممجموعة يحدالستقراء الامخططات استخدمت 

 3[، وتعبير لمقوة 12معاملات ] أسي بثلاثة-بوساطة تعبيرين: تعبير مختمط غوصي CBSحد الطريق الاستقراء إلى 
  :[13] بمعاممين

(3)                                          2( 1) ( 1)

CBS( ) n nE n E Ae Be      

(4)                                            
3

( )
A

E n E
n

  

عمى الترتيب(، أما  QZ، وTZ، وDZمجموعات مل 4و  3و  2رقم المجموعة الأساسية المتكاممة ) nثل إذ يم
CBSE و E فتمثلان الطاقة الحدية، وA وB طاقات جميع النقاط ن لحساب م ىاتان الطاقتاالتييئة. تستخد تلاممعا

عند كل زاوية  M06-2X/6-31g(d)المتمثمة عمى منحنيات سطوح الطاقة لمدوران الداخمي المحددة بالسوية النظرية 
 درجات. 10؛ إذ تم تغيير الزاوية كل (1)]الشكل [ C2 – Si3لمدوران حول الرابطة الأحادية 
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H
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H
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X

H

C1

C2
Si3

X = F, Cl, Br

 
 :(1)الشكل 

 .Csإلى المجموعة النقطية لمتناظر  cisالبروبين؛ إذ ينتمي  لياليدات أليل سيميل cisشكل تخطيطي لممماكب 
 قشة:النتائج والمنا

Aمعاملات سمسمة فورييو، والحواجز الكمونية، وفروق الطاقة  (1): يمثل الجدول . أليل سيميل فموريد
. تجدر الإشارة إلى أنو تم عرض [1] بين مماكبات أليل سيميل فموريد المحسوبة في ىذا البحث والمرجعية

 (2)، ويمثل الشكل [1]ددة في البحث المرجعية المتوافقة فقط مع النتيجة التجريبية المحالنتائج النظرية 
التجريبية، والنظرية المحددة بوساطة أليل سيميل فموريد منحنيات سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي لجزيء 

، والنظرية المحددة في ىذا البحث بوساطة g(d,p) [1]+311-6    مع مجموعة الأساس MP2النظرية 
وكذلك ، cc-pVQZ (Q)، والمجموعة 31g(d)-6            مع مجموعة الأساس M06-2Xالنظرية 

. لم يتم (4)و (3)بوساطة العلاقتين  CBS المنحنيات المحددة بوساطة مخططات الاستقراء الحدي لممجموعة
، وذلك بسبب تطابقو تقريباً مع (4)رسم المنحني الموافق لمخطط الاستقراء الحدي المحدد بوساطة العلاقة 

 .(3)د بوساطة العلاقة المنحني المحد
 : (1)الجدول 

 
، وزوايا ثنائية السطح cm1)في واحدة (معاملات سمسمة فورييو، والحواجز الكمونية لمدوران الداخمي، وفروق الطاقة 

 فمورو البروبين.3-من أجل الجزيء  gaucheالموافقة لممماكب 
Eq(4) Eq(3) Q M06-2X(c) MP2(b) exp.(a) Parameter 
-72.0 -67.0 -41.7 -39.1 -2.0 -80 ± 11 V1 
-73.0 -72.4 -47.3 -163.2 -197.0 -42 ± 15 V2 
577.4 579.2 581.5 664.6 517.0 622 ± 5 V3 
6.7 9.4 14.1 42.6 -22.0 34 ± 5 V4 

-22.7 -22.4 -21.8 -27.4 -4.0 -31 ± 2 V6 
509.6 571.2 546.2 515.2 527 664 gauche -to- cis barrier 
505.4 625.5 539.8 512.2 683 608 gauche-to-gauche barrier 
405.9 443.9 490.1 417.6 354 598 cis -to gauche - barrier 
103.7 127.4 56.1 97.6 175 76 ± 7 enthalpy difference 
120.0 115.0 120.0 120.0 117.2 119.7 angle  for gauche 

(a)  [1]مأخوذة من البحث .(b)  311-6مع المجموعة الأساسيةg+(d,p) [1] البحث الحالي ،
 .31g(d)-6مع المجموعة الأساسية 
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 :(2)الشكل 

ة التجريبية والنظري أليل سيميل فموريدلجزيء  C2 – Si3منحنيات سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي حول الرابطة 
          من أجل النظرية 311g+(d,p)-6 ، وM06-2Xمن أجل النظرية  31g(d)-6باستخدام المجموعة الأساسية 

[1] MP2. 
-M0سطح الطاقة الكامنة المحدد بالسوية النظرية          أن منحني  (2)، والشكل (1)يلاحظ من الجدول 

6X/cc-pVQZ//M06-2X/6-31g(d)  المشار إلييا بالرمزQ  يقدم فرقاً في الطاقة مساوياً ، (2)في الشكل
56.1.cm1 (0.67.kJ/mol) ، ً7 ± 76المساوية  [1]القيمة التجريبية  منقريبا cm1 (0.91 ± 0.08 

kJ/mol) ، مقارنة بالقيمة المحددة بالسوية النظريةMP2/6-311+g(d,p)  175التي تبمغ نحو cm1 (2.09 
kJ/molبية والقيمة النظرية المحددة بالسويتين النظريتين ، وىكذا نلاحظ أن الفرق بين القيمة التجريQ  وMP2  يساوي

0.61 kJ/mol 1.08و kJ/mol ولكن تشير الدراسات التجريبية والنظرية إلى أن ،gauche  أكثر استقراراً منcis. 
 (3)أن فرق الطاقة المحدد تبعاً لمعلاقتين  CBSنلاحظ عند استخدام مخططات الاستقراء الحدي لممجموعة 

، ويبمغ الفرق عن القيمة التجريبية cm1 (1.24 kJ/mol) 103.7، وcm1 (0.67 kJ/mol) 97.6يساوي  (4)و
-ccالمجموعتين  قيمتين لمطاقة المحددتين عند استخداماستخدام ؛ إذ جرى kJ/mol 0.33و kJ mol 0.26نحو 

pVTZ وcc-pVQZ  (4)عند تحديد القيمة الحدية من مخطط الاستقراء الحدي تبعاً لمعلاقة. 
B .معاملات سمسمة فورييو، والحواجز الكمونية، وفروق الطاقة بين  (2): يمثل الجدول أليل سيميل كموريد
 ح الطاقة الكامنة منحنيات سطو  (3)المحسوبة في ىذا البحث والمرجعية. يمثل الشكل  أليل سيميل كموريدمماكبات 
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 :(2)الجدول 
 

، وزوايا ثنائية cm1)في واحدة (معاملات سمسمة فورييو، والحواجز الكمونية لمدوران الداخمي، وفروق الطاقة 
 .أليل سيميل كموريدمن أجل الجزيء  gaucheالسطح الموافقة لممماكب 

Eq(4) Eq(3) Q M06-2X(b) MP2(a) Exp.[3] Exp.[4] Parameter 
34.9 28.6 51.8 28.64 -11 -198 ± 5 10 ± 7 V1 
-5.0 -77.5 1.0 -77.52 -158 48 ± 7 160 ± 6 V2 
603.3 611.3 594.1 611.30 607 560 ± 5 606 ± 4 V3 
11.1 -7.27 10.91 -7.27 -5 88 ± 2 0 V4 
5.6 4.1 5.61 4.06 7 -17 ± 3 0 V5 

-28.7 -26.31 -27.41 -26.32 -31 -40 ± 2 -33 ± 2 V6 
583.03 581.40 565.39 595.6 646 671 607 gauche -to- cis barrier 
608.9 609.1 599.5 683.7 715 405 492 gauche-to-gauche barrier 
617.9 618.92 617.4 555.9 474 611 731 cis -to gauche - barrier 
34.9 37.52 52.0 39.7 172 78 ± 11 124 ± 19 enthalpy difference 
120.0 120.0 120.0 119.5 117.9 117.9 124.2 angle  for gauche 

(a)  31-6مع المجموعة الأساسيةg(d) [4] 31-6، البحث الحالي مع المجموعة الأساسيةg(d). 
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 :(3)الشكل 

أليل سيميل كموريد لجزيء  C2 – Si3منحنيات سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي حول الرابطة مقارنة بين 
 ىذا البحث بطرائق نظرية مختمفة.المحددة في منحنيات المع  [4,3]المحددة تجريبياً ونظرياً 

مع مجموعة  MP2ليل سيميل كموريد التجريبية والنظرية المحددة بوساطة النظرية لمدوران الداخمي لجزيء أ
-M06، فضلًا عن النتائج النظرية المحددة في ىذا البحث بوساطة النظرية 31g(d,p) [17]-6الأساس             

2X لممجموعة  مع مجموعات أساسية مختمفة، وكذلك المنحنيات المحددة بوساطة مخططات الاستقراء الحديCBS 
ونتائج  (3). لم يتم رسم المنحني الموافق لمخطط الاستقراء الحدي المحدد بوساطة العلاقة (4)و (3)بوساطة العلاقتين 

، وذلك بسبب تطابقيما تقريباً مع المنحني المحدد بوساطة M06-2X/6-31g(d)//M06-2X/QZ   السوية النظرية
 .(4)العلاقة 

أكثر استقراراً  gaucheأن جميع الحسابات النظرية تشير إلى أن المماكب  (2)شكل وال (2)يلاحظ من الجدول 
باختلاف السوية النظرية  الإنتالبيةكما ىو متوقع من النتائج التجريبية، ولكن تختمف قيمة الفرق في  cisمن المماكب 

من السوية  الإنتالبيةلمفرق في تقدم أفضل قيمة  M06-31g(d)المستخدمة في الحساب، ويلاحظ أن السوية النظرية 
عمى الترتيب، أما عند استخدام  cm-1 333، وcm-1 148.2، إذ تبمغ نحوMP2-6-31g(d,p)النظرية المرجعية 

cm1 71.1و cm1 69.3، فتنخفض قيمة ىذا الفرق إلى (4)أو  (3)مخطط الاستقراء تبعاً لمعلاقة 
الترتيب، عمى  

المحددة بوساطة مخطط الاستقراء مع القيمة التجريبية؛ إذ  gaucheإلى  cisولكن تنسجم قيمة الحاجز الكموني من 
 .(4)عند استخدام العلاقة  cm-1 880.9تبمغ نحو 
B .سيميل بروميد تجريبياً،  كما ذكرنا سابقاً لم يحدد فرق الطاقة بين مماكبات جزيء أليل : أليل سيميل بروميد

نما درس ىذا الجزيء نظرياً بطرائق مختمفة.   ، في حينالمرجعية والحالية نتائج الحسابات النظرية (3)يمثل الجدول وا 
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النظرية المحددة  أليل سيميل بروميدمنحنيات سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي لجزيء  (5)الشكل يمثل 
، فضلًا عن النتائج النظرية المحددة في ىذا 31g(d) [5]-6جموعة الأساسية مع الم MP2بوساطة النظرية 

  .البحث
 

 :(3)الجدول 
، وزوايا ثنائية السطح cm1)في واحدة (معاملات سمسمة فورييو، والحواجز الكمونية لمدوران الداخمي، وفروق الطاقة 

 .أليل سيميل بروميدالجزيء  من أجل gaucheالموافقة لممماكب 
Eq(4) Eq(3) QZ M06-2X(b) MP2(a) Parameter 
48.7 51.7 60.5 142.6 37 V1 
-31.6 -30.7 -29.0 -81.4 -153 V2 
597.5 597.3 588.5 668.5 671 V3 
-0.1 0.2 1.8 101.2 90 V4 
15.9 15.8 15.2 23.1 3 V5 
-24.8 -24.5 -23.1 -39.0 -49 V6 
557.30 555.54 542.49 606.45 670 gauche -to- cis barrier 
637.43 637.14 627.81 710.53 747 gauche-to-gauche barrier 
589.82 591.28 586.99 730.17 634 cis -to gauche - barrier 
24.66 27.73 36.37 123.73 36 E 
120.00 120.00 120.00 113.00 113.0 angle  for gauche 

(a)  31-6مع المجموعة الأساسيةg(d) [5] .(b)  31-6البحث الحالي مع المجموعة الأساسيةg(d). 
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 :(5)الشكل 

المحددة نظرياً  أليل سيميل بروميدلجزيء  C2 – Si3مقارنة بين منحنيات سطوح الطاقة الكامنة لمدوران الداخمي حول الرابطة 
 مع المنحنيات المحددة في ىذا البحث بطرائق نظرية مختمفة. ،MP2/6-31g(d) [5]بوساطة 

 
مع مجموعات أساسية مختمفة، وكذلك المنحنيات المحددة بوساطة مخططات  M06-2Xة بوساطة النظري

العائد لمخطط الاستقراء الحدي . لم يتم رسم المنحني (4)و (3)بوساطة العلاقتين  CBSالحدي لممجموعة الاستقراء 
  .(3)وذلك بسبب تطابقو تقريباً مع المنحني المحدد بوساطة العلاقة ، (4)بوساطة العلاقة 

أكثر استقراراً  gaucheتشير إلى أن المماكب  MP2/6-31g(d)السوية النظرية أن  (5)يلاحظ من الشكل 
الطرائق المستخدمة في ىذا البحث إلى جميع ، في حين تشير cm1 (0.43 kJ/mol) 36بنحو  cisمن المماكب 
 25و cm1 123، ويتأرجح فرق الطاقة بين المماكبين بين cisتقراراً من أكثر اس gaucheأي أن  نتيجة معاكسة؛

cm1 . استخدام النظرية  [5]فضلًا عن ذلك، لقد تم في البحثMP2  مع مجموعات أساسية مختمفة لتحديد فرق
، ولكن كما cisأكثر استقراراً من  gaucheشير جميع الحسابات إلى أن ، وتcisو gaucheالطاقة بين المماكبين 

، أن المنحنيات المحددة بوساطة أليل سيميل فموريد الجزيءمن أجل  MP2لاحظنا عند مناقشة نتائجنا ونتائج النظرية 
يات المحددة بالنظرية الطرائق المستخدمة في ىذا البحث تنسجم مع المنحنيات التجريبية بصورة أفضل بكثير من المنحن

MP2  مع مجموعات أساس مختمفة، ولذلك من المتوقع أن يكون المماكبcis  أكثر استقراراً من المماكبgauche 
 27.7أو بنحو  M06-2X/cc-pVQZ//M06-2X/6-31g(d)حسب نتائج السوية النظرية ب cm1 36.7بنحو 
cm1 حسب نتائج الاستقراء الحدي لممجموعة بCBS  (3)تبعاً لمعلاقة. 
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 الاستنتاجات والتوصيات:
نستنتج مما سبق أن النتائج النظرية متفقة مع النتائج التجريبية من حيث الاستقرار النسبي بين مماكبات 

، أليل سيميل فموريدفي حالة  cisلمماكب من ا أكثر استقراراً  gauche؛ إذ يكون المماكب ىاليدات الأليل سيميل
قيماً  ،CBS، وكذلك مخططات الاستقراء الحدي لممجموعة M06-2X/cc-pVQZوتقدم السوية النظرية 

من  نلاحظ. MP2/6-311+g(d,p)مقارنة مع القيمة التي تقدميا السوية النظرية قريبة من القيمة التجريبية 
مع مجموعة  M06-2Xبالنظرية قة الكامنة لمدوران الداخمي المحددة الطا منحنيأجل أليل سيميل كموريد أن 

ينسجم مع ذلك المحدد تجريبياً في إحدى الأبحاث انسجاماً أفضل بكثير من ذلك المحدد  31g(d)-6الأساس 
 ، أما عند استخدام السويةcisأكثر استقراراً من  gauche؛ إذ يكون MP2/6-31g(d)بالسوية النظرية 

، وكذلك مخططات الاستقراء، فإن المنحنيات M06-2X/cc-pVQZ//M06-2X/6-31g(d) النظرية
تشير السويات  .gaucheأكثر استقراراً من  cis؛ إذ يكون الموافقة تنسجم مع المحدد تجريبياً في بحث آخر

، gaucheأكثر استقراراً من  cisالنظرية المستخدمة في ىذا البحث من أجل أليل سيميل بروميد إلى أن 
عمى الرغم من أنو وجد تجريبياً أن المماكب  MP2/6-31g(d)وتتعارض ىذه النتيجة مع نتائج السوية النظرية 

gauche  أكثر استقراراً من المماكبcis  ًفي الحالة السائمة، فلا بد من تحديد منحني الطاقة الكامنة تجريبيا
ما سبق ينصح باستخدام الطرائق المستخدمة في اداً إلى ن في الحالة الغازية. واستنلمحكم عمى استقرار المماكبي

مع  MP2لجزيئات أخرى، كونيا تقدم نتائج أفضل مما تقدمو النظرية ا البحث لدراسة الدوران الداخمي ىذ
 مجموعة أساس مختمفة.
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