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 ملخص
 لكѧѧѧل مѧѧѧن زیئѧѧѧات الترآيبѧѧѧة الالكترونيѧѧѧة وذبذبѧѧѧة الجلقѧѧѧد تمѧѧѧت دراسѧѧѧة الشѧѧѧكل و

  :المرآبات التالية

Cr(CO)6و  Cr(CO)5pip     بةѧرق المحوسѧتخدام الطѧباس )Hartree-Fock    

(Density Functional Theory واستخدام  Basis sets مختلفة وذلك عن 

 .Gaussian 98  برنامجطریق

 نتѧائج جيѧدة بالنسѧبة للترآيبѧة      Density Functional Theoryلقѧد أعطѧت   

و باسѧѧتخدام نفѧѧس .  مقارنѧѧة مѧѧع القѧѧيم المخبریѧѧة الالكترونيѧѧة والذبѧѧذبات الجزیئيѧѧة 

 :حيث ان trans-(CB)(L)Cr(CO)4  الطریقة تمت دراسة المرآبات 

 CO, PCL3, PF3, PH3 L = 

 علѧى صѧفات هѧذه    Ligands  ال الهدف من هذه الدراسة هѧو معرفѧة تѧاثير هѧذه           

 transو فѧي هѧذه الدراسѧة تبѧين ان تѧاثير       . Cr(CO)6مѧع   المرآبѧات مقارنѧة   

CO على الرابطة Cr-Cl وѧدرة         آان هѧن قѧاتج عѧذا نѧر وهѧالأآبCO   وینѧلتك 

π-back bonding. 

  في الشكل ذات الثمانية اوجѧه       Ligandsأظهرت هذه الدراسة ان تاثير هذه أل        

 شѧكل ال مشابه لѧنفس التѧاثير فѧي المرآبѧات التѧي تاخѧذ        ( Octahedral)المنتظم

  القѧѧيمان آمѧѧا واظهѧѧرت هѧѧذه الدراسѧѧة  .(Square planar)الربѧѧاعي المسѧѧطح 

للقѧيم المخبریѧة لذبѧذبات      المرآبѧات مشѧابه       فѧي هѧذه    ات الجزیئات ذبذبل وسبةالمح

 .نفس الجزیئات

 

 

 

 

 

  


