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 البحث العلمي وسيلتنا لخدمة المجتمع
 

 

  phenyl-azo-β-naphtholدراسة نظرية لتأثير المعوضات عمى الصفات الفيزيائية لمركب 
 وعمى ثابت اتزان الامتزاز

 3هازة ستار مجيد،  2عبدالاله صالح الحيالي عماد،  1احمد سعيد الدباغ

 امعة تكريت ، تكريت ، العراققسم الهندسة الكيمياوية ، كمية الهندسة ، ج 1
 ، الموصل ، العراق جامعة الموصلالصرفة ، كمية التربية لمعموم  ، قسم الكيمياء 2
 قسم الكيمياء ، كمية التربية لمعموم الصرفة ، جامعة تكريت ، تكريت ، العراق 3
 

 الممخص
 ضممرة مممن ت اصممل الفيتمما ن اممول مممض صممدد مممن معوضممات ا نيمممين يتضمممن الث ممث دراسممة نتريممة لتممااير المعوضممات  صممم  صممدد مممن  صممثا  ا زو الم

[para-nitro aniline, meta-nitro aniline, ortho-nitro aniline, ortho-ortho-Hydroxy aniline , ortho-methyl aniline] 
 (Kصم  قيم اافت اتزان ا متزاز)

لاقة ثالإثعاد الهندسمية لمصمثتات قيمد الدراسمة فضملا صمن قميم لاقمات الجزي مات ل ساب ثعض القيم ذات الع Chem.Officeاستخدم الفرنامج النتري 
( والش نات الموجمودة صمم  المذرات فمي LUMO( واولا اوربيتال جزي ي غير مشتول )HOMOوجهود التأين ولاقة أصم  اوربيتال جزي ي مشتول )

كممل منهمما ثاسممتخدام لريقممة الت ميممل ا ن ممداري متعممدد المتتيممرات وثاسممتعمال  جزي ممة الصممثتة ودراسممة مممدذ صلاقممة بممذت القمميم فاافممت ا تممزان ومممدذ تممأاير
( .  يث اوض ت الدراسة النترية  ان ا صاقة ال راغية وال ث والرنين فضملا صمن ا واصمر الهيدروجينيمة لهما SPSSالفرنامج الإ صا ي المعروف فم)

 .( الجيدةR=0.970من خلال قيم معامل ا رتثاط )يشار ال  ذلك ( Kدور مهم في ت ديد ك اءة ا متزاز واافت اتزان ا متزاز )
 

 المقدمة
وتصممممنى المممم   .الكيميمممماء ال يزياويممممة  تعممممد الكيميمممماء النتريممممة ا ممممد فممممرو 

( Quantum Mechanicsبممما ميكانيممك الكممم ) (2- 1)صممن ين ر يسممين
يعتمممممد صممممم  معادلممممة شممممرودنكر لوصممممى الجزي ممممات مممممض معالجممممة الممممذي و 

 Molecular) لكترونممممي والميكانيممممك الجزي مممميا واضمممم ة لمتركيممممب 

Mechanics)  ونتيجة لتلور النتريات والدراسات ال ديامة فقمد ترافم ،.
استخدام اللرا   الرياضية وال يزيا ية فمي صمميمة ال سماثات ممض اسمتخدام 

   نوصين بما: يمكن تقسيم لرا   ميكانيك الكم  ل و  الكومفيوتر.
مممممن  ال سمممماثات و يلممممم  صميهمممما ا يانمممماا)  لريقممممة ال سمممماثات ا ساسممممية

Ab initio Methods الفدايمممة(
 يمممث تتضممممن  ممملا رياضممميا  ( 4، 3) 

ال سمافية،  Rothan & Hall لجميمض التكماملات وتعتممد صمم  تلفيقمات
 Semi empiricalة تجريفيممالاانيممة تعممرف ثمماللرا   شممث  الواللريقممة 

Methods  (5 )  التكممماملات صمممدد ممممن اذ تتضممممن بمممذت اللريقمممة اختمممزال
. وبنمماك صممدة  التكمماملات واختصممار صممدد معمومممة قمميموذلممك فتعويضممها ث

AM1)منهمما   ممن ال سماثات بمذا النمو  قمض ضممنت لمرق 
(8)

, PM3, 

MNDO
(7) 

,MINDO/3
(6)

, CNDO)  وتعممد لرا مم ،(AM1  و )
(PM3) ممن  يمث وأفضل اللرا م  المسمتخدمة  من اكار اللرق شيوصا

ي فمممممي كايمممممر ممممممن ت كمممممما انهممممما تعلمممممثسمممممالتها وصمممممدم اسمممممتهلاكها لموقممممم
 ة.مقفولال ساثات نتا ج 
 الجزء العممي
( مممممممن الفممممممرامج المتلممممممورة فممممممي كيميمممممماء Chem.Officeيعممممممد فرنممممممامج )

وتكممن أصلات. المذكورة  لرق كل ال من  زمة ل سافية وبو يشتمل صم ا
لنتريمممممة فمممممي انجممممماز العديمممممد ممممممن العمميمممممات ال سمممممافية اأبميمممممة الكيميممممماء 
 :   (10، 9) ابات صديدة المتنوصة وفي اتج
( لدراسممة Cs Chem. Office pro version 8اسممتخدم فرنممامج )

تممأاير المعوضممات المختم ممة فممي مواقممض ا وراممو والميتمما والثممارا مممن ال مقممة 
-phenyl-azo-βا ورماتيمممة صمممم  ثعمممض الصممم ات ال يزيا يمممة لمركمممب  

naphtholل. ان الفرنمممامج الممممذكور مجهمممز ممممن قفممم (Cambridge 

soft corporation ول سممماب الصممم ات ال يزيا يمممة لممركمممب اسمممتخدم )
. ومن الص ات التي تم دراسة تأايربا: جهمد التمأين (MOPAC) تلفي 

I.P  وا ل ممممممة ا لكترونيممممممةEP ةوالشمممممم ن Charge   ذرات فممممممي الممممممصممممممم
 Extended)بيكممل الموسممعة المركممب التممي  سممفت ثاسممتخدام لريقممة 

Huckel Charges زت صمميمة تخ ميض اللاقمة امممذلمك ثعمد ان انجم( و 
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ثاسمممتخدام لريقمممة المممم  لممركمممب .S.Eتمممم  سممماب لاقمممة الإصاقمممة ال راغيمممة 
(MM2 والشممممممكل التخليلممممممي .)(1)  يفممممممين مركممممممبphenyl-azo-β-

naphthol  والمعوضممات المرتثلممة ثمم  وذرتممي نتممروجين مجموصممة ا زو
   -المعوضة والتير معوضة :

 

 
المحسوبة نظريا  phenyl-azo-β-naphthol معوضات (1الشكل )

 مواقعها.

 أذ تمال : 
 : ش نة ذرة النتروجين صم  ال مقة ا روماتية المعوضة .  1
 : ش نة ذرة النتروجين صم  ال مقة ا روماتية التير معوضة .  2

  والمناقشةالنتائج 

 phenyl-azo-β-naphtholالصفات الفيزيائية لمعوضات    اولا
-phenyl-azo معوضمممات مركمممبتريمممة ل سمممفت الصممم ات ال يزيا يمممة الن

β-naphthol (ثعد صممية تخ يض اللاقة وثاسمتخدام لريقمة الممAM1 )
 (  1والنتا ج التي تم ال صول صميها مدرجة في الجدول ) 

 

 معوضاتمالصفات الفيزيائية المحسوبة بالطريقة النظرية ل (1الجدول )
Charge (C) S.E. Substituent 

Para Meta Ortho Para Meta Ortho 
-0.1120 -0.1438 -0.07911 7.256 7.256 7.256 H 
-0.1247 -0.1416 -0.0919 102.870 103.965 105.878 NO2 
0.0978 0.0686 0.1420 9.849 11.858 12.750 OH 
-0.0521 -0.0816 -0.0123 7.891 8.214 8.745 CH3 

Charge (N) 
 المعوضة عمى الحمقة

S.E. 
 لحمقةغير المعوضة عمى ا

Substituent 

Para Meta Ortho Para Meta Ortho 
-0.039 -0.039 -0.039 -0.0601 -0.0601 -0.0601 H 

-0.0586 -0.0401 -0.0293 -0.0576 -0.0566 -0.0455 NO2 
-0.0738 -0.0428 -0.0613 -0.0772 -0.0768 -0.0769 OH 
-0.0398 -0.0472 -0.0495 -0.0730 -0.0721 -0.0746 CH3 
.LUMO (eV) Ion .pot (eV) entbstituSu 

Para Meta Ortho Para Meta Ortho 
-0.710 -0.710 -0.710 8.440 8.440 8.440 H 
-1.524 -1.263 -1.176 8.645 8.725 8.650 NO2 
-0.820 -0.981 -0.848 8.379 8.501 8.495 OH 
-0.842 -0.823 -0.839 8.129 8.613 8.462 CH3 

Deviation form the plane Substituents 
Para Meta Ortho 

0 0 0 H 
0.111 1.228 1.423 NO2 
0.981 0.989 1.081 OH 
0.320 0.328 0.329 CH3 

 

  Steric Energyالاعاقة الفراغية     -1
ان تأاير الإصاقمة ال راغيمة النماتج صمن وجمود المعوضمات يخضمض لمترتيمب 

 التالي :
Ortho > meta > para  

معوضممات كفيممرة  وجممود ان تممااير ا صاقممة ال راغيممة يكممون أكفممر فممي  الممة
( )مقارنة مض المجماميض ا خمرذ( . كمذلك يلا م  ان صاممل NO2-مال )
قممة ال راغيممة النمماتج صممن وجممود المعمموض فممي موقممض اوراممو يمم دي المم  ا صا

ان ممممراف المعمممموض صممممن مسممممتوذ الجزي ممممة  وكمممممما كممممان المعمممموض اكفممممر 

، اذ  لتقميمل الشمد النماتج صمم  ال مقمة  صل ان مراف ثشمكل متزايمد  اكامر
يلا ممم  ان بنممماك صلاقمممة لرديمممة فمممين ا صاقمممة ال راغيمممة وا ن مممراف صمممن 

 المستوذ. 
  Charge of carbonة الكاربون  شحنة ذر   -2

ان المجاميض الدافعة للاكترونات تدفض ا لكترونات ثاتجمات ا ورامو والثمارا 
و  تممدفض ثاتجممات الميتمما لممذلك فهممي تزيممد الكاافممة ا لكترونيممة صممم  ا وراممو 

 :   ةا تي اكيب الهجينةوالثارا و  تزيد صم  الميتا و سب التر 

OH OH+ + OH OH+
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( فتزيمممممممد الكاافمممممممة NO2للالكترونمممممممات مامممممممل ) امممممممما المجممممممماميض السممممممما ثة
 ا لكترونية صم  الموقض ميتا وتقمل صم  الموقض اوراو وثارا و سب 

 :   (11)التراكيب ا تية 

N
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+
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OO +

+

+ +
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وقمو  اصمرة وبذلك يكون موقض الميتا اصم  كاافة الكترونية ، وبذلك فعند 
المجموصمة بمذت    تتاارب عملالكاافة ا لكترونية  ا زو في موقض ميتا فان

السممما ثة بمممذا ثالنسمممثة لتمممأاير ال مممث ، امممما تمممأاير الرزونمممانس فقمممد يكمممون 
صمممممم  يقممممموذ تمممممأاير ال ممممث او يعممممماكس صممممممم  ويعتمممممد ذلمممممك صمممممم  نمممممو  

 المعوض ونو  المركب . 
 شحنة ذرة النتروجين عمى الحمقة المعوضة    - 3

Charge on nitrogen of the Substituted ring:  

النتممروجين صممم  ال مقممة ا روماتيممة غيممر المعوضممة يلا مم  ان شمم نة ذرة 
يكون تاايربما كفيمر فمي  المة وجمود المجماميض الدافعمة للالكترونمات  ذ ان 
المجماميض الدافعممة للالكترونممات تزيممد ممن الكاافممة ا لكترونيممة صممم  ال مقممة 
ا روماتية فت دي الم  انتقمال ا لكترونمات ث المة الروزونمانس الم  شم نة 

ن المعوضممة . فممي  ممين ان المجمماميض السمما ثة للالكترونممات ذرة النتممروجي
 ت دي ال  انخ اض الكاافة ا لكترونية في ال مقة ا روماتية . 

 شحنة ذرة النتروجين عمى الحمقة غير المعوضة   -  4 
Charge on nitrogen of the Un-Substituted ring  

كفير صمم  شم نة ذرة يلا   ان المجاميض الدافعة للالكترونات لها تااير 
النمممايتروجين صمممم  ال مقمممة ا روماتيمممة غيمممر المعوضمممة صنمممد مقارنتهممما ممممض 
المجمممماميض السمممما ثة للالكترونممممات ، اذ ان المجمممماميض السمممما ثة تقمممممل مممممن 
شمم نة النممايتروجين صممم  ال مقممة ا ورماتيممة ، وثصممورة صامممة يلا مم  ان 

ل ثتممض تممااير المعمموض فممي شمم نة ذرة النممايتروجين غيممر المعوضممة قميمم
اذ تكممممممون  ، النتمممممر صممممممن المجمممممماميض الدافعممممممة او السمممممما ثة للالكترونممممممات

 ش ناتها متقاربة . 
  Ionization Potentialجهد التاين       - 5

لمو   ان المجماميض الدافعمة وقمد  HOMOتكافئ قيمت  لاقة ا وربيتمال 
للالكترونات ت ار في  مقتي الفنزين )المعوضة وغيمر المعوضمة( ومنهما 

المممم  زيممممادة اللاقممممة اللازمممممة لنممممز  الكتممممرون صممممم  لممممول المركممممب تمممم دي 
وثالتمممالي تمممزداد لاقمممة جهمممد التممماين فمممي  مممين نجمممد ان المجممماميض السممما ثة 

كما يلا م  فمي جمدول  للالكترونات ت دي ال  انخ اض في جهد التاين 
(1)  . 
  LUMOقيمة الـ  - 6

لم  ال المة ان المركب ي تاج ال  لاقة صالية  كتساب الكترون لت ول  ا
المختزلممممة فممممي المجمممماميض الدافعممممة للالكترونممممات سممممواء كانممممت فممممي  الممممة 
ا ورامممممو او الميتممممما او الثمممممارا امممممما فمممممي المجممممماميض السممممما ثة للالكترونمممممات 

في تاج المركب ال  لاقمة قميممة  كتسماب ا لكتمرون وت ولم  الم  ال المة 
   ( .1كما يلا   في جدول )المختزلة 

  Deviation from the planeالانحراف عن المستوى  - 7
يلا ممممم  ان ا ن مممممراف صمممممن المسمممممتوذ يكمممممون تمممممابر ثشمممممكل كفيمممممر فمممممي 
المركثممات المعوضممة فممي موقممض اوراممو وكمممما كممان المعمموض كفيممر يمم دي 
المم  زيممادة ان ممراف  المعمموض صممن المسممتوذ فيمم ار فممي ا صاقممة ال راغيممة 

 دي يلا   ان  كمما كانت لول اصمرة ا زو قصميرة يمثصورة مثاشرة اذ 
الم  التممداخل والتقمارب مممض المعوضممات القريثمة فيمم دي الم  زيممادة ا صاقممة 

   ( .  1كما يلا   في جدول ) ال راغية وتزيد قافميت  صم  ا ن راف
-azo-β دراسة نظرية لتـاثير الصـفات الفيزيائيـة  لمعوضـات  - ثانيا

naphthol phenyl-  ثابت الاتزانقيم عمى  
 phenyl-azo-β-naphtholمركممممممممب درسممممممممت الصمممممممم ات ال يزيا يممممممممة لم

( لكممممل مركممممب Kومعوضمممماتها مممممن خمممملال معرفممممة قيمممممة اافممممت ا تممممزان )
 (.1الصيتة العامة لممركثات المدروسة يمكن تمايمها كما في الشكل )و 

لممركثمات المممذكورة فممي درجممة  ممرارة [ 11]وممن خمملال القياسممات المختفريممة 
لكمل معموض كمما  (K)وجد انها تمتمك قيمة اافت اتزان  ( ملمقة 283)

 ياتي : 
 

 phenyl-azo-β-naphthol-ثابت الاتزان لمركبات  (2الجدول)
 ( مطمقة283في درجة حرارة ) ومعوضاتها

(K)L/mole Substituted 
19.99 H 
5.13 o-OH 
6.07 m-OH 
5.22 p-OH 

12.27 o-NO2 
16.74 m-NO2 

13.67 p-NO2 
12.82 o-CH3 

 

(  يجماد AM1نتريمة )ثاسمتخدام لريقمة المم )وقد استخدمت ال سماثات ال
ثعممض العوامممل الممذي يعتقممد ثممان لهمما تممااير مثاشممر او غيممر مثاشممر صممم  

( وشممممم نة ذرة الكممممماربون .S.E) صاقمممممة ال راغيمممممة لاقمممممة امامممممل  Kقيممممممة 
( وشمم نة ذرة النتممروجين صممم  ال مقممة ا ورماتيممة المعوضممة Cالمعمموض )

(N-substiوشممممم نة ذرة النتممممممروجين صممممممم  ال ) مقممممممة ا ورماتيممممممة التيممممممر 
 (-N=N-( ولمممممممول مصمممممممرة مجموصمممممممة ا زو ).N-Un.subمعوضمممممممة )

 Ion( وجهممد التممأين )CNNCوقيمممة الزاويممة فممين المموجهين لممسممتوذ )

pot(ولاقممة الممم )LUMOوثة لهممذت العوامممل أدرجممت فممي سمم ( . القمميم الم
 (.  3الجدول رقم )
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 الاحادية التعويض phenyl-azo-β-naphtholالحسابات النظرية لعدد من معوضات الـ  (3الجدول)
Ion.pot. LUMO C-N-N-C N=N S.E. Subst. 

(eV) (eV) (◦) (A
◦
) Kcal/mole 

8.440 -0.7106 179.4 1.229 7.256 H 
8.490 -0.848 179.5 1.230 12.750 o-OH 
8.501 -0.981 179.3 1.230 11.858 m-OH 
8.379 -0.820 178.96 1.229 9.849 p-OH 
8.650 -1.176 178.65 1.228 105.878 o-NO2 
8.725 -1.265 179.17 1.229 103.965 m-NO2 
8.645 -1.524 179.86 1.230 102.870 p-NO2 
8.462 -0.839 179.76 1.230 8.745 o-CH3 

 

 phenyl-azo-β-nophtholممعوضات في مركب لبين الصفات الفيزيائية  لمتحميل الانحداري البسيط(Rمعامل الارتباط )قيم  (4الجدول )
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        1.000 K 

       1.000 0.380 S.E 

      1.000 0.311 0.618 (-N=N-) 

     1.000 0.860 0.565 0.897** (C-N-N-C) 

    1.000 0.505 0.343 0.937** 0.390 I.P 

   1.000 -0.959* -0.572 -0.370 - 0.916** -0.340 LUMO 

  1.000 0.620 -0.653 -0.537 -0.529 -0.567 -0.508 Charge(c ) 

 1.000 -0.307 -0.347 0.509 0127 0.104 0.576 0.021 Charge(N) un.subst. 

1.000 -0.053 0.570 0.436 -0.375 -0.032 -0.308 -0.157 0.166 Charge(N) subst 

** Correlation is Significant at the 0.01 level (2-tailed)  
 

( ل سمممممماب قيمممممممة معامممممممل SPSSوقممممممد اسممممممتخدم الفرنممممممامج ا  صمممممما ي )
( الخلمممممي ثاسمممممتخدام لريقمممممة الت ميمممممل ا ن مممممداري الثسمممممي  Rا رتثممممماط )
المذي  نقوة العلاقمة فمين قيممة اافمت ا تمزا لترض اختثار( 4الجدول رقم)

تممم ال صممول صميمم  مممن الدراسممة العمميممة  متممزاز الصممثتة المممذكورة صممم  
لتمرض كاختثمار اولمي مض كل ممن بمذت العواممل من مردا  لمنش الكاربون ا

صممم  قمميم اافممت  تمماايراية ثاسممتخدام اكاممر العوامممل اشممتقاق معمماد ت رياضمم
قممة . وقممد اسممتخدمت قيمممة معامممل ا رتثمماط كد لممة صممم  قمموة العلاا تممزان

م ال صممممممول صميهممممممما ادرجمممممممت لمدروسممممممة . ونتممممممما ج العلاقممممممات التمممممممي تممممممما
 ثالمعاد ت التالية :

K= 9.562 + 4.29 x10-2 (S.E) ……………… [R= 0.380]  

K= 2881 -2835 (-N=N-) …………………..  [R=0.618]  

K= 10.3 + 2.69 x10-2 (CNNC) ……………. [R =0.897]  

K= -88 +11.6 (I.P) …………………………..[R= 0.390]  

K= 5.54 -5.95 (LUMO) ……………………..[R= 0.34]  

K= 9.90 -29.8 (charge) ……………………   [R=0.508]  

K= 12.0 +9.0 (charge N-un.sub.) ………….. [ R=0.021] 

K=15.9 + 95.8 ( charge N-sub.) …………….[ R=0.166]  

وصمم ا كمماملا لمنتممام المممدروس ان الت ميممل ا ن ممداري الثسممي    يعلممي 
فممان نتا جمم  تعممد لم صممول صممم  فكممرة اوليممة  ممول لفيعممة العلاقممات لممذلك 

 .الانا ية فين المتتيرات قيد الدراسة والتهي ة لمدراسة اللا قة
مممن معرفممة ابممم العوامممل الممم ارة صممم  قيمممة اافممت ا تممزان مممن انللاقمما و 

معامممل ا رتثماط اسممتخدم الت ميممل العلاقمة التممي يشمار لهمما ثقميم خملال قمموة 
( Kالخلمممي المتعمممدد المتتيمممرات ثاصتمممماد قممميم اافمممت ا تمممزان )ا ن مممداري 

 سموثة ا خمرذ الم والمتتيمرات dependent variableمعتممد  كمتتيمر
 Independent variables مسممتقمة التممي تممم ذكربمما سمماثقا كمتتيممرات

 Rا كفمر ) التمأايرتم ادخال متتيرين او اكار ممن المتتيمرات ذات  يث 
ل صمممول صممم  افضمممل صلاقمممة )اصمممم  ان يمممتم اثشمممكل متتممماثض المم  اصممم ( 
. (Kقيمممة اافممت ا تممزان ) واقممل قيمممة ان ممراف قياسي(ل سمماب Rقيمممة ل 

 نتيجة بذت الدراسة يمكن تمايمها ثالمعاد ت التالية :  ان
K= 7529.9 – 6114.04 (N=N) + 2.34 x10-2 (-CNNC) …[R=0.971]  
K= 11.103 -214 x10-2 (S.E) +3.003 x10-2(CNNC)   [ R=0.910] 

K=10.201 -2.038(charge C)+ 2.63x10-2(CNNC) [R=0.897] 

K=15750 + 7.14 x10-2 (S.E) -1.279 (-N=N-) ..  [ R=0.862]  

K=26.727 -52.444(charge C)+388.985 (N-sub) ..[ R=0.750]  

K=-198 +25.3(Ion.pot) -7.2(LUMO)  …………  [ R=0.650]  

K=6.186-32.494(charge C) -63.022 (N-un-sub.) …….  

[R=0.526]  

نتا ج اصلات نجد ان العوامل التي ت ار صم  اافمت تموازن تة اللا من مو 
ر صفمممر  لكترونيممة التممي تمممبممي ال ركممة ا امتممزاز الصممثتات قيممد الدراسممة

 وبمي فمذلك تم ار صمم  اصرة ا زو وتتثماين  سمب نمو  وموقمض التعمويض
( وشمممممممم نة ذرة .S.Eراغيممممممممة )( وا صاقممممممممة ال -N=N-لممممممممول ا صممممممممرة )
( وشمم نة ذرة النتمروجين الموجممودة صمم  مجموصممة Cالكماربون المعموض )

-N مقممممممممممممممممة ا روماتيممممممممممممممممة المعوضممممممممممممممممة ) ال( صممممممممممممممممم  -N=N-ا زو )

substituted ( و )CNNC).  واخيممممرا تممممم اسممممتخدام لريقممممة ا ن مممممدار
 يجاد ابم العوامل الم ارة صم  اافمت ا تمزان المتتيرات الخلي المتعدد 

(K(وذلممممك ثاصتممممماد لريقممممة الممممم )Enter التممممي يممممتم فيهمممما ) ادخممممال جميممممض
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المتتيمممرات المسمممتقمة المممم  معادلمممة ا ن ممممدار فمممدون اسممممتاناء امممم يسممممتخرج 
و التااير ا قل تمقا يما ، والمعادلمة الناتجمة ممن بمذت العمميمة بمي  ذالعامل 

 كا تي : 
K= 7589-3.549 (charge) -6162.2 (N=N) + 2.24 x10-

2(CNNC) …[R=0.972]  

-لممول ا صممرة ) زيممادة ال ركممة ا لكترونيممة التممي ينممتج صنهمما يلا مم  ان

N=N-) ي دي ال  نقصمان قيممة اافمت  نتيجة ال ث او الرنين لممعوض
ا تممممزان وذلممممك  نخ مممماض الكاافممممة ا لكترونيممممة  ممممول ذرتممممي النتممممروجين 

( . ويلا ممممممم  ايضممممممما ان لزيمممممممادة شممممممم نة ذرة -N=N-لمجموصمممممممة ا زو )
ماتيمة تماايرا سممفيا صمم  قيممة اافمت و ر ون المعوضمة صمم  ال مقمة ا الكارب

زيمممادة شمممم نة الكمممماربون يرافقمممم  ان ا تمممزان وربممممما يعممممود سمممفب ذلممممك المممم  
نقصممان الشمم نة صممم  اصممرة ا زو المسمم ولة صممن  صممول ا رتثمماط مممض 

. التمااير السممفي  الذي يكون غالثا من نو  القوذ ال يزيا ية السلح الماز
ة النيتمممروجين غيمممر المعوضمممة ربمممما يعمممود  شمممتراك بمممذت المممذرة ا خمممر لمممذر 

الموجمممودة صمممم   مقمممة  OHفتكممموين اواصمممر بيدروجينيمممة ممممض مجموصمممة 
الفيتمممما ن اممممول فممممي  ممممين تشممممير العلاقممممة اللرديممممة فممممين الشمممم نة صممممم  ذرة 

رة ذت المذال  ا تمال كون بم Kالنيتروجين المرتثلة ثال مقة المعوضة و 
ط فممين الصممثتة مممض سمملح الكمماربون المنشمم  بممي المسمم ولة صممم  ا رتثمما

 .   [12-15] وبذا يتواف  مض ما توصمت الي  دراسات ساثقة 

 
 (PAβ)   الهيئة المثمى لمصبغة (2شكل )

 

 
 (o-NAβ)   الهيئة المثمى لمصبغة (3شكل )

 
 (m-NAβ)   الهيئة المثمى لمصبغة (4ل )شك

 
 (p-NAβ)  الهيئة المثمى لمصبغة (5شكل )

 

 
 (o-HAβ) الهيئة المثمى لمصبغة  (6شكل )

 

 
 (o-MAβ)  الهيئة المثمى لمصبغة (7شكل )
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Theoretical study of the substituents effect on the physical properties and 

adsorption equilibrium constant of phenyl-azo-β-naphthol compound 
Ahmed S. Othman , Emad A. S. Al-Hyali , Haza sattar majeed 

 

Abstract  
The research included a theoretical study to estimate the effect of various substituents on the equilibrium 

constant of Adsorption (K) of a number of azo dyes prepared from the reaction of beta-naphthol with a number 

of aniline substituents  (para-nitro aniline, meta-nitro aniline, ortho-nitro aniline, ortho - Hydroxy aniline, ortho-

methyl aniline).  
The theoretical program Chem. office was used to calculate some values related to the geometrical dimensions of 

the dyes under study as well as the values of the molecular energies, ionization potential, energy of the higher 

occupied molecular orbital (HOMO), lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) and the charges present on 

the atoms of the dye molecule and studying the extent of their relationships. These values are correlated with the 

equilibrium constant. The extent of their effect was investigated using the method of multi parametric regression 

analysis. This analysis was carried out by employing the statistical program (SPSS). The results of the theoretical 

study indicated that, the steric, inductive and resonance effects as well as the hydrogen bonds play an important 

role in determining the adsorption efficiency and the values of adsorption equilibrium constants (K). These 

effects are indicated by the good values of the correlation coefficient (R=0.970). 

 

 

 
 
 


