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تم حساب ترددات الاهتزاز وشدة امتصاص الأشعة تحت الحمراء والإحداثيات المتعامدة لجذري أيوو   
شوب  التجريبيوة ممثلوة بنمووذج  حسوابات ميكانيوا الكوم  باسوتددامموجب الشحنة والسالب الشحنة، الكوروني  ال
 (DFT)طووورل الحسووواب الاساسوووية ممثلوووة بنكريوووة دوا  الكثا وووة  باسوووتددامPM3 و و MINDO/3الحسووواب 
. ودووود مكنوووت الحسوووابات مووو  التعريووو  الصوووحي  لجميووو  (311G-6)وعناصووور داعووودة  (B3LYP)وباسووولوب 
يئوة، وبالصويغتي  التماثليوة و التكا .يوة. كموا أمكو  زالاهتزاز المقاسة تجريبيا للايو  الموجب لهذه الجترددات 

يئووة نهسووها. و بنوواء علووت هووذه التعريهووات  قوود أمكوو   جووراء زالتنبوو. بجميوو  توورددات الاهتووزاز للايووو  السووالب للووج
 .يئة المتعادلةزالمقارنة بي  ترددات الاهتزاز للايوني  والج
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                  المقدمة 

 اشووتل اسووم الكورانيووولي  موو  كلمووة لاتينيووة مكونووة موو  مقطعووي 

((Cor) وتعنوو  القلووب او اللووب و annula ودوود جوواءت  )وتعنوو  الحلقووة

)جزيئووووة  هووواأورانيوووولي  بموووون هوووذه التسووومية لتقوووم  علادووووة جزيئوووة الك

تتميز الجزيئة بتركيب الكترون   ريد اذ تمتلوا صويغة رنينيوة  الكوروني (،

 An inner الحلقوة الدماسوية الدادليوة  resonance form ريودة 

cyclopentadienyl anion  ذي شووحنة سووالبة بينمووا تكووو  حلقووات

 An outer cyclopentadecaheptaenylالبنووزي  الدارجيووة 

cation  وتنطبوول داعوودة هكوو   [2,1]ذات شووحنة موجبووة(4n+2)   لكوو

التو  اجراهوا  SCF-MOصيغة منهما علت انهوراد. ودود اثبتوت حسوابات 

Gleicher  ا  هووووذه الصوووويغة المسووووتقطبة تتهوووول موووو   (1967)[3]عوووام

  . (1)للنكام شك  توزي  الكترونات 
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نواتج عو   strain systemبنكام متووتر أيقا الجزيئة تتميز 

لبنووزي  الدارجيووة لتتدووذ بووذلا شوود اجزائوو  وانحنوواء كوو  حلقووة موو  حلقووات ا

 كنتيجة لهذا التوتر Bowl or Dash shapedشكلا شبيها بالصح  

، حيوووظ اكهووورت دراسوووة الشوووك  البلووووري للجزيئوووة بواسوووطة حيوووود (2)شوووك 

 & Hansonالتوو  دووام بهووا  x-ray diffractionالاشووعة السووينية 

Nordman انحوورا  زوايووا التعصوور عوو  ديمهووا ، [4]  (1976) عووام

المعوووورو   Dibenzo fluorantheneتووووم تحقووووير  عيووووة.الطبي

 & Barth [2,1]لاو  مورة علوت يود  Corannuleneبوالكورانيولي  

Lawton ، تجريبيووا دامووا بقيوواف طيوو  الاشووعة تحووت الحمووراء للجزيئووةو. 

المعوووووووورو  بووووووووالكرات  Fullerene ((C60 وبعوووووووود اكتشووووووووا  الهلووووووووري 

يميووائيي  موورة توجوو  اهتمووام الك (1985)عووام  Bulckyballsالقوودمة 

ادوووورى الووووت الهيوووودروكربونات العطريووووة متعووووددة النويووووات منحنيووووة السووووط  

Curved Surface polynuclear aromatic 

hydrocarbons  المعرو ووووووة بالصووووووحو  القوووووودمةBulckybowls 

( لتصوني  الهلوري  Polar end capلاهميتهوا كواجزاء تركيبيوة مهموة )

 تمووت محاولووة اعووادة تحقوويره  ،التوو  يمثوو  الكورانيووولي  ابسووط مثووا  لهووا 
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عوووام  .Scoot et alبكميوووات كبيووورة نسوووبيا وبوووزم  دصوووير مووو  دبووو  

اجريووت   (1992)[7 ,6].عووام .Sygula et alو   (1991)[5]

باسووتددام طرائوول  [8]العديوود موو  الحسووابات النكريووة لجزيئووة الكورانيووولي  

 الاساسوية و  (MNDO, PM3, AM1) شوب  التجريبيوةميكانيوا الكوم 

ab inito   ودووود ادتصووورت تلوووا الحسووابات علوووت حسووواب حووورارة التكووووي

 [9]عوام .Chickos et alم  دبو   Heat of formationللجزيئة 

الطادوة و   Curvature energyطادوة الأنحنواءحسواب و .  (2002)

مو   Bowl-to-bowl inversion barriersالكلية وطادة الانقولاب 

 و 2001 عام  et al. Dinadayalane و .Narhari et alدب  

2002 [11,10]  . 

  النتائج والمناقشة:

 نكرا لا تقار ادبيات الكيمياء للتشديص الطيه  المتكامو  للجزيئوة  قود توم

 ، لاسووووتددام اسوووولوب[12](Gaussian 3)اعتموووواد برنووووامج كوووواوف 

صووورة رئيسووة واسوولوب  ب DFT (B3LYP/6-311G)الحسوواب التووام )

لغور  المقارنوة لحسواب  PM3و  MINDO/3 الحساب شب  التجريبو 

تووورددات الاهتوووزاز وشووودة امتصووواص الاشوووعة تحوووت الحموووراء عنووود الشوووك  

 الهندس  التوازن  للجزيئة.

كما تم تصني  الترددات الاهتزازية المحسوبة تكا .يا وتماثليوا بالاسوتعانة 

-MINDO/3العائووود لبرنووووامج  DRAW.MOL [13]ببرنوووامج الرسووووم 

FORCES .  

وذجووووا موووو  انموووواط الحركووووة الاهتزازيووووة التوووو  تووووم انم (3)و يبووووي  الشووووك  

تصوونيهها موو  دوولا  هووذا البرنووامج. كووذلا اجريووت عمليووة مقايسووة لتحسووي  

-MINDO/3القوووووووووويم العدديووووووووووة للتوووووووووورددات المحسوووووووووووبة علووووووووووت و وووووووووول  

FORCES   والتووو  جووواءت دريبوووة مووو  القووويم المقاسوووة تجريبيوووا مووو  دبووو

 بارظ ولاوت .

شوك  والطريقوة النكاميوة  (4a)شوك   IUPACودد توم اسوتددام طريقوة  

(4b)  ودورنووت النتووائج موو  القوويم المقاسووة تجريبيووا موو  توورديم الووذرات  وو ،

ومو  المحسووبة  Hanson & Nordman [4]دب  هانسو  ونوردما  

 . (1976)[14]عام  Kao & Allingerنكريا م  دب  

و قوووا لجووودو   C5vيئوووة الكورانيوووولي   لوووت المجموعوووة التماثليوووة زتنتمووو   

وتبعووا لووذلا تووم اسووتدرا    [13] (Character table)لذاتيووة القوويم ا

  كما يأت : (.гtot)للأصنا  التماثلية   العدد الكل 

гtot. = 3N = 3  30 = 90 = 10 A1+ 8 A2 + 18 E1+ 

18 E2  

و  [E1(x, y), A1(z)]وبعوود طوورج درجووات الحريووة الانتقاليووة الووثلاظ 

يصوووب   [E1(Rx,Ry), A2(Rz)]درجوووات الحريوووة الدورانيوووة الوووثلاظ 

 كالآت : гvibعدد تماثلات الحركة الاهتزازية 

 гvib. = 3N-6 = ( 3  30) - 6 = 84 = 9A1  

+ 7A2+ 16 E1+ 18 E2 

نمطوا  36يلاحك اموتلاا الجزيئوة  وعند الاطلاع علت جدو  القيم الذاتية

(18E2 عوالا  و  طيوو  راموا  )،  نمطوا   41و (16E1, 9A1)  

انموواط  7ومعووا،   و طيوو  الاشووعة تحووت الحمووراء  عووالا  وو  طيوو  رامووا

(7A2.غير  عالة    طي  راما  او طي  الاشعة تحت الحمراء ) 

 تصنيف ترددات الاهتزاز لجزيئة الكورانيولين المتعادلة

وتشووتم  توورددات الاهتووزاز لجزيئووة الكورانيووولي  علووت اربعووة وثموواني  نمطووا 

 اهتزازيا تم تصنيهها كالآت : 

وى سوووووط  الجزيئووووووة نمووووواط الاهتزازيووووووة الوادعوووووة  ووووو  مسووووووتتووووورددات الا -أ

 وتتقم :

 CHترددات مط الاصرة  1-
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وتتووراوج دوويم تردداتهووا بووي   CHتوورددات بقوودر عوودد اواصوور  10وعووددها  

 (0.00-121.379)وشوودة امتصاصووها بووي   1-سووم (3051-3028)

( والاشوووكا  الواصوووهة للانمووواط 2. وبوووالاطلاع علوووت جووودو  )1-كوووم موووو 

 :ا  يمك  ملاحكة الاهتزازية

sym  (CH str.) (3046 cm-1)  >   

asym (CH str.) (3026 cm-1) 

 .ترددات المط الحلقية -2

 The CC stretching vibrations 

  عوودد ذرات الكوواربو   وو NCحيووظ  (NC-1)توورددا  19وتشووتم  علووت 

 1-( سوووم1444-1659الجزيئووة. وتتوووراوج القووويم العدديووة لتردداتهوووا بوووي  )

( كمووا 2) جوودو ، 1-( كوم مووو 0.00-2.453تصاصووها بووي  )وشودة ام

 يمك  ملاحكة العلادة الآتية:

sym (CC str.) (1659 cm-1)  > 

asym (CC str.) (1654) cm-1 

 

 .(δCH)عنود مسوتوى سوط  الجزيئوة  CHتورددات انحنواء الآصورة  3-

. تتوووووراوج القووووويم العدديوووووة CHتووووورددات بقووووودر عووووودد اواصوووور  10وعووووددها 

متصاصوووها بووووي  h وشووودة 1-( سووووم1171-1486) بوووي  لتردداتهوووا

موووووا يمكووووو  ملاحكوووووة ك (2).، جووووودو  1-كوووووم موووووو   4.353) -0.00)

 :العلادة الآتية

asym (δH) (1486 cm-1) > 

sym (δCH) (1276 cm-1) 

الجزيئووووة  عنووود مسوووتوى سوووط  تووورددات انحنووواء الحلقوووات العطريوووة4-

.(δCCC) 

 1-( سووووووم448-1202) توووووورددا تتووووووراوج ديمهووووووا بووووووي  18وعووووووددها 

. وعنوووود الاطوووولاع 1-( كووووم مووووو 0.00-3.380وشدةامتصاصووووها بووووي  )

 ( يلاحك ا :2علت جدو  )

asym (δCCC)(872 cm-1)  > 

sym (δCCC)(603 cm-1) 

  رددات الانماط الاهتزازية الوادعة دار  مستوى سط  الجزيئة.ت -ب

Out of plane modes of vibrations  

 . (CH)لجزيئة. دار  مستوى سط  ا CHترددات انحناء الآصرة  -1

-992) تتوراوج ديمهوا بوي   CH.تورددات بقودر عودد اواصور 10وعوددها 

-( كوم موو 0.00-153.339وشودة امتصاصوها بوي   ) 1-سوم (771

 :. ويلاحك   يها العلادة الآتية1

asym ( CH) (992 cm-1)  > 

sym ( CH) (876 cm-1) 

  مسوووووووتوى سوووووووط  دوووووووار  توووووورددات انحنووووووواء الحلقوووووووات العطريوووووووة -2

 (CC).الجزيئة

 1-( سووم143-679) تتووراوج ديمهووا بووي  (NC-3)توورددا  17وعووددها 

 . 1-( كم مو 0.00-22.803وشدة امتصاصها بي  

sym (CC) (563 cm-1)  > 

asym (CC) (316 cm-1) 

 ( الإشوووووكا  البيانيوووووة الواصوووووهة لوووووبع  أنمووووواط الحركوووووة5-ويبوووووي  )شوووووك 

 نيولي  المتعادلة.الاهتزازية لجزيئة الكورا

 +.(C20H10).ترددات الاهتزاز لجذر الكورانيولي  الموجب 

ادتصوورت الدراسووات الطيهيووة لجووذر الكورانيووولي  الموجووب التوو  وردت  وو  

 Visible spectrumالادبيووووات علووووت طيوووو  الامتصوووواص المرئوووو  

  [18]. (1967)والباحثي  معهم عام  للجزيئة الذي داس  بارظ ولاوت 
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لعثوووور دووولا  مراجعوووة الادبيوووات علوووت اي دراسوووة تجريبيوووة او و لوووم يوووتم ا

نكرية لحساب ترددات الاهتزاز او شدة امتصاص الاشوعة تحوت الحموراء 

 او القيم الهندسية للجزيئة.

ونكووورا لأهميوووة تووورددات الاهتوووزاز وشووودة الامتصووواص للأيونوووات الموجبوووة  

توم حسوابها  ،   قد[19]لا ترا  عائدية الحزم المنبعثة م  الهقاء اليها 

عند الشك  الهندسو  التووازن  للجزيئوة و ول نكريوة دوا  الكثا وة وباسولوب 

(B3LYP)  وعناصووور داعووودة كوووواوف(311-6G) ) جوووودو   6) -شوووك

(3) . 

و يمتلووا  CSينتمو  جوذر الكورانيوولي  الموجوب الوت المجموعوة التماثليوة 

عامودة تتووزع احوداثياتها المت(3N-6 = 84) اربعة وثمانو  تورددا اساسويا 

نمطا اهتزازيا تق  قم  مسوتوى  (57)استنادا الت نكرية المجموعة الت 

نمطووا اهتزازيووا تقوو  دووار  مسووتوى سووط  الجزيئووة  (27)سووط  الجزيئووة و 

وجميوووو  هووووذه الانموووواط  عالووووة  وووو  طيوووو  رامووووا  و طيوووو  الاشووووعة تحووووت 

وعوودد تموواثلات   .гtot الحمووراء. امووا االعوودد الكلوو  للأصوونا  التماثليووة

 гtot. = 3N =3 قد تم استدراجها كما يأت :  гvibلاهتزازية الحركة ا

 30 гtot. =  90 

гvib = 3N-6= ( 3  30) - 6 = 84 = 43 A' + 41 A" 

гop =  N-3 = 27 , гip  = 2N-3 = 57 

гip.يشير الت الانماط الاهتزازية الوادعة قم  مستوى سط  الجزيئة : 

гop ادعوووووة دووووووار  مسوووووتوى سووووووط  : يشوووووير الوووووت الانموووووواط الاهتزازيوووووة الو

 : يشووير الووت الانموواط المتماثلووة نسووبة لسووط  تماثوو  الجزيئووة 'Aالجزيئووة.

 الذي يدترل الجزيئة م  الوسط.

 A" يشووير الووت الانموواط غيوور المتماثلووة نسووبة لسووط  تماثوو  الجزيئووة : .

ودوووود تووووم تصووووني  الانموووواط الاهتزازيووووة العائوووودة للجزيئووووة تماثليووووا وتكا .يووووا 

 كا  الحركة الاهتزازية لبرنامج كاوف.بالاستعانة بأش

 . +.(C20H10)تصني  ترددات الاهتزاز لجذر الكورانيولي  الموجب

 الاهتزازية الوادعة عند مستوى سط  الجزيئة. ترددات الانماط -أ

نمطوووا اهتزازيووا  عوووالا  وو  طيووو  رامووا  وطيووو  ('57A) وتشووتم  علووت 

  الاشعة تحت الحمراء تم تصنيهها كما يأت :

-3076) وتتووراوج دوويم تردداتهووا بووي   CH الاصوورة تورددات مووط1-  

( كووم 21.190-00.014وشوودة امتصاصووها بووي  ) 1-سووم (3056

 (4)جدو   1-مو 

 (1572-1652)تووورددات الموووط الحلقيوووة. وتتوووراوج دووويم تردداتهوووا بوووي  2- 

 . 1-( كم مو 200.647-1.708) بي  وشدةامتصاصها 1-سم

.  δCH)مسوووتوى سوووط  الجزيئوووة عنووود  CHتووورددات انحنووواء الآصووورة  3-

 وشودة امتصاصووها 1-( سووم1536-1102وتتوراوج دوويم تردداتهوا بووي  )

 .1-كم مو  )025-0.034بي  )

عنووووود مسوووووتوى سوووووط  الجزيئوووووة  تووووورددات انحنووووواء الحلقوووووات العطريوووووة4-  

(δCCC).  تصاصوها وشودة ام 1-سوم (22-1113) وتتراوج ديمهوا بوي

 .1-( كم مو 0.076-380) بي 

 ستوى سط  الجزيئة. نماط الاهتزازية الوادعة دار  مترددات الا -ب

نمطوووا اهتزازيوووا  عوووالا  ووو  طيووو  راموووا  و طيووو   ('57A)وتشوووتم  علوووت 

  الاشعة تحت الحمراء تم تصنيهها كما يأت :

. (CH)دوار  مسوتوى سوط  الجزيئوة  CHترددات انحناء الآصورة  -1

 وشوووودة امتصاصووووها بووووي  1-سووووم (276-1022) وتتووووراوج ديمهووووا بووووي 

 .1-كم مو  (148.596-0.844)

دوووووووار  مسوووووووتوى سوووووووط   تووووووورددات انحنووووووواء الحلقوووووووات العطريوووووووة 2-

  (CC).الجزيئة

صوووها بوووي  وشووودة امتصا 1-سوووم (135-747) وتتوووراوج ديمهوووا بوووي 

 .1-( كم مو 31.755-0.079)
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  ˙ (C20H10)ترددات الاهتزاز لجذر الكورانيولي  السالب

انيولي   قد ادتصورت الدراسوات كما    حالة  الجذر الموجب لجزيئة الكور 

الطيهيووة لجووذر الكورانيووولي  السووالب التوو  وردت  وو  الادبيووات علووت طيوو  

للجزيئووة الووذي داسوو  بووارظ  Visible spectrumالامتصوواص المرئوو  

 .  [15] (1967)ولاوت  عام 

حسواب تورددات ل MINDO/3-FORCESلذا  قد تم اسوتددام اسولوب 

ت الحمووووراء للجزيئووووة، وصوووونهت  الاهتووووزاز وشوووودة امتصوووواص الاشووووعة تحوووو

امج الانمووواط الاهتزازيوووة العائووودة للجزيئوووة تماثليوووا وتكا .يوووا بالاسوووتعانة ببرنووو

( الوووذي يمثووو  8. وكموووا مبوووي   ووو  الشوووك  )DRAW. MOLالرسوووم 

 انموذجا م  انماط الحركة الاهتزازية للجزيئة. 

ا حيظ انهو  CSينتم  جذر الكورانيولي  السالب الت المجموعة التماثلية 

تووورددا اساسووويا حسوووب  84مووو  عمليوووات التماثووو  ولهوووا  (, E)تمتلوووا 

لات غيوووور ( والتموووواث.гtotوعوووودد الاصوووونا  التماثليووووة ) (3N-6)العلادووووة 

 ه : irreducible representationالقابلة للادتزا  

гtot. = 3N = 84 

 гvib = 43 A' + 41 A" 

гip  = N - 3 = 57,  гop =  N - 3  = 27  

ب حوووورارة التكوووووي  ودوووويم الاحووووداثيات الهندسووووية الدادليووووة كووووذلا تووووم حسووووا

  )اطوا  وزوايا التعصر( للجزيئة، ونكورا لعودم توو ر دويم تجريبيوة او نكريوة

 (.3) لغر  المقارنة جدو  PM3 قد تم استددام برنامج 

  (C20H10) ¯ ˙لجذر الكورانيولي  السالب  تصني  ترددات الاهتزاز

  زية الوادعة عند مستوى سط  الجزيئة.ترددات الانماط الاهتزا -أ 

( 2987-3047) وتتراوج ديم تردداتها بي  CH.ترددات مط الاصرة 1-

 1-( كوووووم موووووو 219.432-0.012) وشووووودة امتصاصوووووها بوووووي  1-سوووووم

  (4جدو  )

 (1601-1675)و تتوراوج دويم تردداتهوا بوي    ترددات الموط الحلقيوة.2- 

 .1-م مو ( ك65.334-0.962بي  ) وشدة امتصاصها 1-سم

. (δCH)عنوود مسووتوى سووط  الجزيئووة  CHتورددات انحنوواء الآصوورة 3-  

وشودة امتصاصوها  1-(  سوم5361-1038بوي  ) و تتراوج دويم تردداتهوا

 .1-كم مو  ( 127.408-0.686بي  )

 عنووود مسوووتوى سوووط  الجزيئوووة  تووورددات انحنووواء الحلقوووات العطريوووة 4-

(δCCC).  ة وشووود 1-سوووم (125-1120) وتتوووراوج ديمهوووا بوووي

 .1-( كم مو 0.0740 -64.818) امتصاصها بي 

 ترددات الأنماط الاهتزازية الوادعة دار  مستوى سط  الجريئة. -ب

 .(CH)دوار  مسوتوى سوط  الجزيئوة  CHترددات انحناء الآصورة  -1

امتصواص بووي   وتمتلوا شودة 1-سوم (763-964) تتوراوج ديمهوا بوي و

 .1-كم مو  (133.847-0.403)

 مسووتوى سووط  الجزيئووة  دووار  اء الحلقووات العطريووةتوورددات انحنوو2-  

(CCC).   وتمتلووا شوودة  1-سووم (94-720) وتتووراوج ديمهووا بووي

 .1-( كم مو 0.039-19.462امتصاص بي  )

  Comparisions  المقارنةعلادات 

 ترددات مط الاصرة  -1

(The CH stretching vibrations)    

لعائوودة للاصوونا  الثلاثووة المتماثلووة اCH تتعادووب توورددات مووط الاصوورة  

 :لجزيئة الكورانيولي  حسب العلادات الآتية (سالبو موجب)متعاد  و

sym CH  str. (C20H10) ˙+ > sym CH str. 

(C20H10)  >  sym CH str. (C20H10) ˙ ¯ 

sym CH str. (C20H10) ˙+  >sym CH str. 

(C20H10) >   sym CH str. C20H10) ˙ -2 تورددات 

              المط الحلقية
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 The CC stretching vibrations  

يئوة الكورانيوولي  زلوج  CCتكوو  تورددات الموط الحلقيوة المتماثلوة لأواصور

اكبوور موو  نكيرتهووا للجووذر الموجووب الووذي تكووو  تردداتوو  اكبوور منوو  للجووذر 

  السالب اي ا :

sym CC str. (C20H10)  >  

sym CC str. (C20H10) ˙+     >  

sym CC str. (C20H10) ˙ ¯ 

 .(δCH)عند مستوى سط  الجزيئة  CHترددات انحناء الآصرة  -3

عنووود مسوووتوى سوووط   CHتتبووو  تووورددات الانحنووواء المتماثلوووة ل صووورة  و

 التسلس  الآت  : ةالكورانيولي  الثلاظ الجزيئة ولاصنا  جزيئة

δsym CH (C20H10) ˙ ¯  > 

δsym CH (C20H10)   >  

δsym CH (C20H10) ˙+   

 وتنطبل العلادة نهسها لترددات الانحناء غير المتماثلة.

عنوووود مسووووتوى سووووط  الجزيئووووة  توووورددات انحنوووواء الحلقووووات العطريووووة  4-

(δCCC).  

δsym CCC (C20H10) ˙ ¯  >  

δsym CCC (C20H10) ˙+   >   

δsym CCC (C20H10) 

   المتعاد .و تعود اعلت شدة امتصاص للتردد العائد لجزيئة الكورانيولي

δasym CCC (C20H12) ˙ ¯ >  

δasym CCC (C20H12) ˙+   > 

δasym CCC (C20H12) 

 (CH) .دار  مستوى سط  الجزيئة CHترددات انحناء الآصرة  5-

CH (C20H10) ˙+    >  CH (C20H10) ˙ ¯   >   CH 

(C20H10) 

 دووار  مسووتوى سووط  الجزيئووة  توورددات انحنوواء الحلقووات العطريووة 6-

(CC).   

CC (C20H10) ˙+    > CC (C20H10) ˙ ¯  >  

CC (C20H10) 

 

      Conclusionsالاستنتاجات:         

أعطوووت نتوووائج الحسووواب لتووورددات الاهتوووزاز للجزيئوووة المتعادلوووة 

وطريقة الحساب شب  التجريبيوة  DFTو ل نكرية دوا  الكثا ة الاساسية 

MINDO/3 تجريبيووة المقاسووة موو  طريقووة المقيسووة القوويم الادوورب للقوويم ال

و ي.موووووو  أ  تكوووووو  نتوووووائج الحسوووووواب  PM3.الحسووووواب شوووووب  التجريبيوووووة 

لترددات الاهتزاز وشودة امتصاصوها للجوذر الموجوب والجوذر السوالب مثو  

ذلووا، ولهووذه التوورددات أهميووة كبيوورة لا توورا  عائديووة الحووزم المنبعثووة موو  

يبيوووووة لهوووووا  ووووو  الهقووووواء للجزيئوووووات أمثالهوووووا، ولعووووودم ورود القياسوووووات التجر 

 الادبيات. 

وأشوارت محصوولة النتوائج الووت أ  اكتسواب الكتوورو   و  الجووذر 

السووالب و قوودا  الكتوورو   وو  الجووذر الموجووب ادى الووت تغيوور التماثوو  موو  

C2v  ووو  الجزيئوووة المتعادلوووة الوووت Cs  ووو  الجوووذري  الموجوووب والسوووالب 

بوي  أتبع  تغير    أطووا  الاواصور ورتبهوا وثوابوت القووى و و  العلادوات 

 ترددات الاهتزاز للاصنا  الثلاثة. 
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كذلا لووحك وجوود علادوة طرديوة بوي  حورارة تكووي  و تورددات 

الاهتووووزاز  الجووووذر السووووالب يمتلووووا أدوووو  حوووورارة تكوووووي  وأدوووو  توووورددات مووووط 

، والجووذر الموجووب يمتلووا أكبوور حوورارة تكوووي  وأكبوور توورددات CHللاصوورة 

رارة التكووي  وتورددات ، والجزيئة المتعادلة تمتلوا دويم لحوCHمط للاصرة 

وسوووط بوووي  ديمهوووا للجوووذر الموجوووب وللجوووذر السوووالب.  CHموووط للاصووورة 

ويتودووو  لهوووذه النتوووائج أ  يكوووو  لهوووا أهميوووة ومسووواهمة  ووو  اغنووواء المعر وووة 

 Polyالعلميوووووة للمركبوووووات الاروماتيوووووة العقووووووية متعوووووددة الحلقوووووات،

Aromatic Hydrocarbons (PAHs).  
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 ( الصيغة الرنينية لجزيئة الكورانيولين.1شكل )

 

 

 

 (2شكل )

 

 
 (a) 

 

(b) 
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(  (b( برنامج كاوس وa(: ترميز الذرات حسب )4شكل )
فق و ريئة الكورانيولين المتعادلة على في ج، الطريقة النظامية

 .)5vC  (الشكل الهندسي التماثلي المحسوب لها

 

: الإشكال البيانية الواصفة لبعض أنماط الحركة (5)شكل 
 الاهتزازية لجزيئة الكورانيولين المتعادلة.

 
a)) 

 
b)) 

(  (b( برنامج كاوس وa(: ترميز الذرات حسب )6شكل )
ى ري الكورأنيولين الموجب والسالب عللجذ ،الطريقة النظامية

 .)sC(وفق الشكل الهندسي التماثلي المحسوب لهما 
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: أنموذجين من أنماط الحركـة الاهتزازيـة، عنـد مسـتو  (7)شكل 
لجـذر الكورانيـولين  سطح الجزيئة و خارج مستو  سطح الجزيئة

 .الموجب

 
هتزازية، عند مستو  : أنموذج من أنماط الحركة الا(8)شكل 

 لجذر الكورانيولينسطح الجزيئة و خارج مستو  سطح الجزيئة 
 .السالب

  

Table (1): Calculated geometry for 

Corannulene molecule. 

Bond length 

(Å) 

& 

Bond angles 

(deg.) 

This work Other works 

M
in

d
o

/ 

3
-F

o
rc

es
 

P
M

3
 

D
F

T
 

C
a

lc
. 

[4
] 

E
x

p
t.

 [
1

4
] 

C3 C4 1.470 1.431 1.419 1.413 1.418 

C4 C10 1.417 1.378 1.385 1.402 1.392 

C10 C13 1.466 1.440 1.450 1.440 1.440 

C13  C14 1.386 1.376 1.391 1.391 1.397 

H23 C13 1.107 1.095 1.083 ------ ------ 

< C2 C3 C4 107.9 107.9 108.000 ------ ------ 

< C6 C11C12 123.3 122.2 121.966 ------ ------ 

< C4 C10 C12 111.8 114.6 114.363 ------ ------ 

< H10C12 

C22 
117.9 118.0 119.332 ------ ------ 

< H30C20 

C19 
117.9 118.0 118.482 ------ ------ 

Dipole moment 

Debye 
------ 2.43407 2.3279 ------ ------ 

Heat of 

formation 
178.441 139.416 153 ------ ------ 

(Hf kcal)      

  

Table (2): Vibrational frequencies and IR 

absorption intensities for neutral Corannulene 

molecule. 
Intensity 
(km/mol) 

Frequency cm-1 

Symmetry & 

description 

D
F

T
 

B
3

L
Y

P
 

E
x

p
tl

. 

[2
] 

D
F

T
 

B
3

L
Y

P
 

P
M

3
 

M
in

d
o

/ 

3
-F

o
rc

es
 S

ca
le

d
 

      A1 

8.666 3050 3051 3406 3046 CH str. 1 

0.094 ------ 1659 1785 1634 
ring (C=C 

str.) 
2 

1.887 ------ 1467 1579 1530 
ring (CCC 

str.) 
3 

1.427 ------ 1276 1348 1215 

CH 

(sciss.) + 

ring 

(CCC) 

4 

2.162 ------ 1054 1132 1029 

CH 

(sciss.) + 

ring 

(CCC) 

5 

153.339 905 876 939 893 CH 6 
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4.380 ------ 603 713 746 

ring 

(CCC) 

(breathing) 

7 

22.803 ------ 563 581 551 
CC (rings 

B ) 
8 

7.246 ------ 146 148 143 
CC (ring 

A ) 
9 

      1E 

121.379 ------ 3049 3406 3043 CH str. 10 

121.379 ------ 3049 3406 3043 CH str. 11 

9.536 ------ 3028 3395 3027 CH str. 12 

9.536 ------ 3028 3395 3027 CH str. 13 

0.713 ------ 1654 1754 1620 
ring (CC 

str.) 
14 

0.713 ------ 1654 1754 1620 
ring (CC 

str.) 
15 

4.353 ------ 1486 1564 1459 CH 16 

4.353 ------ 1486 1564 1459 CH 17 

2.453 ------ 1444 1533 1397 
ring (CC 

str.) + CH 
18 

2.453 ------ 1444 1533 1397 
ring (CC 

str.) + CH 
19 

10.083 ------ 1345 1416 1292 
ring (CCC 

str.) 
20 

10.083 ------ 1345 1416 1292 
ring (CCC 

str.) 
21 

0.011 ------ 1225 1308 1249 
CH 

(wagging) 
22 

0.011 ------ 1225 1308 1249 
CH 

(wagging) 
23 

6.957 1135 1181 1231 1171 
CH 

(scissoring) 
24 

6.957 1135 1181 1231 1171 
CH 

(scissoring) 
25 

0.818 ------ 992 1036 982 CH 26 

0.818 ------ 992 1036 982 CH 27 

0.762 ------ 872 967 953 

ring 

(CCC) 

ring A 

28 

0.762 ------ 872 967 953 

ring 

(CCC) 

ring A 
29 

6.215 ------ 850 913 875 CH 30 

6.215 ------ 850 913 875 CH 31 

2.452 ------ 772 762 744 
ring 

(CCC ) 
32 

2.452 ------ 772 762 744 
ring 

(CCC ) 
33 

19.377 ------ 679 669 629 CC + CH 34 

19.377 ------ 679 669 629 CC + CH 35 

3.248 ------ 458 433 436 CC + CH 36 

3.248 ------ 458 433 436 CC + CH 37 

3.020 ------ 416 426 437 
ring 

(CCC ) 
38 

3.020 ------ 416 426 437 
ring 

(CCC ) 
39 

0.005 ------ 316 313 305 
CC (ring 

A) + CH 
40 

0.005 ------ 316 313 305 
CC (ring 

A) + CH 
41 

      2A 

0.000 3010 3028 3395 3026 CH str. 42 

0.000 ------ 1521 1625 1507 
ring (CC 

str.) +CH 
43 

0.000 ------ 1259 1299 1222 CH 44 

0.000 ------ 984 1025 945 CH 45 

0.000 ------ 955 909 864 
ring 

(CCC ) 
46 

0.000 ------ 669 664 650 

ring 

(CCC ) 

ring A 

(clock & 

unticlock) 

47 

0.000 ------ 551 471 490 
CC (rings 

B ) 
48 

      2E 

0.000 ------ 3048 3405 3041 CH str. 49 

0.000 ------ 3048 3405 3041 CH str. 50 

0.000 ------ 3029 3395 3028 CH str. 51 

0.000 ------ 3029 3395 3028 CH str. 52 

0.000 ------ 1658 1743 1583 
ring (C=C 

str.) 
53 

0.000 ------ 1658 1743 1583 
ring (C=C 

str.) 
54 

0.000 1430 1485 1589 1452 
ring (C--C 

str.) 
55 

0.000 1430 1485 1589 1452 
ring (C--C 

str.) 
56 

0.000 ------ 1448 1461 1401 CH 57 

0.000 ------ 1448 1461 1401 CH 58 

0.000 1310 1382 1426 1325 
ring (C--C 

str.) + CH 
59 

0.000 1310 1382 1426 1325 
ring (C--C 

str.) + CH 
60 

0.000 ------ 1200 1325 1213 CH 61 

0.000 ------ 1200 1325 1213 CH 62 

0.000 ------ 1171 1247 1184 CH 63 

0.000 ------ 1171 1247 1184 CH 64 

0.000 ------ 1102 1143 1031 

ring 

(CCC) + 

CH 

65 

0.000 ------ 1102 1143 1031 

ring 

(CCC) + 

CH 

66 

0.000 ------ 1002 1050 960 CH 67 
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0.000 ------ 1002 1050 960 CH 68 

0.000 840 796 868 825 CH 69 

0.000 840 796 868 825 CH 70 

0.000 ------ 771 843 749 
CC (ring 

A) + CH 
71 

0.000 ------ 771 843 749 
CC (ring 

A) + CH 
72 

0.000 ------ 653 669 679 

ring 

(CCC) 

(rings B) 

73 

0.000 ------ 653 669 679 

ring 

(CCC) 

(rings B) 

74 

0.000 ------ 619 602 589 CC 75 

0.000 ------ 619 602 589 CC 76 

0.000 ------ 557 567 547 
ring 

(CCC ) 
77 

0.000 ------ 557 567 547 
ring 

(CCC ) 
78 

0.000 ------ 448 421 417 
ring 

(CCC ) 
79 

0.000 ------ 448 421 417 
ring 

(CCC ) 
80 

0.000 ------ 284 268 266 
CC (rings 

B) 
81 

0.000 ------ 284 268 266 
CC (rings 

B) 
82 

0.000 ------ 143 136 134 
CC (rings 

B) 
83 

0.000 ------ 143 136 134 
CC (rings 

B) 
84 

Scaling factors: 0.876 (CH str.); 0.96 (ring (CC) str.); 

1.06 (CH); 1.08 (ring(CCC); 1.11 (CH); 1.11 

(CCC); 1.03 (CC). 

Special scaling factors were used for vibration modes 

with overlaps of different types of motion; 1.06 (ring 

(CCC) str. + CH); 1.11 (CCC + CH) or (CC + 

CH); 1.03  (CH + CC). [16] 

Scaling factors: 0.96 (CH str.) for all DFT (B3LYP/6-

311G) frequencies, [17]. 

: out of plane bending vibration. 

 :in- plane bending vibration. 

 

Table (3): Calculated geometry for Corannulene 

anion and  cation radical. 
 

Bond length (Å) 

and 

Bond angles (deg.) 

This work 
DFT 

Anion 

DFT 

Cation 

C
1

  
 C

2
 

1
.4

0
6

 

1
.3

9
4

 

C
1

  
 C

5
 

1
.4

2
9

 

1
.4

4
9

 

C
1

  
 C

9
 

1
.3

9
7

 

1
.3

9
6

 

C
2

  
 C

3
 

1
.4

2
0

 

1
.4

3
0

 

C
2

  
C

8
 

1
.4

0
7

 

1
.3

8
8

 

C
3

  
C

7
 

1
.3

9
2

 

1
.3

9
3

 

C
7

  
C

2
0
 

1
.4

5
2

 

1
.4

4
2

 

C
8

  
 C

1
8
 

1
.4

5
3

 

1
.4

5
0

 

C
8

  
 C

1
9
 

1
.4

3
0

 

1
.4

5
2

 

C
9

  
 C

1
6
 

1
.4

2
9

 

1
.4

3
2

 

C
9

  
 C

1
7
 

1
.4

6
7

 

1
.4

4
9

 

C
1

5
 C

1
6
 

1
.4

2
7

 

1
.4

2
3

 

C
1

7
 C

1
8
 

1
.3

9
2

 

1
.3

9
2

 

C
1

9
C

2
0
 

1
.4

1
3

 

1
.4

0
6
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H
1

6
 C

2
6
 

1
.0

8
6

 

1
.0

8
2

 

H
1

7
 C

2
7
 

1
.0

8
6

 

1
.0

8
1

 

H
1

8
C

2
8
 

1
.0

8
7

 

1
.0

8
1

 

H
1

9
C

2
9
 

1
.0

8
7

 

1
.0

8
2

 

H
2

0
C

3
0
 

1
.0

8
6

 

1
.0

8
2

 

<
 C

2
C

1
 C

5
 

1
0

8
.1

4
9

 

1
0

8
.3

1
5

 

<
 C

2
C

1
C

9
 

1
2

3
.9

7
2

 

1
2

3
.4

5
9

 

<
 C

1
C

2
 C

3
 

1
0

7
.5

9
6

 

1
0

7
.2

5
2

 

<
 C

1
C

2
C

8
 

1
2

3
.6

4
6

 

1
2

2
.9

8
7

 

<
 C

2
C

3
C

7
 

1
2

3
.3

5
8

 

1
2

3
.3

5
8

 

<
 C

2
C

3
C

4
 

1
0

8
.4

7
7

 

1
0

8
.4

7
7

 

<
 C

3
C

7
 C

2
0
 

1
1

3
.9

3
9

 

1
1

3
.9

3
9

 

<
 C

1
C

9
C

1
6
 

1
1

4
.9

2
9

 

1
1

4
.9

2
9

 

<
 C

1
C

9
 C

1
7
 

1
1

2
.7

1
6

 

1
1

2
.7

1
6

 

<
 C

9
C

1
6
H

2
6
 

1
1

9
.7

2
2

 

1
1

9
.7

2
2

 

<
 C

9
 C

1
6
C

1
5
 

1
2

1
.9

0
0

 

1
2

1
.9

0
0

 

<
 C

9
C

1
7
H

1
8
 

1
2

2
.5

3
4

 

1
2

2
.5

3
4

 

<
 C

9
 C

1
7
H

2
7
 

1
2

1
.9

0
0

 

1
2

1
.9

0
0

 

<
 C

1
7
C

1
8
H

2
8
 

1
1

8
.0

0
4

 

1
1

8
.0

0
4

 

<
 C

1
7

 C
1
8
C

8
 

1
2

2
.7

3
8

 

1
2

2
.7

3
8

 

<
 C

8
C

1
9
H

2
9
 

1
1

9
.5

4
8

 

1
1

9
.5

4
8

 

<
 C

8
 C

1
9
C

2
0
 

1
2

2
.3

4
5

 

1
2

2
.3

4
5

 

<
 C

1
9
C

2
0
C

7
 

1
2

2
.0

3
2

 

1
2

2
.0

3
2

 

<
 C

1
9

 

C
2

0
H

3
0
 

1
1

8
.2

4
4

 

1
1

8
.2

4
4

 

Dipole moment 

Debye 
3.81351  

(Hf kcal/ mol) 109.103 336.875 
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Table (4): Vibration frequencies and IR 

absorption intensities for Corannulene cation 

and anion radicals. 
 

DFT (anion) DFT (cation) 

S
y

m
m

et
ry

 &
 d

es
cr

ip
ti

o
n

 

In
te

n
si

ty
 

(k
m

/m
o

l)
 

F
r
eq

. 
cm

-1
 

In
te

n
si

ty
 

(k
m

/m
o

l)
 F

r
eq

. 
cm

-1
 

     A' 

86.364 3047 2.559 3076 
CH str. 

(rings B) 
1 

211.214 3044 12.482 3072 
CH str. 

(rings A) 
2 

38.858 3030 3.843 3071 
CH str. 

(ring C) 
3 

24.903 2991 0.669 3059 
CH str. 

(rings B) 
4 

0.012 2989 2.067 3057 
CH str. 

(rings A) 
5 

10.663 1675 39.043 1638 

ring (C--C 

str.) (ring 

D) 

6 

0.962 1659 
184.77

0 
1610 

ring (C--C 

str.)+CH 

(ring C) 

7 

65.334 1645 6.660 1582 

ring(C--C 

str.)+ CH 

(rings A) 

8 

9.229 1536 3.806 1492 
CH (rings 

A & B) 
9 

0.061 1488 0.366 1477 

ring(CCCst

r.)+CH(ri

ngs A,C) 

10 

16.480 1472 0.407 1456 
CH (rings 

A & B) 
11 

0.044 1436 2.780 1454 

ring(CCC 

str.)+CH 

(rings A) 
12 

127.408 1418 15.425 1414 
CH (rings 

A) 
13 

5.787 1386 60.207 1348 
CH (ring 

C) 
14 

101.855 1344 
116.22

4 
1296 

CH (rings 

B)   
15 

23.744 1284 46.683 1281 

CH (rings 

A, `  & 

rings C) 

16 

46.170 1227 8.348 1217 
CH (rings 

A,  ) 
17 

7.830 1213 
135.56

5 
1192 

CH (rings 

A, ` ) 
18 

23.779 1169 3.027 1177 
CH (rings 

A,  ) 
19 

64.818 1120 0.378 1113 
ring 

(CCC) 
20 

28.658 1104 
380.26

0 
1097 

ring 

(CCC) 
21 

2.358 1038 
261.15

9 
1034 

CH (ring 

C) 
22 

2.172 964 2.120 1022 
CH (rings 

B) 
23 

3.561 912 14.938 1010 
CH (rings 

A & B) 
24 

9.119 867 
148.59

6 
911 

CH (ring  

C) 
25 

133.847 809 0.844 885 
CH (rings 

C & A) 
26 

22.841 789 47.958 861 
ring 

(CCC) 
27 

2.068 769 7.259 812 
CH (rings 

B & C) 
28 

39.018 758 12.452 764 
ring 

(CCC) 
29 

10.768 720 13.653 747 
ring 

(CCC) 
30 

4.952 659 7.486 655 

ring 

(CCC) + 

CH 

31 

0.821 648 31.315 636 
ring 

(CCC) 
32 

0.939 598 4.464 597 

ring 

(CCC) + 

CH 

33 

1.552 587 22.087 584 

ring 

(CCC) + 

CH 

34 

19.462 552 1.141 555 

ring 

(CCC)+ 

CH (rings  

B) 

35 

6.780 546 21.549 544 

ring 

(CCC) + 

CH (ring 

A) 

36 

1.654 446 0.69 455 

CH + 

ring ( 

CCC) 

37 

0.557 438 29.723 416 
ring 

(CCC) 
38 

26.323 400 75.434 393 
ring 

(CCC) 
39 

0.039 299 25.917 298 
ring 

(CCC) 
40 

0.744 262 2.023 271 
ring 

(CCC) 
41 

0.964 132 5.219 145 
ring 

(CCC) 
42 

4.341 94 4.839 135 

ring 

(CCC) 

(rings C& 

A) 

43 
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     A" 

33.602 3040 21.190 3075 
CH str. 

(rings B) 
44 

219.432 3029 3.145 3072 
CH str. 

(rings A) 
45 

12.531 3022 0.014 3059 
CH str. 

(rings B) 
46 

182.616 2991 1.058 3057 
CH str. 

(rings A) 
47 

1.137 2989 1.493 3056 
CH str. 

(ring C) 
48 

46.071 1635 1.708 1652 

ring (C--C 

str.) (ring 

D) 
49 

1.076 1601 
200.64

7 
1572 

ring (C--C 

str.) (ring 

C) 
50 

2.605 1522 0.034 1536 
CH (rings 

A & C) 
51 

23.793 1507 2.283 1503 
CH (rings 

A & C) 
52 

46.819 1482 8.232 1460 
CH (rings 

B & C) 
53 

6.644 1437 
121.53

3 
1444 

CH (rings 

B, `) 
54 

20.299 1404 62.696 1373 
CH (rings 

A) 
55 

34.713 1346 
181.59

0 
1308 

CH (rings 

A, ` ) 
56 

3.501 1314 0.308 1274 CH 57 

0.686 1252 17.615 1247 

CH + 

CCC 

(rings A & 

C ) 

58 

37.606 1224 48.238 1218 
CH (rings 

A) + CCC 
59 

5.209 1182 
101.91

4 
1189 

CH (rings 

B) 
60 

12.626 1166 16.767 1184 
CH (rings 

B) 
61 

22.348 1124 
502.73

4 
1102 

CH (rings 

A) 
62 

0.403 964 0.166 1022 
CH (rings 

B & A) 
63 

0.501 952 12.582 1005 
CH (rings 

A & C) 
64 

14.433 925 1.427 999 
CH (rings 

B & A) 
65 

3.292 896 8.502 958 
ring 

(CCC) 
66 

1.424 862 43.040 948 

ring 

(CCC) 

(ring C) 

67 

7.471 841 0.756 869 
CH (rings 

A & B) 
68 

o.126 789 69.276 859 
ring 

(CCC) 
69 

0.703 763 21.811 801 
CH (rings 

A & B) 
70 

0.526 753 15.711 767 
ring 

(CCC) 
71 

4.347 698 17.927 735 
CC (rings 

B & D) 
72 

0.000 666 0.076 663 

ring 

(CCC) 

(ring C) 

73 

4.745 640 14.671 643 
CC (rings 

A & B) 
74 

120.093 630 1.599 613 
ring 

(CCC) 
75 

2.081 550 2.736 563 
ring 

(CCC) 
76 

1.750 513 2.908 537 
CC (rings 

B) 
77 

6.631 501 21.541 505 
CC (ring 

C) 
78 

4.241 410 0.079 437 
CC (ring 

C) 
79 

7.405 397 19.098 412 
ring 

(CCC) 
80 

9.237 381 2.239 310 
CC (rings 

B & D) 
81 

1.818 275 31.755 276 
CC (rings 

C & B) 
82 

3.183 257 85.543 183 
ring 

(CCC) 
83 

0.740 125 
132.86

0 
22 

ring 

(CCC) 
84 
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STUDYING THE VIBRATION FREQUENCIES OF CORANNULENE 

AND IT'S POSITIVE AND NEGATIVE RADICAL IONS USING 

QUANTUM MECHANICAL CALCULATIONS 
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ABSTRACT.: 

The vibration frequencies, IR absorption intensities and normal coordinates of the Corannulene radical cation 

and anion were calculated applying the MINDO/3, PM3, (DFT (B3LYP/6-311G)) quantum mechanical methods. The 

results allowed proper assignments for the frequencies of the experimentally known, radical cation vibrations. They 

provided pre estimation of the radical anion frequencies. Comparison is done for the frequencies of the ions with 

those of the neutral Corannulene molecules.  
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