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 الممخص

 ــي دةاســة  شــ ل قحــد معقــدات الةوديــوم  DFT/B3LYPطبقــت نيةيــة  ــابا ال ثا ــة 
ول حديــد البنيــة اليةاليــة للمعقــد   ،علــم مة ــءم المعــدني  SiHEt3الجــء ء  ن يجــة ان يــام

قن البنيـة اليةاليـة المسـ قةة للمعقـد الم شـ ل إلـم وجـود إلم  شية ن ائج الحسابات النيةية 
JSi–H قــــيم  وا ــــق اــــجم الن يجــــة مــــا  .Silane-2η ةابطــــة واحــــدة اــــعيية جــــدا  مــــن النــــو 

  
   Silane - 2ηللمعقد ال ي  شية لوجود ةابطة مهملةال جةيبية 

 
 
 -نيةيــــة  ــــابا ال ثا ــــة، النمججــــة الجءيئيــــة مة بــــات عاــــوية مفتاحيااااة  الكممااااات ال

  ايدةوجين -، ال ءاوج سيليسيومSilane - 2ηمعدنية، الةوابط 
 
 
 

 

                                                           
*
 جامعة دمشق    – لية العلوم    –قسم ال يمياء  قس اج مساعد  ي  
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Abstract 
 

The method of Density Functional Theory  was applied to dterminate 

the structure of some Rhodium complexes formed by coordination  

of  SiHEt3 on metallic center.  Results obtained using theoretical 

calculations show the structures geometry in equilibrium state 

contain one weak bond type -2 ηSilane. These complexes were found to 

have experimental  JSi–H values that suggested negligible - 2 ηSilane. 
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  المقدمة
و سمم بحسب طةيقة ان يامها علـم ،  EH4نطلاقا  من الجء ء ا σ  ش ل المعقدات 

 نطلـق  E-Hة الةابطـة ـــــــــــــــــــــــمـا المعـدن بواسط EH4المة ء المعدني   إجا اة بط الجء ء 
E - H - 2η  علـم اـجا النيـام

و ةيقـ  مـن وجـود  Graham   حقـق  9969   ـي عـام   
Silane - 2ηمعقـدات 

   بعــد   ـةة وجيــءة،  م ــن [1]وجلــك بـالطةائق الطيييــة والبنيويـة ،   
Jetz  وGraham مــــــــن الحأـــــــــول علــــــــم قول معقـــــــــد قحــــــــاد  النـــــــــواة-H-SiR3) 

2
ηCp(CO)2Mn( عن طةيق  ياعـل  يميـائي اـوئي لمعقـد Cp(CO)2Mn  مـاHSiR3 

إجةاء قول مــن قــام بــ Schubertو   Saillardو    Rabaa،  ــان 9987 ــي عــام   [2]
 Cp(CO)2Mn(H-SiH3)حسـابات نيةيـة باسـ خدام طةيقـة ايو ـل الموسـعة علـم المعقـد 

 مـن ل ـن ، أـب  اـعيية عنـد ان يامهـا علـم المعـدن Si-Hوقيهةت ن ـائجهم قن الةابطـة 
أيحة( جميا الأعمـال  997 ي دوةية مةجعية )  Schubertجما   [3] دون قن  نيأم 

 وال ي  بـين قن بنـم المعقـدات Si - H σ –دات ــــقعلم المع 9991ال ي قجةيت ح م عام 
 - Si - Hو قـا  للـنمط  ؛دنـــــــــــــــــــــسيلان لحين   بـين قن السـيلان ينـ يم علـم المع σ جميعها

2
η

  
ـــــ  قــــام   ــــل  م[4] بجمــــا  9991 ــــي عــــام   Braddock-Wilkingو   Coreyنــ

خأـــائي  يميـــاء   دةســـتو  ،مـــا معقـــدات ان قاليـــة HSiR3الأعمـــال الم علقـــة ب يـــاعلات 
Silane - 2ηســيليل والمعقــدات  -المعقــدات الم علقــة بــالةوابط معــدن

اب ــداء  مــن طةائــق   
مـــن قبـــل  [3]ن يجـــة العمـــل  ـــم  ـــجلك ال حقـــق   [5]ال أـــنيا وح ـــم ال يســـيةات النيةيـــة 

Lichtenberger  وRai-Chaudhuri [6]   ــــو -Fenskبواســــطة حســــابات نيةيــــة مــــن ن

Hall [7] ،و شـية إلـم  ،حيث وجدا قن الن ائج علم  وا ق ما حسابات  ايو ـل الموسـعة
Si-Hمــن  معــا و نحــو المــداة 

*
σ  و ــ لخي بــنن ان يــام الةابطــةSi-H علــم المعــدن ا 

ة ـــــــــــل  ةونــات يـــيد  إلــم إطال  المعــا و لإـــــن عمليــة المــن  والمنيــيد  إلــم ق ســـد    إ
 (المن يمــة علــم المة ــء المعــدني بالنســبة إلــم طولهــا  ــي الســيلان الحــة Si-Hالةابطــة 

المحـددة بواسـطة انعـةاج الن ةونـات  Si-Hويبلـ  طـول الةابطـة  ،( Ǻ 1.48 سـاو  وسـطيا  
  Ǻ  [8] 1.802القيمة MeCp(CO)2Mn(H-SiFPh2)  علم المعقد

 Si-H يم ــن قن  نيأـــم الةابطــة  يمـــا لـــو  ــان المـــن  المعـــا و  ــي المـــداةات 
*

σ    مهمـــا
 وقنـ  ا ،علــم دةجـة  نشـيطها دليـل Si-Hقن طـول الةابطـة  Schubertعـد  بشـ ل عـام، 

، بـدق 9999    ـي عـام  Ǻ 2.0إجا  ان طول الةابطة ق بة مـن  Siو  Hيوجد  داخل بين 
علـم  MP4ب طبيق طةيقة  Iekiو Sakaki قامحيث  ab-initoعأة الحسابات من نو  
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Si -H - 2ηحيــث وجــدا قن المعقــد   Pt(PH3)2مــا  SiH4 ياعــل 
اــو عبــاةة عــن حالــة   

   [9]ان قالية  ي اجا ال ياعل 
 Siو  علم  قجةيت المحاولة النيةية الأولم ل وأيف معقد مس قة يح 9996 ي عام 

–H  - 2η
بطةيق ـي  ab-initoبواسـطة دةاسـة نيةيـة   Lledosو   Maserasمـن قبـل    

MP2  وMP4  ـــــــــــد ـــــــــــم معق OsCl(CO)(PH3)عل
"
H2SiH3

ووجـــــــــــدا قن الم مـــــــــــا بين    "
isomers  الأ ثة اس قةاةا  اما معقد 

 H2-2η   (H2-2η()OsCl(CO)(PH3)(SiH3   طـول الةبطـة(H-H  0.821 Ǻ =  )
 :ومعقد
(H-SiH3-2η()OsCl(CO)(PH3)(SiH3   وطول الةبطةSi-H   يسـاو  إلـم 

1.737 

Ǻ    .[10] 
ســيليل قاميــة م ءايــدة وواســعة  ــي  -قنــ  قأــب  لمعقــدات معــدن .Lin and alواــ  

Silane  - 2η واءداد ا  شاف العديد من المعقدات11] ،4، [3المعدنية -ال يمياء العاوية
   

يســـ خدم ثابـــت   [11]وحـــددت بني هـــا وطبيعـــة ةوابطهـــا  ، ـــي الســـنوات العشـــةين الأخيـــةة
    سـم  قيمـة ثابـت ال ـءاوج بـين interactions M-Si-Hلدةاسة ال نثية  JSi-Hال ءاوج بين 

ق   ؛ال ـــ ثة بينهمـــا جةة الســـيلي ون والهيـــدةوجين بالحأـــول علـــم ميشـــة جيـــد عـــن طبيعـــة
 JSi-H ــإن قيمــة ثابــت ال ــءاوج  SiH4   مــن قجــل Si-Hميشــة علــم دةجــة  نشــيط الةابطــة 

ثة بــــين ن ــــبــــدون ق   ؛بينمــــا  ــــي المعقــــدات ال قليديــــة .اة ــــء 211 -951محأــــوةة بــــين 
المحأـوةة  JSi-Hاة ـء  بينمـا  أـف عـادة قـيم   20قأـرة مـن  JSi-Hالجة ين،  ـإن قيمـة  

ونشة حديثا  بحث بخأوي مقدةة    Si -H - 2ηاة ء نمط اان يام   951 - 21بين 
 ـي النمطـين  Hو   Siثةات الم بادلـة بـين جة ـي نعلـم ال مييـء بـين ال ـ JSi-Hثابـت ال ـءاوج 

بدةاسـة سلسـلة مـن   Nikonov and al.   [14-13]قـام    [12] اللا قليـد   ال قليـد  و
 ي:لآ يميدو ما سيلانات مخ لية ال ي لها الش ل اإ ليبدنمعقدات مو 
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وقـيم قطـوال الـةوابط   JSi-Hعلاقـة مباشـةة بـين قيمـة  قن ا [15] ما  ـي العمـل  واووجد 
Mo-Si وMo-H

، حيـــث يعطـــي نمـــط σبوأـــف المعقـــدات  IR   مـــا  ســـم  مطيا يـــة  
  ي المعقدات  Si-Hν وا ة نمط ااس طالة وين قل  Si-H  همة عن الةابطةمااا ءاء   ةم 

Si -H- 2η  [16]نحو الطاقات المنخياة بالنسبة إلم المة بطة بش لها الحة  
ــــــــــــــــو ةيق kirstess Perutz ، قـــــــــــــــام2114 ـــــــــــــــي عـــــــــــــــام                 ب حاـــــــــــــــية المة ـــــــــــــــب [17]  ــــــــــ

CpRh  (C2H3CO2
t
Bu) ،ــليو حل ـــ حيــــث  HSiEt3  اــــوئيا  بوجــــود ثلاثــــي قي يــــل الســــيلان ـــــــــــــ

C2H3CO2 قعطــم نــا ج اةاــا ة المعــق
t
Bu) (H)( CpRh(SiEt3)  و.CpRh(H)2(SiEt3)2  

C2H3CO2  بـــين قن للمعقـــد مــن جهـــة قخـــة ،
t
Bu) (H)( CpRh

III
(SiEt3)   م مـــا بين

إلـم وجـود ةابطـة   JSi-H( م قـاةبين بالطاقـة  قشـاةت ن ـائج الدةاسـات ال جةيبيـة )مأاولين
 ي المعقد  بيال وجود علاقة وثيقة بـين   Si -H - 2ηاعيية جدا  ا  قليدية من النو  

 لبنيـة اليةاليـة لمعة ـة طـولوالبنية اليةاليـة، لـجلك قةدنـا مـن اـجا العمـل  حديـد ا  JSi-Hقيم 
وجلـــك بااع مـــاد علـــم الحســـابات  ؛الم شـــ ل Rh(III) ـــي معقـــد وطبيع هـــا  Si-Hالةابطـــة 
 ة عند لياب اةم انيات قو المعطيات ال جةيبية  ينع و طول الةابطةـــــــــــــــــــالنيةي

 Si-H  المحدد نيةيا  بش ل مباشة علم قيمJSi-H قمنا  ي اجا البحث  سة  جةيبيا  يالمق
C2H3CO2  بنمججة المعقد

t
Bu) 1 (H)( CpRh

III
(SiR2R

'
 بهدف  حديد:  (

C2H3CO2  1للمعقـد  Si-Hطبيعـة الةابطـة للمعقـد البنيـة اليةاليـة 
t
Bu) (H)( CpRh 

(SiR2R
'
)

 
Rh(III) 

 Relative Energyالطاقة والطاقة النسبية  -9

 Method of Calculation  طةائق الحساب -2
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طةيقــة نيةيــة  ــابا  اع مــادا  علــم الــواةدة  ــي اــجا البحــث جميعهــا الحســابات قجةيــت
  .NWChem5.1بةنــــامج  المبةمجــــة  ــــي  DFT/B3LYP [18]ال ثا ــــة 

   ــــي [19]
واجا   ل  ةونية  ءداد سةعة واس طاعةن القةن المااي، بدقت الحواسب اةالخمسينيات م

مـــن دخـــول حيـــء ال طبيـــق اليعلـــي  DFT/B3LYP [18]مـــا ســـم  لنيةيـــة  ـــابا ال ثا ـــة 
وخاأــة  ــي حســاب الطاقــة، والبنيــة اليةاليــة،  وخأــائي الــجةات والجءيئــات، والأجســام 

 قـــوم نيةيـــة  ـــابا ال ثا ـــة ب  ابـــة طاقــة جملـــة م عـــددة اةل  ةونـــات بدالـــة  ـــابا الأــلبة   
ا  عـن ال ـابا واجا يجعل اس خدام  ابا ال ثا ة اةل  ةونية مم نا عواـ  ال ثا ة اةل  ةونية

المــوجي مــن قجــل حســاب الطاقــة والقــيم الوســطية للمــيثةات الييءيائيــة  حاليــا ،  عــد طةيقــة 
DFT/B3LYP  ــــاء ــــي مجــــال ال يمي ــــة اســــ خداما  والمســــ خدمة   ــــة الأ ث الطةيقــــة ال مومي

عـن  ؛  اـلا  لأنهـا  سـم  بحسـاب ال ـةابط اةل  ةونـي لجمـل م عـددة اةل  ةونـات ؛النيةية
بشــــ ل جيــــد مــــن قجــــل المســــا ات قأــــيةة ال ــــنثيةات  DFT/B3LYPطةيقــــة  جلــــك  نمــــجج

مـن  9964 ـي عـام  DFTالم بادلة ما بين اةل  ةونات ُ واعت الأسـو الأولـم لنيةيـة 
ــة بواســطة  Kohnو Hohenbergقبــل  اللــجين بةانــا علــم إم انيــة حســاب خأــائي جمل

ب طــوية  Sham و Kohn ــابا ال ثا ــة اةل  ةونــي   يمــا بعــد، ســمحت قبحــاث العــالمين 
،   ـم عـةص أـيالة Shamو  Kohnوجعلهـا قابلـة لل طبيـق   ـي نيةيـة ،  DFTنيةية 

يعــةف ب ــابعي  (Functional)ةيااــية  ع مــد علــم مجموعــة معــادات يــدخل  يهــا  ــابعي 
 BLYPال ـةابط  –ال ةابط الج  ينمجج ال ةابط اةل  ةوني  يُ  ب  ـابعي ال بـادل  -ال بادل 

  ي اجا العمل وال ي  عد الأ ثة شيوعا  علم الش ل الآ ي:المس خدمة 
 

 
 

، بينما Lee, Yang, Paarعن جءء ال ةابط المعة ف من قبل الباحثين  يعبة 
  ي م  حديد المعاملات Beckeعن جءء ال بادل المعة ف من قبل  يعبة 

بحيث نحأل علم ق ال  قاةب مم ن ما المعطيات ال جةيبية لجلك اع مدت  
   :القيم
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النيةية   قُجةيت الحساباتلنمججة المعقد،  و ChemCraft [20]    1.6اُس خدم بةنامج
لحسـاب الطاقــة ، و  حديــد البنيـة اليةاليــة وطبيعــة NWChem   [19] بةنــامج باسـ خدام
، ووأــف  [19]واســ خدمت الطاقــة ال امنــة ال اجبــة للةوديــوم  ــي المعقــد   Si-Hالةابطــة 

  [ 21] [DZ]الهيدةوجين و ال ةبون والأ سجين بالقاعدة من نو  
 Results and Discussion الن ائج والمناقشة -9

C2H3CO2 1 دةاسة المعقد     9-9
t
Bu) (H)( CpRh(SiEt3) Rh(III)  

 :  Structure Determination حديد البنية اليةالية 9-9-9

ــــــــــــ ج مــــــــــــن  ياعــــــــــــل  ــــــــــــي يم ــــــــــــن قن  ن ــــــــــــا الم ما بــــــــــــات ال  ــــــــــــا بنمججــــــــــــة جمي قمن
CpRh(C2H3CO2

t
Bu) مـا  HSiEt3  حأـلنا  قـط علـم م مـا بين مسـ قةين علـم سـط  

  وا ق اجم الحسابات النيةيـة مـا المعطيـات   b 1و a 1سنةمء لهما ،   Kالطاقة ال امنة
 ة لهما ( البنية اليةالي9نوا    ي الش ل ) [17] ال جةيبية  ي العمل 

 
1 a  
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1 b 

C2H3CO2)(H)  1المعقد  لمتماكبي(  البنية الفراغية 1الشكل)
t
Bu) CpRh(SiEt3)  

 .DFT/B3LYPحسب 
 Geometry Optimizationالهندسة اليالم  9-9-2

  DFT/B3LYPبحسب طريقة 1 ( النتائج النظرية للأبعاد الأساسية الفضمى لمتماكبي المعقد 1في الجدول ) ندرج
 a 1 b 1 الأبعاد

 C1 C1 

Rh – Sia 2.399 2.398 

Rh-H1 1.557 1.558 

Rh-C1 2.143 2.167 

Rh-C2 2.195 2.175 

C1-C2 1.421 1.422 

C2-C3 1.497 1.505 

C3-O1 1.224 1.220 

C3-O2 1.358 1.365 

O2-C4 1.483 1.477 

C4-C5 1.537 1.537 

C4-C6 1.535 1.538 

C4-C7 1.537 1.538 

Si-H1 2.167 2.210 

Si-C8 1.912 1.916 

C8-C9 1.545 1.539 

Si-C10 1.915 1.914 

C10-C11 1.541 1.545 

Si-C12 1.913 1.915 
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C12-C13 1.539 1.541 

Rh-C14 2.321 2.238 

Rh-C15 2.251 2.307 

Rh-C16 2.331 2.370 

Rh-C17 2.363 2.386 

Rh-C18 2.368 2.335 

Rh-H1-Sib 78.3 76.9 

Si-Rh-H1 62.2 63.8 

Si-Rh-C1 104.9 83.8 

Si-Rh-C2 85.9 102.2 

C1-Rh-C2 38.2 38.2 

H1-Rh-C1 79.9 103.2 

H1-Rh-C2 99.7 81.7 

C1-C2-C3 120.5 119.1 

C2-C3-O1 125.4 122.2 

O1-C3-O2 124.7 116.9 

C3-O2-C4 122.2 130.8 

C14-Rh-H1-Si 77.8 -99.3 

C1-C2-Rh-H1 -59.7 -123.8 

H1-Rh-C2-C3 120.2 121.6 

C1-Rh-H1-Si 104.9 76.2 

C14-Rh-C1-H1 157.2 166.6 

a بالأنرس ةوم الأبعاد (Å                   )b                      :بالدةجات الءوايا  (˚) 
لم ما بي المعقد  وا ق خلال ن ائج الحسابات النيةية قن الهندسة اليالم نلاحي من 

C2H3CO2  لمجموعةبالنسبة   Si-H1يخ لف الم ما بان بموقا الةابطة C1. ال ناية
t
B ،

( (C14-Rh-H1)الءاوية الم ش لة بين المس و   C14-Rh-H1-Si بل  الءاوية المس وية 
علم ال ة يب  نلاحي قن المس و   99.3-˚و 77.8˚((  ي الم ما بين (Rh-H1-Si و

Rh-H1-Si    م عامد  قةيبا  ما المس وC14-Rh-H1 ول ن نلاحي  ، ي الم ما بين
-Rhاخ لا ا   ي إشاةة الءاوية المس وية  يعود اخ لاف اةشاةة إلم اخ لاف موقا الةابطة 

H4  بالنسبة للةابطةRh-Si،  لمجموعة بالنسبة و جلك C2H3CO2
t
Bu ،  ما او موا 

 Åzو   Si-H1   Å 2.167الةابطة طوليبل     DFT/B3LYP(  بحسب 9 ي الش ل )

 Åيبل    Rh-Siطول الةابطة  قشاةت الن ائج النيةية إلم قن  علم ال ة يب 2.210

ما المعطيات ال جةيبية  جيد جدا    واو علم  وا ق ،  ما بين ي الم  Å 2.398و   2.399
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 (Å 2.340 - 2.357 ي بعص معقدات الةوديوم وال ي  قا  ي المجال ) Rh-Siلأطوال الةوابط 
عليها ن يجة انعةاج الأشعة السينية علم  وال ي حُأل (، 2 ما او موا   ي الش ل )

 ي  Rh-H1(  قن طول الةابطة  9   ما نلاحي من الجدول )[22]مسحوق لبلوةا ها 
 ي حين  شية المعطيات ال جةيبية إلم قن  Å 1.558و Å 1.557المدةوسين  الم ما بين

  [22] (Å (3)1.56–(3)1.42)طول اجم الةابطة ي ةاوح بين 

 
 .نتائج الأشعة السينية عمى بعض معقدات الروديوم(  2الشكل )

C2H3CO2  1 ــــي المعقــــد Si-Hطبيعــــة الةابطــــة  حديــــد   9-2
t
Bu) (H)( CpRh(SiR2R

'
)

 

Rh(III): 
 ــي الم مـــا بين للمعقــد المــدةوو ليـــة  Si-H1( قن طـــول الةابطــة 9الجــدول ) ييهــة
 Td)  )SiH4مـن قجـل جـء ءما الحسـابات النيةيـة ال ـي قجةينااـا لطـول الةابطـة م وا ق 

ن بعد ان يام الجـء ء علـم إق   ؛(9الش ل ) Å 1.4899 ي الحالة المعءولة والج  يبل  
المة ــء المعــدني حــدث اــعف  ــي إحــد  ةوابطــ   ) سيُســ خدم اــجا البعــد احقــا  لمعة ــة 

 النسبة المئوية اس طالة الةابطة  ي المعقد(  

 
 DFT/B3LYPبحسب   Td) ) SiH4(  البنية الفراغية لمجزيء3الشكل )
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بشــ ل وااــ  عــن طولهــا  ــي الجــء ء   ــي الم مــا بين Si-H1يخ لــف طــول الةابطــة 
قأبحت  Si-H1قن الةابطة  مواجا يدل عل%  48 - 45قطول بنحو  هي،  SiH4الحة 
وش لت ةابطة ا  قليدية اـعيية جـدا  مـن  ،ن يجة ان يامها علم المة ء المعدني ؛اعيية
Si -H - 2ηالشــ ل 

إلــم  Si-Hللةابطــة   σل  ةونــات مــن مــداة مــن  اةعمليــة ن يجــة ل؛  
إلم  Rhلمعدن  dل  ةونات من المداة والمن  المعا و لإ، Rh لمعدن  pالياةغ   المداة
*المداة 

σ   للةابطةSi-H  ،( واجا ي وا ق ما 4 ما مبين  ي الش ل  )[15]  

Rh Rh

HSi SiH

 

 المن   المن  المعا و                                                    
 

 .Si-Hوالرابطة Rh لكترونات بين معدن   عممية المنح والمنح المعاكس لل (4الشكل)

 

 ااســ طالة    وا ــق ن ــائج مــا مقــداة   ناســب Si-Hقن دةجــة  نشــيط الةابطــة  المعلــوممــن  
الــج  قشــاة إلــم عــدم    Schubertالحســابات النيةيــة المعةواــة  ــي اــجا العمــل  مــا ن ــائج 

السـبب الآخـة الـج     Å 2.0 [5] إجا  ـان البعـد بينهمـا ق بـة مـن  Hو  Siبـين  لوجـود  ـداخ
علـم المة ـء المعـدني اـو ان قـال المعـدن   Si -H - 2ηيشـية إلـم وجـود ةابطـة اـعيية جـدا   

  JSi-Hمـا ن يجـة   Si-H  وا ـق الن ـائج النيةيـة للبعـد    III [17]  إلـم   IIمـن دةجـة الأ سـدة 
   Si -H - 2η [13]ل حديد  نمط اان يام   ال ي اس خدمت قياا   [18]
 الطاقة والطاقة النسبية:   9-3

  a 1وقن الم ما ـب ،قن الم مـا بين م قاةبـان جـدا  بالطاقـة بينت ن ائج الحسابات النيةيـة
( 2 ي الجدول ) ندةج  kJ/mol   (10.668 kcal/mol) 44.634ق ثة اس قةاةا  طاقيا  بنحو
 )اليةق بين طاقة الم ما بين(: الطاقة النسبية بينهماو  قيم  الطاقة  للم ما بين
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C2H3CO2)(H)  1 (  طاقة متماكبي المعقد2الجدول )
t
Bu) CpRh(SiEt3)   

  طاقة النسبية بينهماوال
 1 a 1 b 

 طاقة الم ما ب
(atomic unit) E 

-268.2092880 

 

-268.1918451 

 

E∆ 
 

a.u.  0.000 0.017 

kJ/mol 0.000 44.634 

إن ســبب اليــةق الاــئيل  ــي الطاقــة يعــود إلــم ااخــ لاف البســيط  ــي البنيــة اليةاليــة 
ســــواء  ــــان بــــنطوال الــــةوابط قو بالءوايــــا قو بالءوايــــا الســــطحية بــــين المســــ ويات و ـــــجلك 

   ( 9 ما او موا   ي الش ل ) Si-H  بال واا النسبي للةابطة 

 خلاأة – 4
CpRh(SiEt3)(H)(C2H3CO2  1بحث  ي اجا العمل عن البنية اليةالية للمعقد

t
Bu)  

واي الطةيقة الأ ثة اس خداما  لدةاسة اجا النو  من  DFT/B3LYPطةيقةباس خدام 
ول ن يخ ليان  ،المعقدات  وجدنا قن للمعقد المدةوو م ما بين م قاةبين جدا  بالطاقة

C2H3CO2بالنسبة للمجموعة   Si-Hبموقا للةابطة 
t
Bu   ة علم ــــج النيةيــــدل الن ائـــــــ

   [17]للمعقد  JSi-Hواو ما ي وا ق ما قيم  Si -H - 2ηوجود ةابطة اعيية جدا  من النو  
لأن  ؛ل حديد البنية اليةالية وطبيعة الةوابط  ي المعقدات DFT/B3LYPيم ن اع ماد 

الن ائج ال جةيبية ال ي يم ن قن نحأل عليها من انعةاج الأشعة قةيبة جدا  من ن ائجها 
وب  اليف منخياة نسبيا  مقاةنة بالطةائق ال قليدية  ،السينية علم مسحوق لبلوةة المعقد

 ال ي  س هلك الوقت والمال 
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