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Introductionمقدمة 

تعد الأصباغ من أهم و أكبر المجاميع العضوية المستخدمة في 

لتي تشكل الصناعات الكيمياوية وتعد أيضاً من الملوثات للأنظمة المائية ا

طبيعة لذلك وجب في البايلوجياً تهديداً للبيئة نظراً لسميتها وعدم تحللها 

ة هي ومن أهم الطرق المستخدمة للمعالج. معالجتها للحد من تلوث المياه 

تراكيز وهي طريقة فعالة للفصل والتنقية حتى عند الالأمتزازتقنية 

مازة في فعاليتها كسطوحاثبتتوهناك الكثير من المواد التي . الواطئة 

ذو الكفاءة ( Activated Carbon)ِالفحم المنشط اهمهاهذا المجال من 

لىاوكذلك بعض الأطيان المسامية والتي أتجه للأمتزازالعالية جداً 

ك قلة تكلفتها استخدامها مؤخراً وذلك لتوفرها بشكل طبيعي في البيئة وكذل

(Kaolin)الكاؤولينفي الامتزاز ومن أهمها طين وكفائتها



الصبغات المحضرة قيد الدراسة وبعض خواصها الفيزيائية

الصبغةرمز الصيغة التركيبية  اللون درجة الانصهار max

P-COOH RD برتقالي

مصفر

168-170 392

m-NO2 RD أحمر 178-176 386

P-Br RD أحمر 150-152 387

p-NH2 RD محمربني 179-177 388



اسة بالفحم قيد الدرالاربعةيبين الجدول التالي تأثر الصبغات : الامتزاز بواسطة الفحم المنشط •

المنشط

الصبغة ppmالأمتزازالتركيز قبل ppmالأمتزازبعد التركيز %الأمتزازكفاءة

p-COOH 77.4 3.92 94%

m-NO2 77.7 2.72 96%

p-Br 87.9 6.92 92%

p-NH2 68.7 7.62 89%

امتزازكسطح ماز على الكاؤولينيبين الجدول الاتي تأثير طين : الكاؤولينالامتزاز بواسطة طين •

:الصبغات 

الصبغة ppmالأمتزازقبل التركيز ppmالأمتزازبعد التركيز %الأمتزازكفاءة 

p-COOH 77.4 38.77 50%

m-NO2 77.7 18.90 76%

p-Br 87.9 27.43 69%

p-NH2 68.7 18.51 73%



لقوى معرفة أتجاه التفاعل وطبيعة االثرموداينميكيةيمكن من خلال حساب الدوال 

, ΔG oوتم أنجاز هذه الدراسة وحساب الدوال , الأتزانوموقع وأتجاهالمسيطرة عليه 

ΔH o,∆So الأتزانللصبغات قيد الدراسة من خلال حساب ثابتKeq والذي يمثل

درجات عند خمسالأتزانوتركيز المتبقي عند الممتزالنسبة بين تركيز الصبغة 

T/1مقابل مقلوب درجة الحرارة ln Keqومن رسم . مطلقة( 313-293)حرارية 

Vant)هوفمعادلة فانت الىاستنادا  Hoff  ) , من الثرموداينميكيةوتم حساب الدوال

:المعادلات الآتية

ΔH= -R×Slope ………(1) 

ΔGº = –RT lnKeq .......(2)

ΔHº - TΔSº ……..(3)      =ΔGº



ا

بغات الجدول التالي يبين قيم الدوال المحسوبة من خلال حساب ثابت الاتزان للص:لفحم المنشط

(.الفحم النشط)مادة مازة بأستخدام





لصبغات قيد وثوابت الاتزان لالثرموداينميكيةيبين الجدول التالي حساب قيم الدول : الكاؤولينطين 

:كمادة مازة الكاؤولينطين بأستخدامالدراسة 





تقل بزيادة درجة الحرارة عند تركيز ثابتKeqالأتزانتبين النتائج المذكورة أن قيمة ثابت 

الممتزز نقصان التركيالىودرجة الحراة يعود الأتزانوهذا التناسب العكسي بين ثابت 

يادة  درجة درجة الحرارة حيث أن زبأرتفاعللصبغات وزيادة التركيز المتبقي في المحلول 

الصبغة أرتباطضعف الىزيادة ذوبانية الصبغات في المذيب مما يؤدي الىالحرارة تؤدي 

ريبة من القالأرتباطحيث تشير قيم معامل , الأمتزازنقصان الىوهذا يؤدي المازبالسطح 

Vant)هوفأن الأنظمة المدروسة تخضع لمعادلة فانت الىالواحد للخطوط المستقيمة 

Hoff ) , الأنثالبيومن قيمΔH° دل السالبة تالأشارةيمكن الحصول على دلالتين حيث أن

يدل على  KJ.mole-1 40الأقل من °ΔHعلى أن نظام التفاعل هو باعث للحرارة ومن قيم 

الأنتروبيفي تشير قيم التغير. الحاصلة للنظام هي ذات طبيعة فيزيائية الأمتزازأن عملية 

ΔS° من النظام نفسه أن قيمة أنتظاماأكثر الأتزانعند الأمتزازأن نواتج عمليةΔS° تتغير

ي بشكل طفيف جدا ضمن مدى الدرجات الحرارية وهذا دليل آخر على أن القوى الرابطة ف

فأن أشارتها °ΔGأما بالنسبة  لقيم التغير في طاقة جبس الحرة , النظام هي قوى فيزيائية 

.الأمتزازحصول بأتجاهالسالبة تدل على أن النظام تلقائي وميل 



:استخدمت طريقتين من طرق ميكانيك الكم في هذا البحث

Austin method            AM1طريقة -1

Hartreeطريقة -2 – Fock HF

ة للجزيئة تم حساب التداخلات الجزيئية والتي تمثل الطاقة الكلي

لمكونة وحسبت قيم الشحنات الجزيئية على ذرات الهيدروجين ا
الصبغةأرتباطوالتي يعتقد أن عملية N=Nالآزولآصرة 

لة بقيم تحدث من خلالها وكذلك جهود التأين المتمثالمازبالسطح 
(LOMO )و(HOMO.)



جموع في الخطوة الأولى تم حساب الطاقة الكلية للجزيئة من م

ة الأواصر في التشوهات التركيبية التي تحصل فيها نتيجة قابلي

الىأضافة الألتواءوكذلك والأنحناءالجزيئات على المط 

لجزيئة حساب التداخلات التي تحدث نتيجة التوزيع الفراغي ل

خلال والتي تتداخل مع بعضها منالمتآصرةبين الذرات غير 
–اذب الفراغية وقوى التجالأعاقةوكذلك قوى فاندرفالزقوى 

.الالكتروستاتيكيالتنافر 

يها  لكل الجدول التالي أدرجت فيه قيم الطاقة الكلية المحصل عل

:صبغة 



الصبغة stretch bend Stretch
-bend

Torsion Non-
1,4

VDW

1,4 
VDW

Dipole/
dipole

Total 
Energy

P-
COOH 

RD

1.2007 7.6851 0.0211 -9.4999 -1.1231 14.78
44

5.0993 18.1676

m-NO2 
RD

0.9287 6.3415 0.0546 -11.1576 0.1905 15.81
62

-0.6392 11.8238

P-Br RD 0.7612 5.6665 0.0590 -11.1600 -1.0424 13.92
72

0.2442 8.4557

P-NH2 
RD

0.7399 5.5736 0.0398 -13.2800 -1.1365 12.78
75

0.1588 4.8832





الصبغة AM1 HF

P-COOH RD N(7) -0.0951 N(7)   -0.4078

N(8) -0.0275 N(8)   -0.3602

m-NO2 RD N(7) -0.0689 N(7)   -0.3933

N(8)   -0.1198 N(8)   -0.3331

P-Br RD N(7) -0.0934 N(7)   -0.4062

N(8)   -0.0249 N(8)   -0.3630

P-NO2 RD N(7)   -0.0810 N(7)   -0.4056

N(8)   -0.0493 N(8)   -0.3817

مع سطح المادة المازة ( في الصبغة)الجزيئة أرتباطموقع لأيجادأن الهدف الرئيسي من هذه الدراسة هو السعي 
الأرتباطوتحديد العوامل التي تتحكم بطبيعة قوى 



تعطي دلالة على HOMOو LOMOالأوربتالينأن الفجوة الفراغية بين 

ت المدروسة الصبغاأستقراريةنمط العلاقة بين ولأيجادالجزيئة أستقرارية

 HOMOوLOMOالأوربتالينفقد حسبت قيم طاقة أمتزازهاوسعة 

HFو  AM1والفرق بينهما والبيانات المحصل عليها من النظريتان 

:المعتمدة في هذه الدراسة أدرجت في الجدول التالي



الصبغة AM1 HF

LOMO HOMO LOMO-
HOMO

LOMO HOMO LOMO-
HOMO

P-COOH 
RD

-3.060 -5.289 2.229 -2.247 -5.260 3.013

m-NO2 
RD

-3.060 -4.455 1.395 -4.497 -6.084 1.587

P-Br RD -3.110 -3.876 0.766 -3.416 -3.753 0.337

P-NH2 RD -3.035 -3.480 0.445 -3.302 -3.594 0.292

الجزيئة وهذا لهأستقراريةكلما زادت الأوربتالينوقد بينت الدراسة أنه كلما زادت الفجوة الطاقية بين 
حساب الكثير من HOMOو  LOMOالصبغة ويمكن من خلال قيم أمتزازعلاقة بسعة 

ᵑوكذلك قيم صلادة الجزيئة , الكيميائي الالكترونيبالجهد مايسمىوهو  Mمنها الاخرىالمتغيرات 




