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( اُز٢ هلٓزٜب ؽبُجخ أُبعَز٤و ) ٗجأ ثوٛبٕ ػ٢ِ( هل رٔذ اُؼؼ٣ٞخ ًٔزؾََبد ُِقلا٣ب اُش٤َٔخ

ٝرؼج٤و٣خ ٝثنُي أطجؾذ ٓواعؼزٜب ٖٓ اُ٘بؽ٤خ اُِـ٣ٞخ ٝطؾؼ ٓب ٝهك ك٤ٜب ٖٓ أفطبء ُـ٣ٞخ 

 .اُوٍبُخ ٓإِٛخ ُِٔ٘بهشخ ثوله رؼِن الأٓو ثَلآخ الأٍِٞة ٝطؾخ اُزؼج٤و
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 الإىذاء

أىذُ ىزا الجيذ المرٌاضع إلى ٍِ تعث سحمح ىيعالمين سْذ المحثين ٍعيَنا ًقذًذنا سْذّا محَذ اىزُ ّضه عيْو 

ِ أٍرواىقشآُ فأضاءخ اىذّْا ذعاىَْو جضاه الله عنا خير ٍا جضٍ ّثْا ع  

ثٌ الى ٍِ ذعجض اىنيَاخ عِ ًصفيا ًإّفائيا حقيا ًاىذذِ الحثْثح اىتي أغذقد عيِ تعطاّاىا حرَ أًصيرني 

 الى ٍاًصيد إىْو ألاُ

 ًإلى ٍِ ٍيذ دستِ ًماُ سنذا ًدعَا لي ًاىذُ الحنٌُ

 ًالى ٍِ أشذّ تو أصسُ أخِ اىعضّض

 اسأه الله ذعالى أُ يحفظيٌ لي
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 اىشنش ًاىرقذّش

في ىزا المقاً أذقذً تالحَذ ًاىثناء أًلا الى الله اىعيِ اىقذّش اىزُ أٍذِّ تعٌّو ًّصشه طٌاه ٍسيرذِ في طية 

 اىعيٌ فعيَني ٍالم أمِ اعيٌ فيو الحَذ حمذا طْثا مثيرا ٍثاسما تذًاً ًجيو اىنشٌّ

 حبي ىيعيٌ ًحشصِ عيَ اىرعيٌثٌ أذقذً تاىشنش الى ًاىذُ الحثْثين فيَا اىسثة في 

 ًأذقذً تاىشنش الجضّو الى أسرارُ اىفاضو اىذمرٌس عاٍش فاضو داًد اسأه الله أُ يحفظو

ًشنشُ الجضّو الى أسرارُ اىفاضو اىذمرٌس صلاح اىذِّ جاسٌ اىزُ لم ّثخو عيِ تنصحو ًذٌجْياذو 

 ًصحرو ًعيَو اىتي غيرخ مجشٍ اىشساىح نحٌ الأفضو أساه الله أُ ّثاسك في عَشه

ًأذقذً أّضا تاىشنش ًالاٍرناُ الى ميْح اىعيًٌ ًسئاسح قسٌ اىنَْْاء ًالى جمْع أساذزذِ في 

 قسٌ اىنَْْاء ىرعاًنهٌ ٍعِ

ًأذقذً تاىشنش الجضّو ًالمٌصٌه الى اىذمرٌسج مفاء اىتي أسشذذني ًًجيرني نحٌ اىصٌاب ًلم ذثخو 

 عيِ تزىل فجضاىا الله خير الجضاء

 اىذمرٌس عثذ اىنشٌّ اىساٍشائِ لما قذٍو لي ٍِ ٍساعذج ًفقو اللهًشنشُ الى 

 ًأخيرا أذقذً تاىشنش الى مو ٍِ ًقف جاّبي ًشجعني ًدعا لي تظيش اىغْة.
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 انخلاطخ

اُجؾش ٝاُزوظ٢ ػٖ اُظجـبد اُطج٤ؼ٤خ اُز٢ ٣ٌٖٔ اٍزقلآٜب ك٢ اُقلا٣ب  عوٟ ٛنٙ اُوٍبُخك٢ 

ٝٓؾبُٝخ رؾل٣ل ًلبءرٜب ك٢ ٛنا أُغبٍ ٝهل رْ مُي ٖٓ فلاٍ اُش٤َٔخ ثظلزٜب ٓٞاك ٓزؾََخ ُِؼٞء 

ثبٍزقلاّ  DFT   ٝHF ٝرؾل٣لا ؽوم  Molecular modelingاٍزقلاّ اُجوآغ٤بد أُؼوٝكخ 

ئػبكخ ا٠ُ ٓؼبَٓ روو٣ت 21G, 6-31G, 6-311G-3 ٓغٔٞػخ ٖٓ اُوٞاػل اَُبٗلح ٓضَ 

B3LYP 14 ْ ئعواء اُؾَبثبد ػ٠ِ ٝكن ثوٗبٓظٝهل ر ChemBio3D ultra program 

 .P.Cٝثبٍزقلاّ اُؾبٍجخ اُشقظ٤خ 

ٗٞع ثطوم ؽَبث٤خ ٓقزِلخ ُٔغٔٞػخ ٖٓ  25رْ كهاٍخ ػلك ٖٓ اُظجـبد اُطج٤ؼ٤خ ٝاُز٢ ثِـذ 

اُؼٞآَ أُٜٔخ اُز٢ رلفَ ك٢ رو٤٤ْ ًلبءح ٛنٙ اُظجـبد ك٢ اٍزقلآبد اُطبهخ اُش٤َٔخ ٖٝٓ ٛنٙ 

 اُؼٞآَ:

 .ؽبهخ اُلغٞح. 1

 ٓزظبص.ف الاهْٔ أؽ٤ب.2

 .Electrophilicity Global.ه٤ْ 3

 .TiO2كُٞز٤خ اُلائوح أُلزٞؽخ ُـ4.

 .PCBM.كُٞز٤خ اُلائوح أُلزٞؽخ ُـ5

٘ٞع ٝثبُ٘ظو ئ٠ُ ػلّ ٝعٞك ؽو٣وخ ؽَبث٤خ ٓؾلكح ٣ٌٖٔ اػزجبهٛب الأكم ك٢ ٓؼبُغخ ٛنا اُؼلك أُز

ب كول رْ اػزٔبك أٍِٞة أُؼبُغبد ُؼلّ ٝعٞك رطبثن ربّ ك٢ ٗزبئغٜٖٝٓ اُظجـبد اُقَٔخ ٝاُؼشو٣ٖ 

ئم  الإؽظبئ٤خ ك٢ افز٤به اُظجـبد الاػ٠ِ ًلبءحً ث٘بءاً ػ٠ِ ٓب رولّ ٖٓ ػٞآَ رو٤٤ْ ًلبءح الأكاء

ثظلزٜب ؽيٓخ رٞط٤َ  ٢ٛTiO2 الاػ٠ِ ًلبءح ػ٘ل اٍزقلاّ  Delphinidinظٜو إٔ طجـخ 

Conduction band  ك٢ ؽ٤ٖ ًبٗذ طجـز٢Luteolinidin+glucose,  

ٝApigeninidin+glucose  ّٝالأػ٠ِ ًلبءحً ػ٘ل اٍزقلا ً ًؾيٓخ  PCBMٛٔب الأٝكو ؽظب

 رٞط٤َ.

ثؼغ اُزغبهة اُؼ٤ِٔخ ُـوع أُٞاىٗخ ث٤ٖ ًلبءح طجـز٤ٖ, الأ٠ُٝ رٔضَ اُظجـخ  أ٣ؼب ئعواءرْ 

أُٞعٞكح ك٢ أُِلٞف الأؽٔو اُؾب٣ٝخ ػ٠ِ الاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ ٢ٛٝ أُظله اُوئ٤ٌ ُظجـخ 

Delphinidin  اُز٢ رْ ػلّٛب اُظجـخ الأًلبء ٖٓ ٗبؽ٤خ اُزؾٌَ اُؼٞئ٢ ٖٓ ث٤ٖ ًَ اُظجـبد

اُقٌٔ ٝاُؼشو٣ٖ اُز٢ رٔذ كهاٍزٜب ٝاُضب٤ٗخ طجـخ اٌُِٞهٝك٤َ أُٞعٞكح ك٢ ٍؼق اُ٘ق٤َ, ٝك٢ 

اُ٘زبئظ أَُزؾظِخ C ٝؽجوخ اٌُبصٞك َٓؾٞم اٌُوثٕٞ  TiO2ؽجوخ الاٗٞكًلا اُق٤ِز٤ٖ رْ اٍزقلاّ 

وثز٤ٖ أصجزذ ئٕ ٍؼق اُ٘ق٤َ ٣ٔزِي ٓبكح طجـ٤خ أػ٠ِ ًلبءح ٖٓ ؽ٤ش رؾََٜب ٖٓ ٛبر٤ٖ اُزغ

ٝإٔ ٛنٙ  ُِؼٞء ٓٔب ٣لزؼ أكبم عل٣ل ُلهاٍخ ٛنٙ اُظبٛوح ثشٌَ اًجو ك٢ ٓغبٍ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ 



 

 
II 

ماد أثؼبك ئٍزوار٤غ٤خ ػ٠ِ أَُزٟٞ اُٞؽ٢٘ ػ٠ِ هله ٓب ٣زظق ثٚ اُؼوام ٖٓ  اُ٘ز٤غخ ٍزٌٕٞ

 ُْ ك٢ ئٗزبط اُ٘ق٤َ.ًٞٗٚ الأٍٝ ك٢ اُؼب
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 انفظم الأول

 انًمذيخ

 Introduction انًمذيخ                1-1

رؼُلّ اُطبهخ ػوٝه٣خ ُغ٤ٔغ ٓظبٛو اُؾ٤بح الإَٗب٤ٗخ, كٔ٘ن ثلا٣خ اُووٕ أُبػ٢ اهرلغ ٓطِت اُطبهخ 

  [1].ثَوػخ ٝمُي ٣ؼٞك ئ٠ُ ريا٣ل أػلاك اٌَُبٕ ك٢ اُؼبُْ ٓٔب أكٟ ئ٠ُ ٗؼٞة اُٞهٞك أَُزقوط 

ّٕ اٍزؼٔبٍ اُٞهٞك أَُزقوط ُٚ اُؼل٣ل ٖٓ ا٥صبه اَُِج٤خ أ٣ؼب ػ ٠ِ اُج٤ئخ ٝاُزو٤ًي أُزيا٣ل ئ

ُـبىاد الاؽزجبً اُؾواه١ ثَجت اؽزوام اُٞهٞك أَُزقوط ُٚ أصو ْٜٓ ك٢ اُزـ٤واد اُز٢ رطوأ 

ٖٓ أُزٞهغ إٔ الاٍزٜلاى اُؼب٢ُٔ ُِطبهخ ٍٞف ٣يكاك ك٢ أَُزوجَ اُوو٣ت ُنُي  ,ػ٠ِ أُ٘بؿ

 ً ً  أطجؾذ ٓظبكه اُطبهخ أُزغلكح  اُ٘ظ٤لخ ث٤ئ٤ب ً  ٓطِجب ً  ػب٤ُٔب ٣ٝؼٞك مُي ئ٠ُ اُؼٞآَ  ٜٓٔب

 . [2]الاهزظبك٣خ ٝأُقبٝف اُج٤ئ٤خ ٝٝكورٜب ك٢ اُطج٤ؼخ

, اُٜبكئخ, ا٥ٓ٘خ ,اُ٘ظ٤لخخ, أَُزلآ ,ئٕ اُطبهخ أُزغلكح ُٜب ٤َٔٓبد ػل٣لح ًـ: )اُطبهخ اُجل٣ِخ

بٓب ( ًِٜٝب )٤َٔٓبد رؼٌٌ طلبرٜب( ٝٓظبكهٛب لا ر٘ؼت ٝلا ر٘لن ػ٠ِ اُؼٌٌ رٔاُظل٣وخ ُِج٤ئخ

 :ٖٓ ٓظبكه اُطبهخ اُزو٤ِل٣خ )اُجزوٍٝ, اُلؾْ ٝاُـبى اُطج٤ؼ٢( ٖٝٓ ث٤ٖ ٓظبكه اُطبهخ أُزغلكح

ؽبهخ أُل  ,اُطبهخ اُغٞك٤خ ُؾواهح ثبؽٖ الأهع ,ؽبهخ اٌُزِخ اُؾ٣ٞ٤خ ,اُشٌٔ ,أُبء,)اُو٣بػ 

 .[3](ٝاُغيه

 Solar energy  انطبلخ انشًسٍخ                                              1-2

ً  اُطبهخ اُش٤َٔخ ٓظلهاً ئٕ  ً  ٜٓٔب اُطبهخ أُيٝكح ٖٓ اُشٌٔ ك٢  ئم ئٕ ُِطبهخ أُزغلكح َٓزوج٤ِب

ٍبػخ ٝاؽلح اًجو ٖٓ اٍزٜلاى اُطبهخ ػب٤ُٔب ك٢ ٍ٘خ ًبِٓخ ػ٠ِ أ١ ؽبٍ ,ئٓزظبص اُطبهخ 

أُ٘قلؼخ ٓب ىاُذ رؾل١ اُش٤َٔخ ٝرؾ٣ِٜٞب ئ٠ُ اُطبهخ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ أٝ اٌُٜوثبئ٤خ ثشٌَ ًلٞء ثبٌُِلخ 

 ً  .[4]ًج٤وا

اُطبهخ اُش٤َٔخ .ئٕ  ٓزظبصئؽلٟ الأكٝاد أَُزؼِٔخ لاphotovoltaic اُقلا٣ب اُلُٞزبػٞئ٤خ 

اُقلا٣ب اُلُٞزبػٞئ٤خ اُز٢ أٍبٍٜب ا٤ٌَُِٕٞ اُجِٞه١ أَُزؼِٔخ ػ٠ِ ٗؾٞ ٝاٍغ ك٢ اُٞهذ اُؾبػو 

ؽبُخ اُزط٣ٞو اُزو٢٘ ٌُٖٝ اٌُِلخ اُؼب٤ُخ ئٜٗب ألإ رجِؾ , %25ماد ًلبءاد رؾ٣َٞ ًٜوثبء روو٣جب

ُِزظ٤٘غ رؾلك ٓ٘بكَزٜب ٓغ ٓظبكه اُطبهخ اُزو٤ِل٣خ  ُنا رلاه٢ اُقلا٣ب اُلُٞزب ػٞئ٤خ أُوثؾخ اٛزٔبٓبً 

   [5].ٛبئلاً 
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ٝظٜو أٜٗب ؛  Cd Te ,Ga As ,ُول رٔذ كهاٍخ ٓٞاك لاػؼ٣ٞخ ٓقزِلخ ٓضَ ا٤ٌَُِٕٞ اُلاثِٞه١ 

ٌُٖ ٤ٍٔخّ ٝ ٗلهح ٛنٙ أُٞاك رإك١ ا٠ُ رؾل٣ل اٍزؼٔبُٜب ػ٠ِ ٗطبم  %((32-10رؼط٢  ًلبءاد 

 .[6]ٝاٍغ

كهًُ ػ٠ِ ٗطبم ٝاٍغ رأص٤و اُقلا٣ب اُلُٞزبػٞئ٤خ ماد أٍبً ػؼ١ٞ ُؾظبك  1990ٝك٢ اُؼبّ 

اُؼٞء اٝ ٗوَ ؽبَٓ اُشؾ٘خ. ثٔب ئٕ أُٞاك اُؼؼ٣ٞخ ٓزٞاكوح علا كإ ٛنا هل ٣إك١ ئ٠ُ ًِلخ 

ًلبءرٜب ك٢ اُٞهذ اُؾبػو أٝؽأ ٖٓ رِي أَُز٘لح ػ٠ِ أُٞاك ئٕ ػزٜب, ٓ٘قلؼخ َٗج٤ب ُظ٘ب

 .[7,8]اُلاػؼ٣ٞخ

 (DSSC)انخهٍخ انشًسٍخ انًزذسسخ انظجغخ 1-3 

Dye Sensitized Solar Cell 

,٢ٛٝ  1991اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ماد الأطجبؽ أُزؾََخ ػبّ  Grӓtzelئفزوع اُجوٝك٤َٞه عواى٣َ 

ٝرَزؼَٔ عي٣ئبد لآزظبص  ,ػٞئ٤خ اُز٢ أٍبٍٜب ػؼ١ٞ )اُغ٤َ اُضبُش( رؼٞك ئ٠ُ اُقلا٣ب اُلُٞزب

  َٓز٘لح ػ٠ِ ٓؼول اُوٝص٤٘٤ّٞ ٝهه٤وخ  ثزظ٤ْٔ فلا٣ب . ٝهل هبّ اُجبؽش ٓغ ٓغٔٞػزٚ[9]اُلٞرٞٗبد

TiO2 اُ٘بَٗٞٓب٢ٓ ٝأُؾليح ثأشجبٙ أُٞطلاد ٗٞع(n-typeDSSCs)  َٓضTiO2,     

ZnOٖٓ رز11ٌٕٞ%[10] ٝثٌلبءح رؾ٣َٞ أًضو .(n-typeDSSCs)  أٗٞك كؼبٍ ػٞئ٢ ًٝبصٞك ٖٓ

. ٝثبُؼٌٌ nؿ٤و كؼبٍ ئم ٣ؾوٖ الإٌُزوٕٝ ٖٓ اُظجـخ أُضبهح ئ٠ُ ؽيٓخ اُزٞط٤َ ُشجٚ أُٞطَ 

ّٕ أٍبً ػَٔ     ً ٝثبلإٓ p-typeئ ً ثٞطلٚ ًبصٞكاً ػٞئ٤ب ٌبٕ شجٚ أُٞطَ ثبلإٌٓبٕ رؾل٤يٙ أ٣ؼب

 .NiO[11]ٝٓضبٍ ػ٤ِٜب  (p-type DSSCs) رغ٤ٔؼٜب 

ٝٛنا اُ٘ٞع ٖٓ اُقلا٣ب ٌٖٓٔ ط٘ؼٜب ٖٓ ٓٞاك هف٤ظخ ٓزٞاكوح ػ٠ِ فلاف اُقلا٣ب اُش٤َٔخ 

 : [12]اُزو٤ِل٣خ ئم رزأُق ٖٓ فَٔخ ػ٘بطو

ITO,FTO  1- اُيعبط أُٞطَ اُشلبف

ٖٓ الأهطبة أُٞطِخ اُشلبكخ اُيعبع٤خ ث٤ٜأح ٍ٘ل٣ٝزش ًَٝ ؽجوخ ُٜب ٝظ٤لخ ٓؼ٤٘خ  رْ رور٤ت هطج٤ٖ

                       ٤ًَٝل اُز٤زب٤ّٗٞلأ خ ٖٓ اُلهبئن اُ٘ب٣ٞٗخوخ رط٠ِ ئؽلاٛٔب ثطجوخ هه٤ك٢ اُق٤ِ

 (.َٔبػلٓضلا ثبُـجلار٤ٖ أٝ اٌُوثٕٞ )اُوطت اُ ٣ط٠ِٝالأفو )الاٗٞك اُؼٞئ٢(

.TiO2 2-اُلهبئن اُ٘ب٣ٞٗخ ُِـ 

 ٤خ(.)ٓؼولاد اُوٝص٤٘٤ّٞ ,الأطجبؽ اُظ٘بػ٤خ ,الأطجبؽ اُطج٤ؼ عي٣ئبد اُظجـخ3-

Iالاٌُزو٤ُٝذ 4-
-
/I

-
3 . 

  .ئٓب ثلار٤ٖ أٝ ًوثٕٞ َبػلاُوطت ا5ُٔ-
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 [13,14]آنٍخ ػًم انخهٍخ انشًسٍخ انًزذسسخ نهظجغخ1 -1-3 

Mechanism of dye-sensitized solar cell 

ئٕ آ٤ُخ ػَٔ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ٓشبثٜخ ُؼ٤ِٔخ اُزو٤ًت اُؼٞئ٢ ك٢ اُ٘جبربد ئم ئٕ اُؼٞء ٣زؾٍٞ ئ٠ُ 

٤ٔ٤ًبئ٤خ .اُلٞرٞٗبد اُز٢ رٔزِي ؽبهبد ٓقزِلخ ك٢ ػٞء اُشٌٔ رظطلّ ثبُق٤ِخ ٝر٘لن ئ٠ُ ؽبهخ 

كاما ًبٗذ ؽبهخ اُلٞرٕٞ TiO2 ٝأُبكح اُ٘ب٣ٞٗخ ITOؽجوخ اُظجـخ أُٔزيح ػ٠ِ أُبكح اُيعبع٤خ 

لاد اَُبهؾ هو٣جخ ٖٓ كغٞح اُطبهخ ُغي٣ئخ اُظجـخ كنُي ٣ؼ٢٘ افزلاف اُطبهخ ث٤ٖ َٓز٣ٞبد الاٝهث٤زب

ٝاُن١ ٣إك١ ئ٠ُ اٗزوبٍ  LUMOٝالاٝهث٤زبلاد الاٝؽب اٗشـبلا  HOMOاُغي٣ئ٤خ الأػ٠ِ اٗشـبلا 

الإٌُزوٕٝ أُضبه ٣زْ  LUMO.ئ٠ُ َٓزٟٞ HOMO ئٌُزوٕٝ ٝاؽل ُغي٣ئخ اُظجـخ ٖٓ َٓزٟٞ 

ٝٝكن  TiO2ٖٓ فلاٍ اهرجبؽبد الأٝاطو ث٤ٖ اُظجـخ ٝ TiO2ئكفبُٚ ئ٠ُ ؽيٓخ رٞط٤َ 

 اُقطٞاد الأر٤خ:

(S
*
 1-أُزؾََبد اُؼٞئ٤خ رضبه ٖٓ اُؾبُخ أَُزووح (S)ئ٠ُ اُؾبُخ أُضبهح(

S + hʋ → S
*

 

 TiO2الاٌُزوٝٗبد أُضبهح رلفَ ئ٠ُ ؽيٓخ اُزٞط٤َ ُِوطت 2-

S
*
 → S

+
 + e

-
 (TiO2) 

.Auxillary اُ٘ب٣ٞٗخ   ٝاُوطت أَُبػل TiO2 3-الاٌُزوٝٗبد اُز٢ رْ ئكفبُٜب ر٘زوَ ث٤ٖ كهبئن 

٤ٍٝؾ الأًَلح ٝالافزياٍ.ٌزوٝٗبد ٖٓ أ٣ٕٞ رَزوجَ الاُ (S
+
 4-أُزؾََبد اُؼٞئ٤خ أُإًَلح(

I أ٣ٞٗبد  ٣ٝقزيٍ ئ٠ُ َبػللافزياٍ أُإًَل ٗؾٞ اُوطت ا٣ُٔ٘زشو ٤ٍٝؾ الأًَلح ٝا
-

-5 

I
-
3 + 2e

-
 → 3I

-
 

 DSSC( ٣ٔضَ آ٤ُخ ػَٔ اُق٤ِخ اُش٤َٔخ1-1ٝاُشٌَ)

 

  DSSC [15]خ ( ٓقطؾ ٣ج٤ٖ آ٤ُخ ػَٔ اُق٤ِخ اُش1٤َٔ-1اُشٌَ)
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 Dyes الأطجبؽ 1-4

ئٕ الأطجبؽ أُزؾََخ ُِؼٞء رؼُل ٌٓٞٗبً أٍب٤ٍبً لآزظبص اُؼٞء ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ 

 . [16]ُلأطجبؽ؛ ئم رؾٍٞ اُؼٞء اَُبهؾ ػ٤ِٜب ئ٠ُ ر٤به ًٜوثبئ٢ 

                ٖٝٓ ٛنٙ أُغب٤ٓغ  hydrophilicٝإٔ ٛنٙ الأطجبؽ رؾز١ٞ ػ٠ِ ٓغب٤ٓغ ٤ٛلهٝك٤ِ٤خ 

-COOH,-SH,-PO3OH,-OH  ٝٛنٙ أُغب٤ٓغ رؼُل ٜٓٔخ علاً ُِزظ٤ْٔ اُضبثذ ُلأطجبؽ

ٝالأطجبؽ اُز٢ رٔزِي ٓغب٤ٓغ ٝظ٤ل٤خ رٌٕٞ ئؽلٟ اُؼلآبد ا٤ُٔٔيح  DSSCأَُزؼِٔخ ك٢ اُـ

 .[17]ثٞطلٜب ٓإشواً ع٤لاً ُلأطجبؽ اُز٢ ٣زْ اُجؾش ػٜ٘ب

 Types of dyes sensitizers [16]أَىاع الأطجبؽ انًزذسسخ1-4-1 

 رظ٘ق الأطجبؽ أُزؾََخ ئ٠ُ ٗٞػ٤ٖ ٖٓ الأطجبؽ ٢ٛٝ اُلاػؼ٣ٞخ ٝاُؼؼ٣ٞخ

أٓب  وٝص٤٘٤ّٞظٞهح ٓؼول كِي ًٔؼولاد اُالأطجبؽ اُلاػؼ٣ٞخ ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ثرَزؼَٔ 

 الأطجبؽ اُؼؼ٣ٞخ كززأُق أٍبٍب ٖٓ الأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ أَُزقِظخ.

 Inorganic dyes الأطجبؽ انلاػضىٌخ1-4-1-1 

ٝرؼوف أ٣ؼب ثٔزؾََبد ٓؼولاد اُلِي ٢ٛٝ رٔزِي اص٤ٖ٘ ٖٓ ا٤ٌُِ٘لاد اُواثطخ ٝأَُبػلح ٝإ 

ا٤ٌُِ٘لاد اُواثطخ ٣زْ ٖٓ فلاُٜب آزظبص ا٤ٌُِ٘ل ػ٠ِ ٍطؼ شجٚ أُٞطَ أٓب ا٤ٌُِ٘ل أَُبػل ٝٛٞ 

 الأًضو أ٤ٔٛخ ئم ٣زْ ػجؾ اُقظبئض اُشبِٓخ ُِٔؼول ٖٓ فلاُٚ

 ولاد ا٥ر٤خ:ٝرزؼٖٔ أُؼ

  Ruthenium and Osmiumٓؼولاد اُوٝص٤٘٤ّٞ ٝالاٝى1ّٞ٤ٓ-

لأطجبؽ اُوٝص٤٘٤ّٞ ٖٓ الأطجبؽ الأًضو ًلبءح ٝرزؼٖٔ الأط٘بف  polypyridylئٕ ٓؼولاد اُـ

 الأر٤خ ٖٓ الأطجبؽ:

a.Carboxylate polypyridyl ruthenium 

b.Phosponate ruthenium 

c.Polynuclear bipyridyl ruthenium 

رَزقلّ ثظلزٜب  Ruthenium(II) and (III)ٝأ٣ؼب ٓؼولاد اُوٝص٤٘٤ّٞ اُض٘بئ٤خ ٝاُضلاص٤خ 

ٓزؾََبد ًلٞءح ٝمُي ٣ؼٞك ثَجت ػوع ؽيّ الآزظبص,الاٍزوواه ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ؽ٣َٞ أُلٟ ٌُٖ 

أُشٌِخ رٌٕٞ ٖٓ ٗبؽ٤خ ؿلاء صٔ٘ٚ كٜٞ ٖٓ أُؼبكٕ الأهػ٤خ ٝؽوم أٗزبعٚ رٌٕٞ ٓؼولح ٤ًٔٝبرٚ 

 .[18]ه٤ِِخ

% ٖٓ ٓؼولاد اُوٝص٤٘٤ّٞ ٌُٜ٘ب رٔزبى 50كٞعلد ًلبءرٜب أهَ ثـ Osmiumبٝى٤ّٓٞأٓب ٓؼولاد اُـ

 .[19]ثبٓزلاًٜب اٍزوواه٣خ ٤ٔ٤ًبئ٤خ ػٞئ٤خ ًج٤وح ٓشبثٜخ ُِظجـخ اَُٞكاء
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 ٓؼولاد اُلِياد الأفو2ٟ-

ٖٓ ٓؼولاد اُلِياد الأفوٟ اُز٢ رَزقلّ ٓزؾََبد ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ٢ٛ 

 اُضلاص٢, ٝاُوٝك٣ّٞ. ه٣ل٣ّٞالا,اُؾل٣ل,بًاُ٘ؾ

 Organic dyes الأطجبؽ انؼضىٌخ1-4-1-2 

ٝرؼوف أ٣ؼب ثبلأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ ٝرَزقلّ ٓزؾََبد ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلأطجبؽ 

٣ٌٖٝٔ اُؾظٍٞ ػ٠ِ الأطجبؽ [23] ٝاٌُِٞهٝك٤َ[22]٤ٖٗٝاُزب[21]ٝاٌُبهر٤ٖ[20]ًب٤٘٤َُٖ

الأىٛبه,أٝ الأٝهام. ٝٛنٙ الأطجبؽ ٢ٛ أطجبؽ طل٣وخ ُِج٤ئخ ٝرْ أٗزبعٜب ٓ٘ن ,اُطج٤ؼ٤خ ٖٓ اُلٞاًٚ 

 ىٖٓ ثؼ٤ل ُِقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلأطجبؽ.

 ٓظبكهٛب1-

ٝرَزقِض ٛنٙ الأطجبؽ ٜٓ٘ب ٌُٖ ػ٤ِٔخ  ؛رؼُلّ اُ٘جبربد أُظله اُوئ٤ٌ ُلأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ

ٕٞ ٓؼظْ ٓظبكه الأطجبؽ ٢ٛ ٗجبربد الاٍزقلاص رٞاعٚ اُؼل٣ل ٖٓ اُزؾل٣بد ٖٓ أثوىٛب ٛٞ ً

 .[24]٤ٍٔٞٓخ ٝٛ٘بى ٓشٌِخ أفوٟ رزٔضَ ك٢ ٤ًل٤خ أُؾبكظخ ػ٠ِ اُظجـخ ثؼل اٍزقلاطٜب

 [16]أٗٞاػٜب2-

 روَْ الأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ ئ٠ُ أهثغ ٓغب٤ٓغ هئ٤َخ ٢ٛ:

Betalains, Flavonoids, Chlorophylls, Carotenoids 

Betalains    1-اُج٤زبلا٣٘بد 

 د اُج٤زبلا٣ٖ اشزوذ ٖٓ ؽبٓغ اُج٤زبلا٤ٓي ٝروَْ ئ٠ُ ٓغٔٞػز٤ٖ ٛٔبئٕ طجـب

betacyanins,Yellow betaxanthins Red 

اُج٤زب٤ٍب٤ٖٗ مٝ إُِٞ الأؽٔو أُوًت الأًضو أ٤ٔٛخ ُِج٤زبلا٣ٖ ٝٛٞ ٓٞعٞك ك٢  ٣ٝؼُلّ 

 اُغنٝه,اُيٛٞه,اُضٔبه ٝالأَٗغخ ُِ٘جبربد .

ٝأُوًجبد اُؾب٣ٝخ ػ٠ِ ٗزوٝع٤ٖ ٝأُشزوخ ٖٓ أ٤ٓ٘ٞ أ٤ٍل ٝإ اُج٤زبلا٣ٖ هبثَ ُِنٝثبٕ ك٢ أُبء 

 رب٣و٤ٍٖٝ ٝٛنٙ اُظجـخ رظٜو آزظبص ه١ٞ ُِؼٞء ٓٔب ٣غؼِٜب رَزقلّ ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ.

 [25]٣ج٤ٖ اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُِج٤زبلا2ٖ٣-1) )اُشٌَ

 

 ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُِج٤زبلا2ٖ٣-1اُشٌَ)
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 Flavonoidsاُللاك٣ٞٗٞلاد   2-

ٌَ ٛنٙ أُغٔٞػخ ٖٓ الأطجبؽ ٓغٔٞػخ ٜٓٔخ رْ اٍزقلآٜب ك٢ ط٘بػخ أُٞاك اُـنائ٤خ ثَجت رش

ئم إٔ ٛنٙ أُوًجبد َٓإُٝخ ػٖ إُِٞ اُغناة ك٢ اُؼل٣ل ٖٓ اُضٔبه  ؛الأُٞإ أُز٘ٞػخ اُز٢ رٔزٌِٜب

عٞا٢ٗ ا٠ُ الأث٤غ أُبئَ ئ٠ُ اُظلوح,ئ٠ُ الأؽٔو,ا٠ُ الأه,ٝاُقؼبه ٝرزلهط أُٞاٜٗب ٖٓ الأث٤غ

 صْ الأىهم صْ الأطلو.

٣ؼُل الاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ ٛٞ إٌُٔٞ الأًضو ش٤ٞػب ك٢ ٛنٙ أُغٔٞػخ ٝٛٞ َٓإٍٝ ػٖ إُِٞ 

 الأؽٔو,اُجوروب٢ُ ٝاُج٘لَغ٢ ٝاُن١ ٣ظٜو ك٢ اُؼل٣ل ٖٓ اُيٛٞه ٝاُضٔبه.

ٝاُٜب٣له٤ًََٝ كؼ٘ل اٍزقلآٜب ك٢ اُقلا٣ب  ٤ٍٞب٤ٗ٘بد ػ٠ِ ٓغب٤ٓغ اٌُبهث٤َٗٞٝرؾز١ٞ الاٗض

َٓججخ اٗزوبٍ الإٌُزوٕٝ ٖٓ  TiO2ش٤َٔخ كبٕ ٛنٙ أُغب٤ٓغ رزغٚ ئ٠ُ اَُطؼ أَُب٢ٓ ُطجوخ اُ

 .TiO2 [26]عي٣ئخ الاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ ئ٠ُ ؽيٓخ رٞط٤َ اُـ

 [27]( ٣ج٤ٖ ٓغٔٞػخ الاٗض٤ٍٞب٤ٗ٘بد ٝاُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٜب1-1اُغلٍٝ)

 

 (اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُلاٗض٤ٍٞب٤ٗ٘بد3-1اُشٌَ)

 ٔٞػخ الاٗض٤ٍٞب٤ٗ٘بد ٝأُغب٤ٓغ أُورجطخ ثٜب( ٓغ1-1اُغلٍٝ)
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   Chlorophylls اٌُِٞهٝك٤لاد3-

٣ٔضَ اٌُِٞهٝك٤َ ٓزؾٌَ ػٞئ٢ كؼبٍ ك٢ ػ٤ِٔخ اُزو٤ًت اُؼٞئ٢ ك٢ اُ٘جبربد اُقؼواء ٝٛٞ 

ٓوًت كؼبٍ ٣ٔزبى ثِٞٗٚ الأفؼو ٣َٝزقلّ ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ 

 .[25]ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٌُِِٞهٝك٤َ ( ٣ج٤ٖ اُزو٤ًت4-1.ٝاُشٌَ)[28]ُلأطجبؽ

 

 

 ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٌُِِٞهٝك4َ٤-1اُشٌَ)

 Carotenoids    اٌُبهٝر٣ٞ٘٤لاد4-

طجـبد ػؼ٣ٞخ رٞعل ك٢ ًوٝٓٞثلاٍذ اُ٘جبربد ٝاٌُبئ٘بد اُؾ٤خ اُله٤وخ ًبُطؾبُت ٝثؼغ أٗٞاع 

ؽٔو ُِؼل٣ل ٖٓ ٝٛنٙ اُظجـبد َٓإُٝخ ػٖ إُِٞ الأطلو,اُجوروب٢ُ ٝالأ[29]اُلطو ٝاُجٌزو٣ب 

 [30].اُغنٝه ٝالأٝهام اُقو٣ل٤خ ,اُقؼواٝاد, اُلٞاًٚ,الأىٛبه

 [25]( ٣ج٤ٖ اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٌُِبهٝر٣ٞ٘٤ل1-5ٝاُشٌَ)

 

 ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٌُِبهٝر٣ٞ٘٤ل5-1اُشٌَ)

 Low Band Gap Materials  يىاد فجىح انذشيخ انًُخفضخ  1-5

د اٌُلبءح اُؼب٤ُخ ٖٓ ٓغٔٞػخ ٖٓ أُوًجبد ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ماد ٣زْ رظ٤ْٔ فلا٣ب اُطبهخ اُش٤َٔخ ما

ٝرَزقلّ ػبكح اُج٤ُٞٔواد  LUMO-HOMOٓٞاطلبد فبطخ رَزِيّ هِخ اُلوم اُطبه٢ ث٤ٖ 

اُؾب٣ٝخ ػ٠ِ ٝؽلاد ٓزؼبهجخ ٖٓ ٓغٔٞػبد ٓبٗؾخ ُلإٌُزوٝٗبد ٝٓغٔٞػبد ٍبؽجخ ُلإٌُزوٝٗبد  

 croconicٝؽبٓغ squaric   ؽبٓغ ٝٓغٔٞػزٚ ث٤ُٞٔواد ٖٓ Havingaكول ؽؼو اُجبؽش 

ًٔٞاك ٓبٗؾخ )كاكؼخ ُلإٌُزوٝٗبد(  cyanineًٔٞاك َٓزوجِخ ) ٍبؽجخ ُلإٌُزوٝٗبد( ٝطجـبد 

      ٝث٘ٔؾ ث٤ُٞٔو١ ٓزؼبهت رٌٖٔ ٖٓ فلاُٚ اُؾظٍٞ ػ٠ِ ه٤ٔخ ٝاؽئٚ ُِلوم اُطبه٢ ثِـذ  
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(1.2-0.5) eV   ٝهل اٍزقلّ اُجبؽشZhang  ٖٓ ٝٓغٔٞػزٚ ث٤ُٞٔوادpolythiophenes 

ثظلزٜب ٝؽلاد ٓزؼبهجخ ٖٓ أُغب٤ٓغ اُٞاٛجخ ٖٓ اُضب٣ٞك٤ٖ اُؾب٣ٝخ ػ٠ِ الأ٤ٖٓ أٝ أُض٢ًَٞ 

 .[31]ٝأفوٟ َٓزوجِخ رؾز١ٞ ػ٠ِ ٓغب٤ٓغ ا٤ٌُزٕٞ أٝ اُ٘ب٣زوٝ

 phenylث٤ُٞٔواد َٓزووح رؾز١ٞ ػ٠ِ ٓغب٤ٓغ 2008 ٝىٓلاؤٙ ٗشوٝا ك٢ ٍ٘خChan اُجبؽشأٓب 

ٝرْ  1.47eVٝاُن١ ُٚ ؽيٓخ كغٞح ػ٤وخ ٓولاهٛب Thienopyrazineٓزجبكُخ ٓغ أٗظبف

 . 0.63% [32]اُؾظٍٞ ػ٠ِ ًلبءاد ُقلا٣ب ش٤َٔخ ري٣ل ػٖ 

٣زْ اُؾظٍٞ ػ٠ِ ًلبءح ػب٤ُخ ُِق٤ِخ اُش٤َٔخ ٖٓ فلاٍ ط٘غ ٓٞاك ماد كغٞح ؽيٓخ ٓ٘قلؼخ ئم 

ثظلزٜب ث٤ُٞٔواد ٓيكٝعخ  Si_PCPDTBT, PCPDTBTاٍزقلٓذ  2010كل٢ ثلا٣خ ٍ٘خ 

اد كغٞح ؽيٓخ ٓ٘قلؼخ ٢ٛٝ ٓٞاك شبئؼخ الاٍزقلاّ ٝٓلائٔخ ُقظبئض الآزظبص ك٢ ٓ٘طوخ م

 .[33] (6-1رؾذ اُؾٔواء اُوو٣جخ ٝأُٞػؾخ ك٢ اُشٌَ)

 
 Si_PCPDTBT, PCPDTBT( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٌَُ ٖٓ 6-1اُشٌَ)

 Theoretical Chemistry[34]انكًٍٍبء انُظزٌخ 1-6 

٠ِ أٜٗب اُزواثؾ ث٤ٖ اُطوم اُو٣بػ٤خ ٝاُوٞا٤ٖٗ الأٍب٤ٍخ ُِل٤ي٣بء ُلهاٍخ ا٤ٔ٤ٌُبء اُ٘ظو٣خ رؼوف ػ

اُقٞاص ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ. كبُغي٣ئبد رؾز١ٞ ػ٠ِ مهاد. ٝٛنٙ ثلٝهٛب رؾز١ٞ ػ٠ِ ثوٝرٞٗبد 

ٝاٌُزوٝٗبد ٝٗٞاح. ٝٛ٘بى هٟٞ ًُٞٞٓت روثؾ ث٤ٖ ًَ ٛنٙ أٌُٞٗبد ٝرقزِق اُغو٣ئبد ثبُزور٤ت 

 (conformations)( ًٝنُي ئشٌبُٜب اُلواؿ٤خ geometrical positionsاُٜ٘ل٢ٍ ُنهارٜب  )

 ٝرزج٠٘ ا٤ٔ٤ٌُبء اُ٘ظو٣خ كهاٍخ ٓب ٢ِ٣:

 الأشٌبٍ اُٜ٘ل٤ٍخ ُِغي٣ئخ الاًضو اٍزوواها.1-

 اُطبهبد اَُ٘ج٤خ.2-

 ٓغٔٞػخ ٖٓ اُظلبد ٓضَ اُوطج٤خ  ٝػيّ ص٘بئ٢ اُوطت ٝأفوٟ.3-

 ٤ًل٤خ رلبػلاد اُغي٣ئبد أُقزِلخ.4-

 وا٤ًت اُغي٣ئبد ٓضَ أثؼبك الاٝطو ٝه٤ْ اُيٝا٣ب.طلبد ٝر5-

 .NMR  ٝIR  ٝUV-Visibleاُقظبئض اُط٤ل٤خ ٓضَ 6-
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 Molecular Modeling[35] انًُذجخ انجشٌئٍخ1-6-1 

ٝرَزقلّ ثشٌَ ٝاٍغ ُٔؼبُغخ الأٗظٔخ ا٤ٔ٤ٌُب٣ٝخ ٝاُج٤ُٞٞع٤خ  ُلْٜ ٝكهاٍخ ًٍِٜٞب ٝطلبرٜب ُٜٝب 

بء ٝػِّٞ أُٞاك ٝاُؼِّٞ اُٜ٘ل٤ٍخ ٝفظٞطب اُٜ٘لٍخ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ رطج٤وبد ًض٤وح ك٢ ؽوٍٞ ا٤ٔ٤ٌُ

 ٝاُؼِّٞ اُطج٤خ ٝؿ٤وٛب .

ٝثبلإٌٓبٕ  Molecular Modelingٛ٘بى اُؼل٣ل ٖٓ اُطوم اُؾَبث٤خ اُز٢ روغ ػٖٔ رظ٤٘ق 

 ر٘بٍٝ أُْٜ ٝاُشبئغ ٜٓ٘ب ًٝٔب ٣أر٢:

 Hartree Fock (HF) فىن طزٌمخ هبررزي1-

وؿْ ٖٓ ػ٘ظو اَُوػخ ك٢ ر٘ل٤ن ؽَبثبرٜب ئلائٕ ٖٓ َٓبٝئٜب ٛٞ ئٛٔبٍ ك٢ ٛنٙ اُطو٣وخ ٝػ٠ِ اُ

خ ٝكن ٛنٙ اُطو٣وخ أؽ٤بٗب رٌٕٞ أػ٠ِ ٖٓ ثئٌُزوٕٝ ٓٔب ٣غؼَ اُطبهبد أُؾَٞ -ر٘بكواد ئٌُزوٕٝ 

 اُو٤ْ اُلؼ٤ِخ.

 Semi-empiricalانطزق شجه انزجزٌجٍخ 2-

لهخ اهَ ٢ٛٝ طبُؾخ ُِغي٣ئبد ٝالأٗظٔخ ٝرزطِت ه٤ْ رغو٣ج٤خ ٝرٔزبى ثَوػخ ر٘ل٤ن ؽَبثبرٜب ٌُٖٝ ث

 AM1  ٝ MNDO ٝ.PM3 اٌُج٤وح ٖٝٓ ٛنٙ اُطوم 

 Density Functional theory (DFT)طزٌمخ 3-

ٝثالآٌبٕ اٍزقلآٜب ك٢ ٝطق رٔزبى ثأٜٗب ماد كهخ ػب٤ُخ ك٢ ر٘ل٤ن اُؾَبثبد  DFTئٕ ؽو٣وخ 

ظٔخ اٌُج٤وح ٓضَ اُجوٝر٤٘بد ُِلِياد ٝشجٚ أُٞطلاد ٝاُؼٞاىٍ ٝالأٗ ground stateؽبُخ 

 (basis set)كإ ٛ٘بى اُؼل٣ل ٖٓ اُوٞاػل أُوزوٗخ ثٜب  ٝٗظوا لأ٤ٔٛزٜب nanotubesٝاٌُوثٕٞ ٗٞع 

 ٝاُز٢ رؾلك طلاؽ٤زٜب ٌَُ ٓ٘ظٞٓخ ه٤ل اُلهاٍخ ٝأكٗبٙ ٓٞعي ُزِي اُوٞاػل:

 

ٗزشبه ٝٗٞع اُنهح ٣ٝؼزٔل افز٤به ٛنٙ اُوٞاػل ػ٠ِ ػلح ػٞآَ ٜٓ٘ب كاُخ الاٍزوطبة ٝكاُخ الا

,  ًِٝٔب رظبػلد الأههبّ ك٢ [38-36]ٝؿلاكٜب اُزٌبكإ١ ٝئٌٓب٤ٗخ ر٣ٌٖٞ أٝاطو ٤ٛلهٝع٤٘٤خ

اُوٞاػل أػلاٙ ارغٜذ اُؾَبثبد ا٠ُ اُلهخ ٝاُلهخ أُز٘ب٤ٛخ ٝٛنا ػ٠ِ ؽَبة اُٞهذ أَُزـوم ُز٘ل٤ن 

 لح اٍبث٤غ.ٝهل رَزـوم ؽَبة عي٣ئخ ٓؼ٤٘خ ػ PCاُؾَبثبد ٝفظٞطب اُؾٞا٤ٍت اُشقظ٤خ 

 

 

 

 

 

{3-21G, 3-21G*,   3-21+G,  3-21+G*, 4-21G,  4-31G, 6-21G,            

6-31G,   6-31G*, 6-31+G*, 6-311G, 6-311G*, 6-311+G*} 
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 انذراسبد انسبثمخ 1-7

فً دراسخ   Molecular Modelingانجذىس انسبثمخ انخبطخ ثزطجٍك ثزايجٍبد1-7-1 

 انخلاٌب انشًسٍخ

ثزؾؼ٤و ٓغٔٞػخ عل٣لح ٖٓ أُزؾََبد  [2006][39]ٝعٔبػزٚ  L.   Sanghoon ,شهبّ اُجبؽ

ػخ أَُزوجِخ ٝمُي ثاػبكخ اُؼؼ٣ٞخ ٖٓ فلاٍ هثؾ عَٞه ث٤ٖ أُغٔٞػخ أُبٗؾخ ٝأُغٔٞ

                                ٢ ٛنا اُج٘بء ٝرأص٤و مُي ػ٠ِ طلخعَواً ك Thiopheneٓغٔٞػخ 

molar extinction coefficient . ُِظجـبد ه٤ل اُجؾش 

 اُظجـبد أُلهٍٝخ ٢ٛ:

[3-{5- [N,N-bis(9,9-dimethylfluorene-2-yl)phenyl]-thiophene-2-yl}-2-

cyano-acrylic acid (JK-1)] 

[3-{5′-[N,N-bis- (9,9-dimethylfluorene-2-yl)phenyl]-2,2′-bisthiophene-5-

yl}-2-cyano-acrylic acid (JK-2)] 

 (7-1ٝأُج٤٘خ ك٢ اُشٌَ)

 

 ( اُظجـبد أُلهٍٝخ ثشٌَ صلاص٢ الأثؼبك7-1اُشٌَ)

كول رْ اُؾظٍٞ ػ٠ِ  ؛ُٔبكر٤ٖؽظ٤ِخ ٛنٙ اُغَٞه ٢ٛ ى٣بكح ًلبءح أُٞاطلبد اُجظو٣خ ُٜبر٤ٖ ا

   . 91%ثِـذ   IPCEٝإٔٓٞاطلخ ػب٤ُخ 

 IPCE  

 (power conversion efficiency ) 8.01%  ك٢ ؽ٤ٖ ثِـذ َٗجخ اُزؾ٣َٞ 

ٝأُٞاطلبد ك٢ ؽَبثبد اُؾبُخ أُضبهح  *TD-DFT/B3LYP/6-31Gاٍزقلّ اُجبؽش ؽو٣وخ ئم 

 ِ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ أَُزؾظِخ.ُاُط٤ل٤خ ُِظجـبد أَُزقلٓخ رؼي٣يا 
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              ثزؾؼ٤و ٍَِِخ ٖٓ ٓشزوبد      [2007][40] ٝعٔبػزٚ  .Mao, L اُجبؽش ّهب

(TPA-triphenylamine)  ٝٓؼوكخ فظبئظٜب اٌُٜو٤ٔ٤ًٝبئ٤خ ٝاُؼٞئ٤خ. الأطجبؽ اُؼؼ٣ٞخ

 ًَ ٖٓ ٢ٛ TPAأُؾؼوح ٝأَُز٘لح ػ٠ِ 

(TPAR1,TPAR2,TPAR4 and TPAR5) 

 (8-1ك٢ اُشٌَ)ٝأُج٤٘خ 

 

 ( أشٌبٍ الأطجبؽ اُؼؼ٣ٞخ أُؾؼوح8-1اُشٌَ )

ٖٓ  TiO2ٝهل اٍزقلٓذ ك٢ رطج٤وبد اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ٝاُز٢ رَزقلّ ٓبكح شجٚ أُٞطَ 

 ٗٞع اُلهبئن اُ٘ب٣ٞٗخ.

ا٠ُ اُٞؽلح أُبٗؾخ ٓٔب ٣إك١  -CH2=CHػخ ثاػبكخ ٓغًٔٞٝلبءرٜب  ٛنٙ اُظجـبدئم رؾَٖ أكاء 

            ا٠ُ ى٣بكح اٌُضبكخ الاٌُزو٤ٗٝخ ُٜنٙ اُٞؽلح ٝثبُزب٢ُ ى٣بكح ًلبءرٜب اُؼٞئ٤خ

(photovoltaic performanceئػبكخ ا٠ُ ٓؾبُٝخ اُجبؽش ر٤ٍٞغ ٓلٟ الأٝاطو أُزؼبهجخ )     

–conjucatedπ     ٖثي٣بكح أؽٞاٍ ٓغٔٞػخ ٝؽلح ا٤ُٔض٤methine unit) ٗزبئظ ٛنا اُجؾش .)

لاٍزقلآٜب ك٢ اُقلا٣ب  TPAR4 ػ٠ِ أػ٠ِ ٓٞاطلخ ٌٓٔ٘خ ك٢ طجـخ  رٔقؼذ ثبُؾظٍٞ

ك٢   DFT/B3LYP/6-31+G(d)اٍزقلّ اُجبؽش ؽو٣وخ, IPCE 81% ذؽ٤ش ثِـ اُش٤َٔخ

 ُزؼي٣ي ٗزبئغٚ اُؼ٤ِٔخ. HOMO-LUMO        ؽَبثبد

 

ثزطج٤ن ٗظو٣خ كاُخ اٌُضبكخ ٝاُطو٣وخ شجٚ  [2007][41]ٝعٔبػزٚ   .Liang, Dهبّ اُجبؽش

       ُلهاٍخ اُزوا٤ًت الاٌُزو٤ٗٝخ ٝاُقظبئض اُط٤ل٤خ ُِٔبكح:                       AM1اُزغو٣ج٤خ 

PPV(paraphenylenevinylene) ٝ أُؼٞػخرأص٤و أُغب٤ٓغ Substituents  ٝأُوظٞك ثٜب(

R) ٌَ٤خ ُِظجـبد أَُزقلٓخ ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ٢ٛٝ(ػ٠ِ رـ٤٤و اُظلخ اُوئ٤َ(9-1ك٢ اُش 

LUMO-HOMO energy gaps   ئٕ ًبٗذ ٓغب٤ٓغ كاكؼخ ٓضَ الا٤ٌَُ أٝ رقؼغ ُزأص٤و اُزؼبهت

  .conjugated effect and steric effectأٝ الإػبهخ اُلواؿ٤خ  
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 ثشٌَ صلاص٢ الأثؼبك PPVأُوًت 9-1)اُشٌَ)

ثاعواء كهاٍبد اٗزوبٍ الاٌُزوٝٗبد اَُطؾ٤خ   [2009][42] ٝعٔبػزٜب .Elena, J هبٓذ اُجبؽضخ

(IET ك٢ ٍطٞػ ) TiO2(ٌَ10-1)اُلؼبُخ ٓغ ٓؼولاد عي٣ئبد اُجب٣و٣ل٣ٖ اُش 

1) pyridine-4-phosphonic acid   ) 

(2) [Ru(tpy)(tpy(PO3H2))]
2+

 

(3) [Ru(tpy)(bpy)(H2O)-Ru(tpy)(tpy(PO3H2))]
4+

 

(tpy)= 2, 2′:6,2′′terpyridine; )bpy( = 2, 2′-bipyridine :ٕئم ئ 

 

 

 TiO2اهرجبؽ أُؼول ثَطؼ  10-1)اُشٌَ)

٢ٛٝ رؼُلّ ٓزؾََبد ػٞئ٤خ ؽ٤ش هبٓذ اُجبؽضخ ثلهاٍخ اٗزوبٍ الإٌُزوٕٝ اَُطؾ٢ ََُِِخ عي٣ئبد 

 phosphonic acidٖٓ فلاٍ اٍزقلاّ   TiO2اُجب٣و٣ل٣ٖ أُنًٞهح أػلاٙ ٝأُٔزيح ػ٠ِ ٍطؼ 

اهزوػ أُؼول  TD-DFTهاثطخ ٖٝٓ فلاٍ ئعواء اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ ثٞطلٜب ٓغٔٞػخ

Ru[(tpy)(tpy(PO3H2))]
+2

ًٔؼول ٣ٔزِي ؽبلاد ئصبهح أؽبك٣خ الاًضو شلح ٝاُز٢ رنٛت   

IET:interfacial electron transfer)      أ١ ئٕ الإٌُزوٕٝ ٤ٍَزـوم كزوح ى٤٘ٓخ روله )        

1-10 ps ُٔٞط٢ٌَُ ٣لفَ ا٠ُ ٍطؼ شجٚ اTiO2. 

 

ثزؾؼ٤و ٍزخ ٓؼولاد ٓؼزٔلح ػ٠ِ [2010][43] ٝعٔبػزٚ  .Bouachrin, M اُجبؽش هبّ

thiadiazolothienopyazine  ٝئعواء اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ ُٜب ثزطج٤ن ٗظو٣خDFT ٙٝٛن 

 (11-1اُشٌَ) أُؼولاد ك٢
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 ( اُزو٤ًت اُؼبّ ُِٔؼولاد أُؾؼوح11-1اُشٌَ)

     ز٢ أعو٣ذ ػ٠ِ ٛنٙ أُؼولاد رْ اُؾظٍٞ ػ٠ِ ؽبهخ َٓز٣ٞبدٖٝٓ فلاٍ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ اُ

HOMOٝLUMO  ث٤٘ذ اُ٘زبئظ أَُزؾظِخ ئٌٓب٤ٗخ اٍزقلاّ ٛنٙ أُٞاك ًٔزؾََبدئم 

ػٞئ٤خ ع٤لح ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ثَجت ئٌٓب٤ٗخ ٗوَ الإٌُزوٕٝ ٖٓ اُغي٣ئخ أُضبهح ا٠ُ ؽيٓخ 

 .PCEMرٞط٤َ  

 

[2012][44]بػزٚ ٝعٔ N.  Belghiti ,هبّ اُجبؽش
 

ثاعواء اُؾَبثبد ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ا٤ٌُٔخ ثطو٣وخ 

DFT/B3LYP   ػ٠ِ ٓغٔٞػخ ٓوًجبد َٓز٘لح ػ٠ِ الاٗضوا٤ٍٖ ٝإ رأص٤و أُغب٤ٓغ أُؼٞػخ

 ,HOMO, LUMOاُؼٞئ٤خ ُٜنٙ أُٞاك ٢ٛ–ػ٠ِ أُوًجبد ٝػ٠ِ اُقظبئض الاٌُزو٤ٗٝخ 

Egap   ًٝنُيVoc ٓ وشؾبد ع٤لح ثٞطلٜب ٓزؾََبد ػٞئ٤خ كُٞز٤خ اُلائوح أُلزٞؽخ عؼِزٜب

 ُِقلا٣ب اُش٤َٔخ.

 

ثاعواء كهاٍخ ٗظو٣خ ػ٠ِ ٓؼول اُ٘ؾبً  [2012][45] ٝعٔبػزٚ .Jesús, Bهبّ اُجبؽش 

polypyridine (Cu(I) biquinoline ؽَبثبد )DFT,TD-DFT  ْرْ ئعواؤٛب ػ٠ِ أُؼول ٝر

ٓغ اُ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ ئم ٝعل اُجبؽش  اُؾظٍٞ ػ٠ِ أػ٠ِ هْٔ الأؽٞاٍ أُٞع٤خ ُلآزظبص ٝٓوبهٗزٜب

 .٣ؼط٢ أكؼَ ٗز٤غخ روو٣ج٤خ M06/LANL2DZ + DZVP  ئٕ َٓزٟٞ ؽَبثبد

 

ٝأُغب٤ٓغ اُٞاٛجخ  π-spacerثلهاٍخ رأص٤و [2013][46]ٝعٔبػزٚ  .Tian-hao, H هبّ اُجبؽش 

                   أُزؼبهجخ اُقط٤خ Oligomersُلإٌُزوٕٝ ػ٠ِ اَُِٞى اُل٤ي٣بئ٢ اُؼٞئ٢ ُـ

 (12-1أُٞػؾخ ك٢ اُشٌَ)  fluorenone-basedُـ
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 Fluorenone-basedاُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٔغٔٞػخ ٓوًجبد   (12-1اُشٌَ)

 اُز٢ رٔزِي fluorenone-basedئم ث٤٘ذ اُ٘زبئظ اُز٢ ؽظَ ػ٤ِٜب اُجبؽش ئٕ 

triphenylamine the ٟٞأُوًجبد  ًٔبكح ٝاٛجخ ُٜب اُوبث٤ِخ ػ٠ِ ٝٛت الإٌُزوٕٝ ثظٞهح أه ٖٓ

 .TD-DFT/6-31G(d)    اُ٘ظو٣خ هل أٗغيد ٖٓ فلاٍ ؽو٣وخ الأفوٟ ُِوبػلح ٝإ اُؾَبثبد

 

 .Corneliu, Iهبّ اُجبؽش
 

ثاعواء كهاٍخ ٗظو٣خ ػ٠ِ أطجبؽ  [2013][47]ٝعٔبػزٚ 

Coumarin-based  (13-1ك٢ اُشٌَ)ٝاُز٢ رٔزِي اُزوا٤ًت اُغي٣ئ٤خ 

 

 ٢Coumarin-based ُٔغٔٞػخ أطجبؽ ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ13-1اُشٌَ)
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رأص٤و اُغَٞه أُزؼبهجخ ًٝنُي ٝعٞك  NKX-2311 ئم ث٤٘ذ اُ٘زبئظ أَُزؾظِخ ُظجـخ 

cyanoacetic acid َٝاُز٢   ػ٠ِ ى٣بكح ٍوػخ اٗزوبٍ الإٌُزوٕٝ ٝثبُزب٢ُ ى٣بكح ًلبءح اُزؾ٣ٞ

٣ذ ثبٍزقلاّ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ أعو,٢ٛٝ أػ٠ِ ٖٓ ثو٤خ الأطجبؽ الأفوٟ  %5.2رَب١ٝ 

ُلاطجبؽ UV-Vis كٜٔ٘ب رْ ٓؼوكخ اُزوا٤ًت الاٌُزو٤ٗٝخ ٝأؽ٤بف  DFT,TD-DFTؽو٣وخ

 .أُلهٍٝخ

 

ٝعٔبػزٚ  .Muhammad, Rهبّ اُجبؽش 
 

ثلهاٍخ ٗظو٣خ ٖٓ فلاٍ اٍزقلاّ  [2014][48]

DFT,TD-DFT  ػ٠ِ ٓغٔٞػخ ٖٓ الأطجبؽ اُول٣ٔخ ٢ٛٝbrazilin, brazilein, 

haematoxylin ,haematein  ٚئم رج٤ٖ اٗٚ ٓغب٤ٓغ ا٤ُٜله٤ًََٝ ُٜب اُوبث٤ِخ ػ٠ِ الاهرجبؽ ٓغ شج

ٝعلد ك٢ ٓٞاهغ  LUMOئػبكخ ا٠ُ اُـ٤ٔخ الاٌُزو٤ٗٝخ ُلاطجبؽ الأهثؼخ ٝػ٘ل َٓزٟٞ أُٞطَ 

هو٣جخ ٓٔب ٣غؼَ ٍُٜٞخ ئكفبٍ الإٌُزوٕٝ ا٠ُ شجٚ ٓٞطَ الا٤ًَٝل أُؼل٢ٗ ٓٔب ٣غؼَ ٛنٙ 

 . ك٢ رطج٤وبد اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلاطجبؽماد ئٌٓب٤ٗخ ع٤لح الأطجبؽ  

 

ثاعواء ٓوبهٗخ ث٤ٖ اُؼل٣ل ٖٓ الأٗظٔخ ُِز٘جإ  [2014][49]ٝعٔبػزٚ   .Rody, Sهبّ اُجبؽش 

٢ٛٝ طجـخ ؽج٤ؼ٤خ  Chrysantheminاُؾَبث٢ ُِؾظٍٞ ػ٠ِ أػ٠ِ هٔخ آزظبص ُظجـخ 

 (14-1اُشٌَ)ك٢ رَزقلّ ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلاطجبؽ ٝرو٤ًجٜب 

 

 Chrysanthemin( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُظجـخ 1-14اُشٌَ)

( ٓغ λmaxُِؾظٍٞ ػ٠ِ أكؼَ ه٤ٔخ روو٣ج٤خ ُـ )ٓقزِلخ اُجبؽش ٛ٘ب هبّ ثلهاٍخ أهثؼخ أٗظٔخ 

أػطذ  B3LYP, M06, PBE0اُ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ ٝاُ٘زبئظ أَُزؾظِخ ث٤٘ذ ئٕ ٓغٔٞػخ هٞاػل 

 .بص ُِظجـخأكؼَ ه٤ْ روو٣ج٤خ لأػ٠ِ هٔخ آزظ

 

ثزؾؼ٤و عي٣ئبد طـ٤وح ٓزؼبهجخ َٓز٘لح ػ٠ِ  [2014][50]ٝعٔبػزٚ  .Amine, M هبّ اُجبؽش

 رْ ؽَبة ؽبهخ كغٞح اُؾيٓخ ُٜب ٝرٔضَ اُلوم ث٤ٖ Thiophene , Diphenylamineٝؽلاد 
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 ًٝنُي كهاٍزٜب ثطو٣وخ ا٤ٔ٤ٌُبء ا٤ٌُٔخ ٖٓئم رج٤ٖ اٜٗب ٝاؽئخ  HOMO ٝLUMOَٓز٣ٞبد 

 (15-1) ٔؼوكخ ئٌٓب٤ٗخ اٍزقلآٜب ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ٝرٔزِي اُزو٤ًت ك٢ اُشٌَُ DFTفلاٍ 

 

 ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُغي٣ئبد َٓز٘لح ػ٠ِ ٝؽلاد1-15اُشٌَ)

 Thiophene, Diphenylamine 

 -ٝاُغي٣ئبد أُإشو ػ٤ِٜب ك٢ اُشٌَ أػلاٙ ٢ٛ:

ThiadiazoloThienoPyrazine (TTP) a. 

BenzoThiadiazole-Pyrazine (BTP) b. 

c. BenzoPyrazine-Pyrazine (BPP) 

ئم رؼَٔ ػ٠ِ ٗوَ اُشؾ٘خ ٖٓ ئؽلٟ أُغب٤ٓغ اُواثطخ ا٠ُ  π-conjugatedرؾز١ٞ ػ٠ِ ٓغب٤ٓغ 

ٍطؼ شجٚ أُٞطَ ٝ ُٜب رأص٤و ػ٠ِ اُقظبئض الاٌُزو٤ٗٝخ ٝاُؼٞئ٤خ ُِغي٣ئبد كأظٜود اُ٘زبئظ 

ٗؤِٜب ُِشؾ٘خ لأؽل أُغب٤ٓغ أُورجطخ (ٛٔب الأكؼَ ك٢ ػ٤ِٔخ BTP, BPPإٔ أُغٔٞػز٤ٖ )

 .ثَطؼ شجٚ أُٞطَ

 

ػ٠ِ  DFTثاعواء كهاٍخ ٗظو٣خ ثبٍزقلاّ [2014][51]ٝعٔبػزٚ  .Abram, T هبّ اُجبؽش

ًٝبٕ ُِٔغب٤ٓغ  Pyrimidine Derivativeٝأُؼزٔلح ػ٠ِ  Pi-Conjugatedٓغٔٞػخ عي٣ئبد  

ٌُزو٤ٗٝخ ٝاُؼٞئ٤خ ُِٔوًجبد ٝٗز٤غخ رأص٤و ٝاػؼ ػ٠ِ اُزو٤ًت ٝػ٠ِ اُقظبئض الا أُؼٞػخ

ُٜنا اُزأص٤و كبٕ ع٤ٔغ ٛنٙ اُغي٣ئبد ٌٖٓٔ اٍزقلآٜب ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ثَجت ئٌٓبٕ اٗزوبٍ 

  PCBM.الإٌُزوٕٝ ٖٓ اُغي٣ئبد ا٠ُ ؽيٓخ رٞط٤َ  
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ثاعواء كهاٍخ ٗظو٣خ ػٖ اُزو٤ًت  [2014][52]ٝعٔبػزٜب  .Hayat, S هبٓذ اُجبؽضخ

 Acridineاُـ  َُزخ ػشو ٓوًجبً ٓزؼبهجبً ٓؼزٔلح ػ٠ِ photovoltaicٝاُقظبئض 

 16-1)اُشٌَ)

 

161A,B,C,D

  31G(d)-6ٝثوبػلح B3LYPثطو٣وخ  DFTؽَبثبد ا٤ٔ٤ٌُبء ا٢ٌُٔ اػزٔلد ػ٠ِ ٗظو٣خ ٝئٕ 

خ ا٠ُ ؽِوخ الاًوك٣ٖ ػ٠ِ ٝرْ ٓ٘بهشخ رأص٤و أُغب٤ٓغ أُؼٞػخ أُورجط ٌَُ اُنهاد أَُزقلٓخ

اُقظبئض اُٜ٘ل٤ٍخ ٝالاٌُزو٤ٗٝخ ُِٔوًجبد ٝهل ث٤٘ذ اُ٘زبئظ اُزأص٤و اُٞاػؼ ُٜنٙ أُغب٤ٓغ ػ٠ِ 

 اُقظبئض اُزو٤ًج٤خ ٝاُؼٞئ٤خ ُٜنٙ أُٞاك ُنا رْ اهزواؽٜب ك٢ رطج٤وبد اُقلا٣ب اُش٤َٔخ.

 

 بؽ ٢ٛثزؾؼ٤و ٓغٔٞػخ أطج [2015][53]ٝعٔبػزٚ  .Antonio, A هبّ اُجبؽش

4H-pyran-4-ylidene, Thiazole derivatives (pyt)(ٌَ17-1ٝأُج٤٘خ ك٢ اُش) 

 ٝكهاٍخ فٞاطٜب الاٌُزو٤ٗٝخ ٝاُؼٞئ٤خ ٗظو٣ب

 

 ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٔغٔٞػخ أطجبؽ1-17اُشٌَ)

4H-pyran-4-ylidene, Thiazole derivatives (pyt) 
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 carboxylic acid,phosphonic acidرؾز١ٞ ػ٠ِ ٓغٔٞػز٤ٖ هاثطز٤ٖ ٛٔب pytئٕ طجـخ 

 .ُِق٤ِخ ػب٢ُ ٓٔب ٣غؼِٜب ًلٞءح الاٍزقلاّ ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ Vocٝرؼَٔ ٛنٙ أُغب٤ٓغ ػ٠ِ عؼَ 

 

.Joseph, Mهبّ اُجبؽش 
 

ثلهاٍخ ٗظو٣خ ػ٠ِ ٓغٔٞػخ ٖٓ الأطجبؽ  [2015][54]ٝعٔبػزٚ 

 (18-1اُطج٤ؼ٤خ اُزب٤ُخ ٝأُج٤٘خ ك٢ اُشٌَ)

(Phenol) -A 

(1,2-benzoquinone) -B 

(1,4-benzoquinone) C- 

(1,4-naphthoquinone) D- 

9,10-anthraquinone)) E- 

 

 

 

 (a-e( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُِٔوًجبد)1-18اُشٌَ)  

ٝإ الأؽ٤بف الاٛزياى٣خ ٝالاٌُزو٤ٗٝخ ؽَجذ ٖٓ  DFT,TD-DFTاُؾَبثبد أعو٣ذ ثبٍزقلاّ 

زبئظ أَُزؾظِخ ُؾيّ الآزظبص ٝاُ٘ G(d,p)++311-6فلاٍ اٍزقلاّ ٓغٔٞػخ هٞاػل

٢ٛ ٓوشؼ أكؼَ ٖٓ ثو٤خ الأطجبؽ ُلاٍزقلاّ  benzoquinone-1,2ُِغي٣ئبد ث٤٘ذ ئٕ طجـخ 

 ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ لآزلاًٜب آزظبط٤خ ع٤لح ُِؼٞء ك٢ أُ٘طوخ أُوئ٤خ .



 اُلظَ الأٍٝ                                                                                             أُولٓخ  
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                 ثزؾؼ٤و ٍَِِخ أطجبؽ [2016][55] ٝعٔبػزٚ  .Hsien-Hsin, C هبّ اُجبؽش

Zinc PorphyrinYD22−YD28 (ٌَٝكهاٍزٜب ٗظو٣ب ثبٍزقلاّ 19-1)أُج٤٘خ ك٢ اُش           

   TD-DFT 

 

 PorphyrinYD22−YD28( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ لأطجبؽ 1-19اُشٌَ)

رٔزِي ًلبءح رؾ٣َٞ أػ٠ِ  YD22−YD25ئم ث٤٘ذ اُ٘زبئظ اُز٢ ؽظَ ػ٤ِٜب اُجبؽش ئٕ الأطجبؽ 

( اُغَو٣خ؛ ئم ئٕ PE) PhenylEthynyleneٞك ا٠ُ ٝعٞك ٓغٔٞػخ   ٖٓ ثو٤خ الأطجبؽ ٝمُي ٣ؼ

ُٜب رأص٤واد ػ٠ِ اُقٞاص الاٌُزو٤ٗٝخ ٝاُؼٞئ٤خ ُٜنٙ اُغي٣ئبد ٓٔب هكغ ٖٓ ًلبءرٜب ًٔزؾََبد 

 ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ.

 

                     ٖٓ فلاٍ كهاٍزٚ ثؼغ الأىٛبه      .Kyung-Hee, P[56] اُجبؽش

[gardenia and cochineal]  ٖئٕ ًلبءح طجـبد ٛنٙ الأىٛبه ًبٗذ ٗز٤غخ ُِٔلٟ اُٞاٍغ ث٤

 .ُلأؽٞاٍ أُٞع٤خ اُز٢ ٍغِذ

 

ثبٕ  ٝاٝعلٖٝٓ فلاٍ اُ٘زبئظ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب  [57] عٔبػزٚٝ .Hernández, Aاُجبؽش 

الافزلاف ك٢ اُق٤ِخ ٣ٌٕٞ ُٜب اُوبث٤ِخ الأٍٝغ لآزظبص اُلٞرٞٗبد اُز٢ رٔزِي ؽبهبد ٓقزِلخ ٗز٤غخ 

 الأؽٞاٍ أُٞع٤خ.

ٖٝٓ فلاٍ كهاٍزٚ ٓغٔٞػخ ٖٓ اُظجـبد اُطج٤ؼ٤خ  [58] عٔبػزٚٝ .Mohammed, Iاُجبؽش 

 ٢ٛٝPawpaw Leaf and Flame Tree Flower  اًزشق ئٕ الآزظبط٤خ اُؼؼ٤لخ ُِظجـبد
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٣ب رإصو ٍِجب ػ٠ِ ًلبءح اُظجـبد ًٔزؾََبد ك٢ اُقلا red region اُطج٤ؼ٤خ ك٢ أُ٘طوخ 

 .nm 750-620اُش٤َٔخ, ٝأُ٘طوخ اُؾٔواء روغ ػٖٔ أُلٟ 

 

ك٤ٔب ٣قض اُؼلاهخ ث٤ٖ الأؽٞاٍ أُٞع٤خ ٝاُزؼبهت   ٝعلٝا [59]عٔبػزٚ ٝ  .Bourass, M  اُجبؽش

conjugated   ٕثي٣بكح ؽٍٞ اُ٘ظبّ  أُزؼبهت  كاكالآزظبط٤خ ريئconjugated length. 

 

فً دراسخ  Molecular Modelingك ثزايجٍبدانجذىس انسبثمخ انخبطخ ثزطجٍ 1-7-2

 رفبػلاد انًؼمذاد انكًٍٍبئٍخ

ٔؼولاد اُؼ٘بطو الاٗزوب٤ُخ اُز٢ ٗظو٣خ ُثلهاٍخ  [2004][60]ٝعٔبػزٚ  .Beate, Fهبّ اُجبؽش

٣ج٤ٖ اُزو٤ًت اُؾِو٢  (20-1اُشٌَ)رؾز١ٞ ػ٠ِ الأٝىٕٝ ٝاُضب٣ٞىٕٝ اُؾِو٢ ٝأُلزٞػ ٤ًٌِ٘ل ٝ

   ٝأُلزٞػ ُلأٝىٕٝ

 

 

 ( اُزو٤ًت اُؾِو٢ ٝأُلزٞػ ُلأٝى20ٕٝ-1اُشٌَ)

اُلهاٍخ اُ٘ظو٣خ اُز٢ آعواٛب اُجبؽش ئٕ اُشٌَ اُؾِو٢ ُلأٝىٕٝ أًضو اٍزوواها ثو٤َِ ٖٓ  ث٤٘ذ ئم

ٖٓ  31G/ DFT-6اُشٌَ أُلزٞػ ٖٓ فلاٍ ٓؼوكخ اُقظبئض ٝاُزوا٤ًت الاٌُزو٤ٗٝخ ثطو٣وخ 

 Gaussian 03 .     فلاٍ ثوٗبٓظ

 

ٝكهاٍخ  DFTثلهاٍخ ٗظو٣خ ثبٍزقلاّ  [2006][61]ٝعٔبػزٚ  .Mihaylov, Tهبّ اُجبؽش 

 ٤ُHCCA)coumarin-3-carboxylic acid ) ٝLa(III)ٌ٘ل ث٤ٖ -طو كِيأؽ٤ل٤خ ُز

ٝإ اُزؾ٤َِ  La(CCA)2(NO3)(H2O)2ئم ئٕ اُ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ اهزوؽذ ط٤ـخ ُِٔؼول ٢ٛ 

  ُزوككاد اُؼ٤ِٔخ ٝأُؾَٞثخ ٣إًل ٗٔؾ رأطوالاٛزياى١ أُلظَ ُِلِي ٝا٤ٌُِ٘ل ٝأُؼزٔل ػ٠ِ ا

 ٤ٌُ٘ل اُن١ رْ اهزواؽٚ . -كِي

 



 اُلظَ الأٍٝ                                                                                             أُولٓخ  
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ٝ  Porphyrinsثبٍزقلاّ ٓغٔٞػخ أطجبؽ  [2010][62]ٝعٔبػزٚ  .Michael, G هبّ اُجبؽش

phthalocyanines  ُج٤بٕ ٓلٟ ًلبءرٜٔب ك٢ رطج٤وبد اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلاطجبؽ ؽ٤ش

 (21-1و٤ًت اُؼبّ اُشٌَ)اُز Porphyrinsرٔزِي طجـخ 

 

 

M=Zn         ,p-C6H4COOH))R1= 

R2,R3,R4=(2,4,6-Me3C6H2) 

 Porphyrinاُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُظجـخ  21-1)اُشٌَ)

 

 Copper Phthalocyanineاُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُظجـخ  (22-1اُشٌَ)

ٓٔب ٣ؼ٢٘ %11اُؾظٍٞ ػ٠ِ ًلبءح رؾ٣َٞ  Porphyrinsئم ث٤٘ذ اُ٘زبئظ أَُزؾظِخ ٖٓ طجـخ 

 ًلبءرٜب ك٢ اٍزقلآبد اُقلا٣ب اُش٤َٔخ.

 

.Sachin, K هبّ اُجبؽش 
 

 Rutheniumـثزؾؼ٤و ٍَِِخ ٓؼولاد عل٣لح ُ [2011][63]ٝعٔبػزٚ 

٢ٛ 

 

 23-1)ٓج٤٘خ ك٢ اُشٌَ)

R)-3-N-(benzylacetamido)imidazol-2-ylidene]RuCl(p-cymene[1- 
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 Ruthenium( اُزو٤ًت اُؼبّ ُٔؼولاد 23-1اُشٌَ)

ػ٠ِ  DFTٝثطو٣وخ   GAUSSIAN 03ٖٓ فلاٍ اٍزقلاّ ٍَِِخ ثوآظ  ٝئعواء كهاٍخ ٗظو٣خ

 N-heterocyclic carbeneث٤ٖ ٤ٌُ٘لاد ٝهل ٝػؾذ اُ٘زبئظ هٞح اُزأطو   ٛنٙ أُؼولاد

(NHC)  ُ٘وطخ ا٠ُ ٓوًي اُلِي ًٝنُي اهزوػ اُجبؽش رٔلك ه٤َِ ُلأٝهث٤زبلاد اُغي٣ئ٤خ أُلائٔخ

 اد.ك٢ ٛنٙ أُؼول NHC–Ru طوأرنٛت ثبرغبٙ اٍزوواه٣خ اًجو ُز NHC–Ru σ  رلافَ 

 

.Singh, R  هبّ اُجبؽش 
 

ُلهاٍخ  DFTثلهاٍخ ٗظو٣خ َٓز٘لح ػ٠ِ   [2011][64] ٝعٔبػزٚ

ٝاُز٢ رٔزِي اُزو٤ًت ك٢  Thioamidesاُؼ٘بطو الاٗزوب٤ُخ ٝ  Halidesاُزلبػَ ث٤ٖ ٛب٤ُلاد 

 (24-1اُشٌَ )

 

 

 Thioamides ـ( اُزو٤ًت اُؼبّ 24ُ-1اُشٌَ )

٣ٔزِي أػ٠ِ هبث٤ِخ  ٤Thiazolidinethione٘ذ ث HOMO ,LUMOئم ئٕ ؽبهبد َٓز٣ٞبد  

ًٝنُي ئٕ اُؾل٣ل ٛٞ أهٟٞ َٓزوجَ ٖٓ ث٤ٖ اُؼ٘بطو الاٗزوب٤ُخ  Thioamidesُِٞٛت ٖٓ ث٤ٖ  

 أُنًٞهح.

 

طو ث٤ٖ أص٤واُزأ٣خ ُٔؼوكخ ٓلٟ رثلهاٍخ ٗظو [2011][65]ٝعٔبػزٚ M.  Ahmadi ,هبّ اُجبؽش 

Mgا٣ٞٗبد اُلِياد 
2+

, Ca
2+

, Zn
2+

, Cu
+

        ٣ئخ اٌَُو ثبلإػبكخ ا٠ُ رول٣و هٞح أطوحٝعي 

N-glycosidic  (ٌَ٣ج٤ٖ اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ25٢-1ٝاُش )  2ُـ′-deoxyguanosine 
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 deoxyguanosine-′2( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُـ25-1اُشٌَ)

 -ئم ئٕ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ أعو٣ذ ثبٍزقلاّ:

6-311++G(d,p)/DFT ِخ.ُزؾل٣ل ؽج٤ؼخ اُزلبػلاد اُؾبط 

 

ُٔؼوكخ  DFT ثلهاٍخ ٗظو٣خ ثطو٣وخ [2012][66]ٝعٔبػزٚ   .Charity, F هبّ اُجبؽش

اُقظبئض اُٜ٘ل٤ٍخ ًٝنُي اُزأطو ث٤ٖ اُلِي ٝا٤ٌُِ٘ل ك٢ ٓؼولاد ا٤ٌَُ٘ أُؾز٣ٞخ ػ٠ِ 

phosphines َُٖص٘بئ٤خ ا 

NiX2(R2P(CH2)nPR2) 

 -ئم ئٕ:

X = H, CO, n =1−3, and R = H, Me, CF3, Et, i-Pr, t-Bu, Ph, OMe, F 

 ( ٣ج٤ٖ اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُِٔؼول26-1ٝاُشٌَ )

 ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٔؼول ا26ٌَ٤ُ٘-1اُشٌَ)

 n =1 −3, R = H, Me, CF3, Et, i-Pr, t-Bu, Ph, OMe, Fئم ئٕ: 

رؼزٔل ػ٠ِ  Ni(CO)2(R2P(CH2)nPR2ئم أظٜود اُ٘زبئظ ئٕ شلح روككاد اٌُبهث٤َٗٞ ُٔؼول )

 -ٝٛنٙ أُغب٤ٓغ ٢ٛ : phosphorus( ػ٠ِ Rؼٞػخ )أُغب٤ٓغ أُ

R = H, Me, CF3, Et, i-Pr, t-Bu, Ph, OMe, F 

 ص٘بئ٢ اَُٖ رؼزجو ٓغٔٞػخ ٝاٛجخ ه٣ٞخ. phosphinesئم ئٕ اُـ
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ثزطج٤ن اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ ثبٍزقلاّ ثوٗبٓظ    [2012][67]ٝعٔبػزٚ   .Mahdeyeh, S هبّ اُجبؽش

Gaussian 03 ٣ٞٗبداُٜ٘ل٤ٍخ ُٔؼولاد اُلِي لأ ُقظبئضُلهاٍخ اZn (II), Cd (II) ,Hg (II)  

 (27-1اُشٌَ )  ٝأكٗبٙ Salen Schiffٓغ هبػلح  

 

 Salen Schiff( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُوبػلح 27-1اُشٌَ)

ٖٝٓ ٗزبئظ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ أُزؼِوخ ثبُقظبئض اُغي٣ئ٤خ ٝالاٌُزو٤ٗٝخ رج٤ٖ اٗٚ ٖٓ أٌُٖٔ 

 ٤ًٌِ٘ل ٓ٘بٍت ُِزلبػَ ٓغ ٛنٙ الا٣ٞٗبد.Salen Schiff اٍزقلاّ هبػلح 

 

 ٓغ هبػلح DFTثلهاٍخ ٗظو٣خ ثبٍزقلاّ ٗظو٣خ  [2012][68] ٝعٔبػزٚ .Ling, Qهبّ اُجبؽش 

D95V ُلهاٍخ رأص٤و أُغب٤ٓغ أُؼٞػخ ػ٠ِ اُزوا٤ًت الاٌُزو٤ٗٝخ ٝاُٜ٘ل٤ٍخ ُٔؼولاد 

Technetium-99m-labeled diphosphonate ( ٌَ28-1اُش) 

 

 Technetium-99m-labeled diphosphonate ( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُـ28-1اُشٌَ)

٢ٛٝ رٔضَ اُلوم  FMO(frontier molecular orbitals)ئم ث٤٘ذ اُ٘زبئظ ٗوظبٕ ؽبهخ اُلغٞح 

 ,اُؾغْ اُغي٣ئ٢ ٝأَُبؽخ اَُطؾ٤خ ُِٔؼول.HOMO ٝLUMOث٤ٖ ؽبهخ َٓز٣ٞبد 

 

.Duran, K هبّ اُجبؽش
 

ثاعواء كهاٍخ ٗظو٣خ ثبٍزقلاّ ؽو٣وخ   [2013][69]ٝعٔبػزٚ

DFT,TD-DFT/6-31G(d,p) ػ٠ِ ٓؼولادCopper(II) أُؾز٣ٞـــــــــــــــــــــــــــــخ ػ٠ِ 

 :٢ٛٝ  (29-1ك٢ اُشٌَ) ( (tripodal tetramin  ٤ٌُ٘لاد

[Cu(trpn)(NH3)]
2+

,[Cu (tren)(NH3)]
2+

,[Cu (332)(NH3)]
2+

,[Cu (322)(NH3)]
2+
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 Copper(II)( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٔؼولاد 29-1ُشٌَ)ا

ؽبهبد الإصبهح الاٌُزو٤ٗٝخ رْ ؽَبثٜب ٗظو٣ب ئم ٝعل اُجبؽش ٖٓ فلاٍ ثؾضٚ ئٕ ٓؼظْ شلح اُؾيّ ك٢ 

 الأؽ٤بف الاٌُزو٤ٗٝخ ُِٔؼولاد ر٘زظ ػٖ الاٗزوبلاد اُزب٤ُخ:

dxz, dyz→d z
2  

, dxz, dyz→d x2-y2  ,dxy→dz
2 

 

ثلهاٍخ فظبئض ٛنٙ أُؼولاد ٗظو٣ب   .Beyramabadi, S. A [2013][70] هبّ اُجبؽش

               ٓغ ٤ٌُ٘ل Fe(II), Cu(II) ,Zn(II)ٝأُؼولاد ٢ٛ  G(d,p)  DFT+31-6/ثبٍزقلاّ 

        ((2-thiazolylazo) resorcinol (TAR)4-  )(ٌَ30-1ك٢ اُش) 

 

 Fe(II), Cu(II) ,Zn(II)( اُشٌَ صلاص٢ الأثؼبك ُٔؼولاد 30-1اُشٌَ)

 .٣Jahn-Tellerظٜو رأص٤و Cu(IIئم أظٜود اُ٘زبئظ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ئٕ ٓؼول )

 

  Schiff base Pd(II)ٝعٔبػزٚ ثزؾؼ٤و ٓؼول Alireza, A.   [71][2013] هبّ اُجبؽش

 ٝكهاٍخ فٞاطٚ.( (31-1اُشٌَ
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 Schiff base Pd(II)( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٔؼول 31-1اُشٌَ)

 ئم رْ كهاٍخ اُؼل٣ل ٖٓ اُقظبئض اُٜ٘ل٤ٍخ ٝاُط٤ل٤خ ٖٓ DFT  (PW91)قلاّ ٗظو٣خثبٍز

 فلاٍ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ ٝٓٞاىٗخ اُ٘زبئظ اُ٘ظو٣خ ٓغ اُ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ ُِٔؼول أُلهًٝ.

 

              ثلهاٍخ ٗظو٣خ ٖٓ فلاٍ      [2013][72] ٝعٔبػزٚ  .Rodrigo Cهبّ اُجبؽش

DFT/6-311++G(d,p)  رْ ك٢ ٛنا اُجؾش ػوع أُٜ٘غ٤بد أَُزقلٓخ ُِز٘جإ ا٢ٌُٔ ُضٞاثذ ئم

PM–Cuُٔؼولاد اُؼ٘بطو ك٢ أُؾٍِٞ ٝثبَُ٘جخ ُٔؼولاد  pHالاٍزوواه ٝ
2+

            ئم ئٕ 

(PM  ٣ؼ٢٘ ا٤ٌُِ٘لpyridoxamine  ( ٕكبٕ اُ٘زبئظ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب رج٤ٖ ئPM  َٓػب ٞٛ

٤ِ٤ًCuز٢ ًلٞء ُـ
2+ 

. 

 

                 LANL2DZ ثلهاٍخ ٗظو٣خ ثبٍزقلاّ [2014][73]ٝعٔبػزٚ  .Naokazu Y بؽشهبّ اُج

6311+G(d),6311G(d) /DFT  ُلهاٍخ اُؾبلاد أُضبهح اُضلاص٤خ ُٔؼولادIridium(III)  ٓغ

ٝأُؼولاد , ًٝنُي اُؼلاهخ ث٤ٖ ٛنٙ اُؾبلاد ٝأؽ٤بف الاٗجؼبس ُِٔؼولاد ٤ُTerpyridineٌ٘لاد

 ( 32٢ٛٝ-٤1وٛب ٓج٤٘خ ك٢ اُشٌَ)اُز٢ رْ رؾؼ

[IrBr(phen)(terpy)](PF6)2 , [IrBr(phen)(tterpy)](PF6)2 
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27 

 

 Iridium(III)( اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُٔؼولاد 32-1اُشٌَ)

ٝإ ؽبهخ اُلغٞاد ث٤ٖ اُؾبلاد أُضبهح أُضبهح رٔزِي اص٤ٖ٘ ٖٓ اُؾبلاد  ادؼولٔئم ٝعلد ٛنٙ اُ

زٜب ٓغ ٓب٣وبثِٜب ٖٓ اُؤْ ك٢ ؽ٤ق الإشؼبع ُِٔؼولاد كزْ اُؾظٍٞ ػ٠ِ ٝاُؾبلاد أَُزووح رْ ٓٞاىٗ

كهعخ ػب٤ُخ ٖٓ اُزواثؾ ث٤ٖ اُطبهبد أُؾَٞثخ ٝأُلاؽظخ ٝثنُي كإ اُؾبُخ أُضبهح ٢ٛ ٓظله 

 الإشؼبع أُزلَلو ُٜنٙ أُؼولاد.
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 The Aim Of The Workانهذف يٍ انجذش  1-8

 ثبٍزقلاّ ثوٗبٓظ طجـخ ؽج٤ؼ٤خ ٝمُي 25ُـ ئعواء كهاٍخ ٗظو٣خ اُٜلف ٖٓ ٛنٙ اُلهاٍخ ٛٞ 

Chembio3Dultra 14 :ٝثبُطوم الأر٤خ 

HF/ B3LYB 3-21G 

DFT/ B3LYB 3-21G 

DFT/ B3LYB 6-31G 

DFT/ B3LYB 6-311G 

رؾل٣ل أ١ ٖٓ ٛنٙ اُظجـبد رٔزِي ًلبءح أًضو ٖٓ ؽ٤ش طلخ رؾََٜب ُؼٞء اُشٌٔ لأؿواع ٝ

ش٤َٔخ ثـ٤خ الاٍزلبكح ٖٓ اُ٘جبربد اُطج٤ؼ٤خ أُزٞاكوح ك٢ اُؼوام ك٢ رظ٤ْٔ اٍزقلآبد اُطبهخ اُ

 اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ٝرظ٤٘ؼٜب ٝرٞاكو اُطبهخ اٌُٜوثبئ٤خ ٝرغ٘ت اٍزقلاّ اُظجـبد اُظ٘بػ٤خ أٌُِلخ.

  



 

 

 

 

 الفصل الثاني

العملالحساب وطرائق 
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 انفظم انضبًَ

 طزائك انذسبة وانؼًم

Methods of Calculations 1-2  طزائك انذسبثبد 

 ChemBio3D ultra program 14 ثزَبيج 2-1-1

 Density functional theory (DFT)رْ اٍزقلاّ ٛنا اُجوٗبٓظ لإعواء ؽَبثبد كٝاٍ اٌُضبكخ 

لإ٣غبك اُطبهبد ا٤ٌُِخ ُِغي٣ئبد ٝاُنهاد أُقزِلخ   Hartree fock (HF)كٞى ٝؽَبثبد ٛبهرو١

 اُؼل٣ل ٖٓ اُظلبد اُل٤ي٣ب٣ٝخ أُقزِلخ.ٝئ٣غبك اُشٌَ اُٜ٘ل٢ٍ ٝٓؼوكخ 

 َىع انؼًم2-1-2 

َٗزط٤غ ؽَبة اُؼل٣ل ٖٓ اُظلبد ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ  ChemBio3Dثبٍزقلاّ ثوٗبٓظ ؽَبثبد 

 ٖٝٓ ٛنٙ اُظلبد اُز٢ رْ ؽَبثٜب ك٢ كهاٍز٘ب: DFT ٝHFٝاُل٤ي٣ب٣ٝخ ُِغي٣ئبد ثأٍِٞة 

 قلغ ُٜب.ؽَبة اُشٌَ اُٜ٘ل٢ٍ ُِغي٣ئبد ػ٘ل َٓزٟٞ اُطبهخ أُ٘-1

 ُِظجـبد. HOMOٝLUMO ؽَبة اُطبهخ ا٤ٌُِخ ٝئ٣غبك اُو٤ْ اُطبه٤خ َُٔز٣ٞبد اُـ -2

 ُِغي٣ئبد اُز٢ رٔذ كهاٍزٜب Uv-Visؽَبة أؽ٤بف الآزظبص -3

 أسبنٍت انذسبة 2-1-3

ػ٠ِ  HFًٝنُي أٍِٞة ٛبهرو١ كٞى DFTرْ رطج٤ن أٍِٞة ؽَبثبد ٗظو٣خ كاُخ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ 

 .طجـخ ؽج٤ؼ٤خ 25

 Basis setsالقواعد المستخدمة  2-1-4

.3-21G, 6-31G, 6-311G

 وانززاثطٍخ يؼبيلاد انزمزٌت نهطبلخ انزجبدنٍخ2-1-5 

 .B3LYPرْ اٍزقلاّ ٗٞع ٝاؽل شبئغ ٝٓؼزٔل ك٢ ؿبُج٤خ اُؾَبثبد ٖٓ ٛنا اُ٘ٞع 
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  Methods  of work طزائك انؼًم2 -2

  Materials and toolsانًىاد والأدواد انًسزخذيخ 2-2-1

 انًسزخذيخالأجهشح  1-2)جذول)

 الأجهشح انًسزخذيخ رفبطٍههب يكبٌ انجهبس

UV-Vis 160V uv_vis ٤ًِخ اُؼِّٞ /عبٓؼخ ك٣ب٠ُ عٜبى  -1 

كوٕ ثزله٣غبد هه٤ٔخ ؽواه٣خ رظَ  ٤ًِخ اُؼِّٞ /عبٓؼخ ك٣ب٠ُ

 C˚ 300ا٠ُ

 2-اُلوٕ 

 ( انًىاد انًسزخذيخ2-2ول)جذ

انًسزخذيخ انًىاد رفبطٍههب انىظٍفخ  

DSSCرؾؼ٤و TiO2 ,assay;99% -1 َٓؾٞم ص٘بئ٢ ا٤ًَٝل     

 اُز٤زب٤ّٗٞ اُ٘ب١ٞٗ

DSSCِْٓاّٝ 30ُٜب ٓوبٝٓخ رَب١ٝ  رؾؼ٤و/
2

 ITO2-ىعبط 

TiO2 ُؼَٔ ػغ٤٘خ   HNO3 

 اُٞىٕ اُغي٣ئ٢

63g/mol 

 3-ؽبٓغ اُ٘زو٣ي أُقلق

ُٔؾٍِٞ الأٌُزو٤ُٝز٢ُزؾؼ٤و ا  KI  اُٞىٕ اُغي٣ئ٢  

166.00 g/mol 

 ٣ٞك٣ل اُجٞرب4ّٞ٤ٍ-

 اُٞىٕ اُغي٣ئI2٢ ُزؾؼ٤و أُؾٍِٞ الأٌُزو٤ُٝز٢

126.9 g/mol 

 5-ا٤ُٞك

ٍزقلاص طجـخ اٌُِٞهٝك٤َلا  CH3COCH3اُٞىٕ اُغي٣ئ٢ 

58.07gm/mol 

 6-أ٤ٍزٕٞ

اُٞىٕ اُغي٣ئ٢ CH3CH2OH ُز٘ظ٤ق أُٞاك

46.06gm/mol 

بٍٗٞا٣ض -7 

 ُزؾؼ٤و أُؾٍِٞ الأٌُزو٤ُٝز٢

DSSC ـُِ  

CH2OHCH2OH 

 gm/mol 62.07اُٞىٕ اُغي٣ئ٢

 8-اص٤ِ٤ٖ ًلا٣ٌٍٞ
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 انؼًم 2-2-2

ITO 1-ر٘ظ٤ق 

cm(3ماد الأثؼبك ITOرْ ر٘ظ٤ق ىعبع٤بد اُـ
2

 ( ٝكن اُقطٞاد ا٥ر٤خ:3×

 1-رـََ ع٤لا ثبُٔبء أُوطو

 2-رـََ ع٤لا ثبلإ٣ضبٍٗٞ

ؽبه رغلق ثبٍزقلاّ ٛٞاء -3 

 2-رؾؼ٤و ؽجوخ الاٗٞك

ٖٓ َٓؾٞم ص٘بئ٢ ا٤ًَٝل اُز٤زب٤ّٗٞ اُ٘ب١ٞٗ ٣ٝزْ ٝػغ هطواد ه٤ِِخ ٖٓ ؽبٓغ   0.5gmرْ ٝىٕ

ٓٞلاه١ ُِؾظٍٞ ػ٠ِ ػغ٤٘خ ٛنٙ اُؼغ٤٘خ رط٠ِ ػ٠ِ اُغبٗت أُٞطَ ٖٓ 0.1 اُ٘زو٣ي أُقلق 

    ٤زو ًٔب ك٢ اُشٌَئم ٣زْ ه٤بً اُغٜخ أُٞطِخ ُِيعبعخ ثبٍزقلاّ عٜبى الاٝكٞٓ ITOىعبعخ 

(2-1.) 

 

 ( رؾؼ٤و ؽجوخ الاٗٞك1-2اُشٌَ)

هجَ ٝػغ اُؼغ٤٘خ ٗوّٞ ثزضج٤ذ الأثؼبك ػ٠ِ اُيعبعخ ثبٍزقلاّ شو٣ؾ لاطن شلبف ثؾ٤ش رٌٕٞ 

cm(1×1)َٓبؽخ اُؼَٔ أُقظظخ ُِطلاء 
2

رزوى ؽجوخ اُؼغ٤٘خ كهبئن ه٤ِِخ رغق صْ رياٍ  

صْ رزوى  .[74]ُٔلح ٍبػز٤ٖ  ˚C (500-400)واهح الأشوؽخ اُلاطوخ ٝرٞػغ كافَ اُلوٕ ػ٠ِ ؽ

رجوك ع٤لا صْ رـطٌ ك٢ ٓؾٍِٞ اُظجـخ أُؾؼوح ا٠ُ إٔ رزِٕٞ ؽجوخ الاٗٞك ثِٕٞ اُظجـخ صْ روكغ 

ٖٓ أُؾٍِٞ ٝرزوى رغق ع٤لا ك٢ ٌٓبٕ ٓؼزْ ثؼ٤ل ػٖ اُؼٞء ٝرؾلع ك٢ أهواص ثلاٍز٤ٌ٤خ ٓغ 

(الأر٤خ:3-2ٝ) (2-2رغ٘ت رؼو٣ؼٜب ُِؼٞء ًٔب ك٢ الأشٌبٍ)
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 ( ؽجوخ الاٗٞك ثؼل ٗوؼٜب ثٔؾٍِٞ طجـخ الاٗض٤ٍٞب2ٖ٤ٗ-2اُشٌَ)

 

 ( ؽجوخ الاٗٞك ثؼل ٗوؼٜب ثٔؾٍِٞ طجـخ اٌُِٞهٝك3َ٤-2اُشٌَ)

 3-رؾؼ٤و ؽجوخ اٌُبصٞك

ٝػ٠ِ عبٗجٜب أُٞطَ ػ٠ِ ُٜت شٔؼخ ُؼلح كهبئن ا٠ُ إٔ رٌز٢َ ثبُِٕٞ   ITOٓوهد ىعبعخ

 (:4-2ص ثلاٍز٤ٌ٤خ ًٔب ك٢ اُشٌَ)الأٍٞك ٌُِوثٕٞ صْ رٞػغ ك٢ أهوا

 

 ( ؽجوخ اٌُبصٞك4-2اُشٌَ)

 رؾؼ٤و أُؾٍِٞ الأٌُزو٤ُٝز٢ -4

ٖٓ أص٤ِ٤ٖ  ml 25ك٢ M  ٖٓKI ٝ0.05 M  ٖٓ I2 ٣0.1ؾؼو أُؾٍِٞ الأٌُزو٤ُٝز٢ ثاماثخ 

I).اٌُلا٣ٌٍٞ ُِؾظٍٞ ػ٠ِ أ٣ٞٗبد 
-
/I3

-
)  
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 5- رؾؼ٤و اُظجـبد

 الأؽٔو اُطبىطظجـخ ٖٓ أٝهام أُِلٞف اُاٍزقلاص -1

ؿواّ ٖٓ ٝهم أُِلٞف الأؽٔو  64َٓ ٖٓ أُبء أُوطو ٝٗزوًٚ ٣ـ٢ِ كه٤وز٤ٖ صْ ٗأفن  100َٗقٖ 

ٝٗوطؼٚ ا٠ُ هطغ طـ٤وح علا ٝٗؼؼٜب ك٢ أُبء أُوطو ٣ـط٠ ٣ٝوكغ ٖٓ اُ٘به ٝٗزوًٚ ٣جوك ًٔب ك٢ 

 .5- 2)[75]اُشٌَ )

    

 ( ٓؾٍِٞ طجـخ الاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ أَُزقِظخ5-2اُشٌَ)

ٍزقلاص اُظجـخ ٖٓ ٍؼق اُ٘ق٤َا -2 

َٓ ٖٓ  20صْ ٗؼ٤ق ُٚ  وطؼٚ هطغ طـ٤وح علاؿواّ ٖٓ ٍؼق اُ٘ق٤َ الأفؼو 15ٗٝٗأفن

كه٤وخ  15الأ٤ٍزٕٞ ٣ٝزوى ُٔلح فٌٔ كهبئن ثؼلٛب ٗوّٞ ثبُؼـؾ ػ٠ِ أُي٣ظ ثبٍزقلاّ ٓلهخ ُٔلح 

٣ٞعل ثأٗٞاع ػل٣لح ٝثٔب إٔ اُ٘ق٤َ [76]  (6-2)ُِؾظٍٞ ػ٠ِ أُؾٍِٞ أَُزقِض ًٔب ك٢ اُشٌَ

اُقَزب١ٝ  ,كزْ ئعواء ػ٤ِٔخ الاٍزقلاص أُٞػؾخ ػ٠ِ صلاصخ أٗٞاع ٖٓ اُ٘ق٤َ ٢ٛ اُزجوىٍ

 664nm.ُٚ ٝرَب١ٝ  Uv-visٝاُلًَ ٝٝعل اٗٚ ٣ٔزِي اُطٍٞ أُٞع٢ ٗلَٚ ثؼل ئعواء ه٤بً 

 

 ( ٓؾٍِٞ طجـخ اٌُِٞهٝك٤َ أَُزقِظخ6-2اُشٌَ)
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لأطجبؽرغ٤ٔغ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُ -6 

رغ٤ٔغ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ٣زٔضَ ثاػبكخ هطواد ه٤ِِخ علا ٖٓ أُؾٍِٞ الأٌُزو٤ُٝز٢ ػ٠ِ ؽجوخ الاٗٞك 

 ٣ٝضجذ ًلا اُوطج٤ٖ الاٗٞك ٝاٌُبصٞك ثؾ٤ش ٣ٌٞٗبٕ ٓٞاع٤ٜٖ ُجؼؼٜٔب ثبٍزؼٔبٍ ؽِوبد ٓبٌٍخ.

 Evaluation Of The Fabricated DSSCs  رو٤٤ْ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ7-

ٝأُٞػؾخ ك٢  فلاٍ ٗظبّ رول٣و اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلأطجبؽ اُز٢ رْ رظ٤٘ؼٜب٣زْ مُي ٖٓ 

ئم ٣زْ ر٤َِؾ ػٞء ػ٠ِ اُق٤ِخ اُش٤َٔخ ٣ٝزْ ؽَبة ه٤ْ اُز٤به ٝاُلُٞز٤خ ثزـ٤٤و ه٤ْ  (7-2)اُشٌَ

 .أُوبٝٓخ أُزـ٤وح ٝاُز٢ رؼط٢ علٍٝ ٝٓقطؾ ُو٤ْ اُلُٞز٤خ ٝاُز٤به

 

       خ اُش٤َٔخ أُؾليح ثبُظجـخ( رو٤٤ْ ٗظبّ اُق7٤ِ-2شٌَ )



 

 

 

 الفصل الثالث

   النتائج والمناقشة
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 انفظم انضبنش

 Results and Discussion  انُزبئج وانًُبلشخ

 َزبئج انذسبثبد انُظزٌخ ويُبلشزهب 3-1 

 طجـخ ؽج٤ؼ٤خ ُٔؼوكخ ًلبءرٜب ك٢ اٍزقلاّ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ أُزؾََخ ُلأطجبؽ 25رٔذ كهاٍخ 

ٓغٔٞػز٤ٖ ٖٓ الأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ ئم ئٕ أُغٔٞػخ الأ٠ُٝ رؾز١ٞ ػ٠ِ عي٣ئخ ؽ٤ش رْ رو٤َٜٔب ا٠ُ 

 (:1-3ٝاُغلٍٝ) 1-3)ًٞى ٝرٔزِي اُزو٤ًت اُؼبّ ٝأُج٤ٖ ٖٓ فلاٍ اُشٌَ)ًِٞ

 

 خ ثٜب( اُزو٤ًت اُؼبّ ُٔغٔٞػخ الاٗض٤ٍٞب٤ٗ٘بد ٝأُغب٤ٓغ أُورجط1-3اُشٌَ )

 كىسىيجًىػخ الأطجبؽ انطجٍؼٍخ انًذزىٌخ ػهى جشٌئخ كه  (1-3)انجذول

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 Dyes R1 R2 R3 R4 R5 R6 

1 Delphinidin+glucose OH OH OH OH H OH 

2 Aurantinidin+glucose H OH H OH OH OH 

3 Hirsutidin+glucose OCH3 OH OCH3 OH H OCH3 

4 Europinidin+glucose OCH3 OH OH OCH3 H OH 

5 Peonidin+glucose OCH3 OH H OH H OH 

6 Pelargonidin+glucose H OH H OH H OH 

7 Malvidin+glucose OCH3 OH OCH3 OH H OH 

8 Triacetidin+glucose OH OH OH OH H OH 

9 Petunidin+glucose OH OH OCH3 OH H OH 
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10 Pulchellidin+glucose OH OH OH OCH3 H OH 

11 Apigeninidin+glucose H OH H OH H OH 

12 Capensinidin+glucose OCH3 OH OCH3 OCH3 H OH 

13 Rosinidin+glucose OCH3 OH H OH H OCH3 

14 Cyanidin+glucose OH OH H OH H OH 

15 Luteolinidin+glucose OH OH H OH H OH 
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ٝرٔزِي اُزو٤ًت أُٞػؼ ك٢  ًًِٞٞىأٓب أُغٔٞػخ اُضب٤ٗخ ٖٓ الأطجبؽ أُلهٍٝخ لارؾ١ٞ عي٣ئخ 

 (2-3اُشٌَ)

 

 

 

 

 

 ًًِٞٞىٓغٔٞػخ الأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ ؿ٤و أُؾز٣ٞخ ػ٠ِ عي٣ئخ  (2-3) اُشٌَ

β -mangostin α-mangostin 

Betalains 

Betalains2 

Betaxanthin Bixin 

Cyanidin 

Crocetin 

Peonidin 

Delphinidin 
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   ( ُِٔوًجبد ه٤ل اُلهاٍخ ٝاُز٢ ُٜب رو٤ًت كواؿ٢ ٓزشبثٚ 3-3ٗزبئظ اُزوا٤ًت أُض٠ِ اُشٌَ)

  )رٞى٣غ كواؿ٢ َٓز١ٞ(
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الأشٌبٍ اُضلاص٤خ الأثؼبك ُلأطجبؽ اُطج٤ؼ٤خ أُزؾََخ ٖٓ فلاٍ ثوٗبٓظ اُؾَبثبد (3-3) اُشٌَ

 B3LYP/6-31G/TD-DFT ثطو٣وخ

 Hمهح ا٤ُٜلهٝع٤ٖ   

 Cمهح اٌُبهثٕٞ   

 Oمهح الاًَٝغ٤ٖ   

  Nمهح ا٤ُ٘زوٝع٤ٖ   
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 رْ ؽَبثٜب ٖٓ فلاٍ ثوٗبٓظ اُؾَبثبد HOMOٝ  LUMO ئٕ ه٤ْ 

 Egap = LUMO-HOMO ئم ئٕ

 :[51]كؾَجذ ٝكن أُؼبكُخ اُزب٤ُخ Vocأٓب ه٤ٔخ 

VocPCBM =│EHOMO (Donor) │ – │ELUMO (Acceptor) │ - 0.3 

ئم رْ اُؾظٍٞ ػ٠ِ ٗزبئظ اُؾَبثبد اُز٢ أعو٣ذ ػ٠ِ الأطجبؽ أُٞػؾخ أػلاٙ ٝاُغلاٍٝ أكٗبٙ 

 رج٤ٖ ٛنٙ اُ٘زبئظ:

 DFT/B3LYP/3-21Gثطزٌمخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ  انطبلبد الانكززوٍَخ لٍى  2-3)انجذول )

 Type of Dyes DFT/B3LYP/3-21G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Egap 

(eV) 

Voc/ 

PCBM 

1 Delphinidin+glucose -5.992 -1.043 4.949 1.992 

2 Aurantinidin+glucose -5.738 -0.901 4.837 1.738 

3 Hirsutidin+glucose -5.948 -0.965 4.983 1.948 

4 Europenidin+glucose -5.898 -0.891 5.007 1.898 

5 Peonidin+glucose -5.955 -1.019 4.936 1.955 

6 Pelargonidin+glucose -5.575 -0.894 4.681 1.575 

7 Malvidin+glucose -5.912 -0.979 4.933 1.912 

8 Triacetidin+glucose -5.272 -0.883 4.889 1.772 

9 Petunidin+glucose -5.125 -1.897 3.228 1.125 

10 Pulchellidin+glucose -5.826 -0.904 4.922 1.826 

11 Apigeninidin+glucose -5.695 -0.916 4.779 1.695 

12 Capensinidin+glucose -5.807 -0.821 4.986 1.807 

13 Rosinidin+glucose -5.76 -0.859 4.901 1.76 

14 Cyanidin+glucose -5.785 -0.933 4.852 1.785 
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15 Luteolinidin+glucose -5.269 -0.379 4.89 1.269 

16 Cyanidin -5.789 -0.846 4.943 1.789 

17 Peonidin -5.755 -0.808 4.947 1.755 

18 Delphinidin -5.76 -0.777 4.983 1.76 

19 Betalains -9.27 -3.46 5.81 5.27 

20 Betalains2 -9.377 -2.453 6.924 5.377 

21 Crocetin -11.34 -7.519 3.822 7.341 

22 Bixin -11.05 -7.833 3.218 7.051 

23 α-mangostin -10.86 -4.512 6.354 6.866 

24 Betaxanthin -10.08 -9.458 0.631 6.089 

25 β –mangostin -10.77 -4.484 6.293 6.777 

 PCBM -6.100 -3.700   

 

 HF/B3LYP/3-21Gثطزٌمخ  انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى 3-3)انجذول)

 Type of Dyes HF/B3LYP/3-21G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Egap     

( eV) 

Voc/ 

PCBM 

1 Delphinidin+glucose -5.407 -0.318 5.089 1.407 

2 Aurantinidin+glucose -5.475 -0.526 4.949 1.475 

3 Hirsutidin+glucose -5.465 -0.33 5.135 1.465 

4 Europenidin+glucose -5.547 -0.48 5.067 1.547 

5 Peonidin+glucose -5.491 -0.512 4.979 1.491 

6 Pelargonidin+glucose -5.536 -0.569 4.967 1.536 
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7 Malvidin+glucose -5.493 -0.307 5.186 1.493 

8 Triacetidin+glucose -5.317 -0.229 5.088 1.317 

9 Petunidin+glucose -4.556 -1.393 3.163 0.556 

10 Pulchellidin+glucose -5.446 -0.329 5.117 1.446 

11 Apigeninidin+glucose -5.351 -0.473 4.878 1.351 

12 Capensinidin+glucose -5.391 -0.271 5.12 1.391 

13 Rosinidin+glucose -5.51 -0.446 5.064 1.51 

14 Cyanidin+glucose -5.539 -0.535 5.004 1.539 

15 Luteolinidin+glucose -5.025 -0.03 4.995 1.025 

16 Cyanidin -5.453 -0.517 4.936 1.453 

17 Peonidin -5.423 -0.48 4.943 1.423 

18 Delphinidin -5.392 -0.394 4.998 1.392 

19 Betalains -9.215 -3.064 6.151 5.215 

20 Betalains2 -9.651 -1.769 7.882 5.651 

21 Crocetin -11.71 -6.808 4.905 7.713 

22 Bixin -11.47 -6.905 4.57 7.475 

23 α-mangostin -10.68 -3.928 6.756 6.684 

24 Betaxanthin -9.92 -8.96 0.966 5.92 

25 β –mangostin -10.67 -3.90 6.775 6.67 

 PCBM -6.100 -3.700 …….. ……. 
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 HF/B3LYP/3-21Gثطزٌمخ  انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى 4-3)انجذول)

Type of Dyes HF/B3LYP/3-21G 

EHOMO   

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Voc/ 

TiO2 

1 Delphinidin+glucose -5.407 -0.318 3.682 

2 Aurantinidin+glucoe -5.475 -0.526 3.474 

3 Hirsutidin+glucose -5.465 -0.33 3.67 

4 Europenidin+glucose -5.547 -0.48 3.52 

5 Peonidin+glucose -5.491 -0.512 3.488 

6 Pelargonidin+glucoe -5.536 -0.569 3.431 

7 Malvidin+glucose -5.493 -0.307 3.693 

8 Triacetidin+glucose -5.317 -0.229 3.693 

9 Petunidin+glucose -4.556 -1.393 2.607 

10 Pulchellidin+glucose -5.446 -0.329 3.671 

11 Apigeninidin+glucoe -5.351 -0.473 3.527 

12 Capensinidin+glucoe -5.391 -0.271 3.729 

13 Rosinidin+glucose -5.51 -0.446 3.554 

14 Cyanidin+glucose -5.539 -0.535 3.465 

15 Luteolinidin+glucose -5.025 -0.03 3.97 

16 Cyanidin -5.453 -0.517 3.483 

17 Peonidin -5.423 -0.48 3.52 

18 Delphinidin -5.392 -0.394 3.606 

 



   اُلظَ اُضبُش                                                                                  اُ٘زبئظ ٝأُ٘بهشخ 
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19 Betalains -9.215 -3.064 0.936 

20 Betalains2 -9.651 -1.769 2.231 

21 Crocetin -11.71 -6.808 -2.808 

22 Bixin -11.47 -6.905 -2.905 

23 α-mangostin -10.68 -3.928 0.072 

24 Betaxanthin -9.92 -8.96 -4.96 

25 β –mangostin -10.67 -3.90 0.1 

 

 :[77]رْ ؽَبثٚ ٝكن أُؼبكُخ اُزب٤ُخ VocTiO2ٝإ 

VocTiO2 =ELUMO (Donor) - 4.0 

 DFT/B3LYP/3-21Gثطزٌمخ  انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى 5-3)انجذول)

Type of Dyes DFT/B3LYP/3-21G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Voc/ 

TiO2 

1 Delphinidin+glucose -5.992 -1.043 2.957 

2 Aurantinidin+glucoe -5.738 -0.901 3.099 

3 Hirsutidin+glucose -5.948 -0.965 3.035 

4 Europenidin+glucose -5.898 -0.891 3.109 

5 Peonidin+glucose -5.955 -1.019 2.981 

6 Pelargonidin+glucoe -5.575 -0.894 3.106 

7 Malvidin+glucose -5.912 -0.979 3.021 

8 Triacetidin+glucose -5.272 -0.883 3.117 

9 Petunidin+glucose -5.125 -1.897 2.103 

10 Pulchellidin+glucose -5.826 -0.904 3.096 
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11 Apigeninidin+glucoe -5.695 -0.916 3.084 

12 Capensinidin+glucoe -5.807 -0.821 3.179 

13 Rosinidin+glucose -5.76 -0.859 3.141 

14 Cyanidin+glucose -5.785 -0.933 3.067 

15 Luteolinidin+glucose -5.269 -0.379 3.621 

16 Cyanidin -5.789 -0.846 3.154 

17 Peonidin -5.755 -0.808 3.192 

18 Delphinidin -5.76 -0.777 3.223 

19 Betalains -9.27 -3.46 0.54 

20 Betalains2 -9.377 -2.453 1.547 

21 Crocetin -11.34 -7.519 -3.519 

22 Bixin -11.05 -7.833 -3.833 

23 α-mangostin -10.86 -4.512 -0.512 

24 Betaxanthin -10.08 -9.458 -5.458 

25 β –mangostin -10.77 -4.484 -0.484 
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 HF/B3LYP/3-21Gانًذسىثخ ثطزٌمخ  Global electrophilicityلٍى  6-3)انجذول )

Type of  Dyes Global 

electrophilicity 

ω 

 

HF/B3LYP/      

3-21G 

1 Delphinidin+glucose 1.609 

2 Aurantinidin+glucose 1.818 

3 Hirsutidin+glucose 1.634 

4 Europinidin+glucose 1.791 

5 Peonidin+glucose 1.807 

6 Pelargonidin+glucose 1.875 

7 Malvidin+glucose 1.621 

8 Triacetidin+glucose 1.511 

9 Petunidin+glucose 2.796 

10 Pulchellidin+glucose 1.629 

11 Apigeninidin+glucose 1.738 

12 Capensinidin+glucose 1.565 

13 Rosinidin+glucose 1.751 

14 Cyanidin+glucose 1.843 

15 Luteolinidin+glucose 1.278 

16 Cyanidin 1.805 

17 Peonidin 1.761 
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18 Delphinidin 1.674 

19 Betalains 6.132 

20 Betalains2 4.136 

21 Crocetin 17.481 

22 Bixin 18.48 

23 α-mangostin 7.9 

24 Betaxanthin 92.366 

25 β-mangostin 7.847 

 

 : [78]ٝكن أُؼبكلاد أكٗبٙ  Global electrophilicity(ω)رْ ؽَبة ه٤ْ 

I (ionization pot.) =- HOMO 

A (electron affinity) =- LUMO 

X (electronegativity) = (I+A)/2 

Global hardness   ɳ =  (I-A)/2 

Global electrophilicity ω=µ
2
/2ɳ 

µ =-X 

 DFT/B3LYP/3-21Gانًذسىثخ ثطزٌمخ  Global electrophilicity( لٍى 7-3انجذول)

Type of  Dyes Global 

electrophilicity 

ω 

 

DFT/B3LYP/  

3-21G 

1 Delphinidin+glucose 2.499 

2 Aurantinidin+glucose 2.276 

3 Hirsutidin+glucose 2.396 
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4 Europinidin+glucose 2.299 

5 Peonidin+glucose 2.463 

6 Pelargonidin+glucose 2.234 

7 Malvidin+glucose 2.406 

8 Triacetidin+glucose 2.157 

9 Petunidin+glucose 3.818 

10 Pulchellidin+glucose 2.300 

11 Apigeninidin+glucose 2.286 

12 Capensinidin+glucose 2.202 

13 Rosinidin+glucose 2.234 

14 Cyanidin+glucose 2.325 

15 Luteolinidin+glucose 1.630 

16 Cyanidin 2.225 

17 Peonidin 2.176 

18 Delphinidin 2.143 

19 Betalains 6.972 

20 Betalains2 5.053 

21 Crocetin 23.266 

22 Bixin 27.703 

23 α-mangostin 9.304 

24 Betaxanthin 151.365 

25 β-mangostin 9.252 
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 31G-DFT/B3LYP/6 انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى (8-3)انجذول 

 Type of Dyes DFT/B3LYP/6-31G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Egap 

(eV) 

Voc/ 

PCBM 

1 Delphinidin+glucose -5.852 -0.955 4.897 1.852 

2 Aurantinidin+glucose -5.615 0.953 4.662 1.615 

3 Hirsutidin+glucose -6.053 -1.098 4.955 2.053 

4 Europenidin+glucose -5.778 -0.909 4.869 1.778 

5 Peonidin+glucose -5.936 -1.117 4.819 1.936 

6 Pelargonidin+glucose -5.831 -1.033 4.798 1.831 

7 Malvidin+glucose -5.922 -0.864 5.058 1.922 

8 Triacetidin+glucose -5.910 -1.039 4.871 1.91 

9 Petunidin+glucose -6.023 -0.992 5.031 2.023 

10 Pulchellidin+glucose -5.873 -0.982 4.891 1.873 

11 Apigeninidin+glucose 5.696- 0.948- 4.748 1.696 

12 Capensinidin+glucose -5.910 -1.005 4.905 1.91 

13 Rosinidin+glucose -6.071 -1.111 4.96 2.071 

14 Cyanidin+glucose 5.983- 1.078- 4.905 1.983 

15 Luteolinidin+glucose -5.081 -2.005 3.076 1.081 

16 Cyanidin -5.802 -0.87 4.932 1.802 

17 Peonidin -5.807 -0.874 4.933 1.807 

18 Delphinidin -5.8 -0.822 4.978 1.8 

19 Betalains -9.291 -3.558 5.733 5.291 
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20 Betalains2 -9.61 -2.421 7.189 5.61 

21 Crocetin -11.333 -7.677 3.656 7.333 

22 Bixin -11.026 -7.949 3.077 7.026 

23 α-mangostin -10.782 -4.551 6.231 6.782 

24 Betaxanthin -10.027 -9.546 0.481 6.027 

25 β –mangostin -10.909 -4.555 6.354 6.909 

 PCBM C60 -6.100 -3.700   

 

 Egapٝؽبهخ اُلغٞح  ( ,٣HOMO LUMOزؼٖٔ هبئٔخ ؽَبثبد أٝهث٤زب٤ُٖ ٛٔب )اُغلٍٝ أػلاٙ 

 LUMOٝالأٝهث٤زبٍ اُغي٣ئ٢ الاهَ اٗشـبلا HOMO ػ٠ِ اٗشـبلا ث٤ٖ الاٝهث٤زبٍ اُغي٣ئ٢ الا

 HOMO  ٝLUMOَٓز٣ٞبد ؽبهخ, Voc PCBMاُز٢ رْ كهاٍزٜب ًٝنُي ه٤ْ  ظجـبدُِ

َُِٔزوجَ ٝاُٞاٛت ػٞآَ ٜٓٔخ علا ُزول٣و اٗزوبٍ اُشؾ٘خ اُن١ ٣ؾظَ ث٤ٖ اُٞاٛت ٝأَُزوجَ ًٝٔب 

ُِغي٣ئبد ٓقزِلخ ه٤ِلا ٝٛنا ٣ش٤و  HOMO ٝLUMO( ٝٗغل إ ؽبهبد 3-8ٓج٤ٖ ك٢ اُغلٍٝ)

ا٠ُ إ اُزوا٤ًت أُقزِلخ ُٜنٙ اُغي٣ئبد رِؼت كٝها هئ٤َ٤ب ػ٠ِ اُقظبئض الاٌُزو٤ٗٝخ ثبلإػبكخ 

ثبلاػزٔبك ػ٠ِ اُزوا٤ًت  6.354ا٠ُ  4.897ُِغي٣ئبد رقزِق ثؼغ اُش٢ء ٖٓ  Egapا٠ُ ؽبهخ 

ُِغي٣ئبد ه٤ل اُلهاٍخ  ٣ٞLUMOبد ٖٓ عبٗت افو ٖٝٓ اُ٘زبئظ اػلاٙ ٗؼِْ إ َٓز, أُقزِلخ 

٢ٌُ رٌٕٞ ٛنٙ  ٣ITO (-4.7eV)غت إ رٌٕٞ اػ٠ِ ٖٓ رِي اُؼبئلح ا٠ُ ؽبكخ ؽيٓخ رٞط٤َ 

ًنُي كإ ى٣بكح َٓز٣ٞبد  ITOاُغي٣ئبد ماد هبث٤ِخ ه٣ٞخ ُؾوٖ الاٌُزوٝٗبد ك٢ اهطبة اُـ

HOMO ٠ُ ٍؼخ اُلغٞح ث٤ٖ ٣َجت رأص٤وا ٍِج٤ب ػ٠ِ اكاء اُق٤ِخ اُش٤َٔخ اُؼؼ٣ٞخ ٣ٝؼٞك مُي ا

ُِٞاٛت  LUMOئٕ ه٤ٔخ , PCBMُـ HOMOُِغي٣ئبد اُؼؼ٣ٞخ َٝٓزٟٞ  HOMOَٓزٟٞ 

ٝإ ٛنٙ اُوٟٞ  PCBMُـ LUMOٝاُن١ ٣ٔضَ اُظجـبد أُلهٍٝخ ٣غت إ ٣ٌٕٞ اًجو ٖٓ ه٤ٔخ 

خ اُلاكؼخ ًج٤وح ثٔب ك٤ٚ اٌُلب٣خ ُؾوٖ الاٌُزوٝٗبد اُلؼبُخ ٝاُز٢ رؼوف ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ اُؼؼ٣ٞ

 .Voc  [51]ثلُٞز٤خ اُلائوح أُلزٞؽخ
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 DFT/B3LYP/6-31Gثطزٌمخ  انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى (9-3)انجذول 

Type of Dyes DFT/B3LYP/6-31G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Voc 

TiO2 

1 Delphinidin+glucose -5.852 -0.955 3.045 

2 Aurantinidin+glucose -5.615 0.953 3.047 

3 Hirsutidin+glucose -6.053 -1.098 2.902 

4 Europenidin+glucose -5.778 -0.909 3.091 

5 Peonidin+glucose -5.936 -1.117 2.883 

6 Pelargonidin+glucose -5.831 -1.033 2.967 

7 Malvidin+glucose -5.922 -0.864 3.136 

8 Triacetidin+glucose -5.910 -1.039 2.961 

9 Petunidin+glucose -6.023 -0.992 3.008 

10 Pulchellidin+glucose -5.873 -0.982 3.018 

11 Apigeninidin+glucose 5.696- 0.948- 3.052 

12 Capensinidin+glucose -5.910 -1.005 2.995 

13 Rosinidin+glucose -6.071 -1.111 2.889 

14 Cyanidin+glucose 5.983- 1.078- 2.922 

15 Luteolinidin+glucose -5.081 -2.005 1.995 

16 Cyanidin -5.802 -0.87 3.13 

17 Peonidin -5.807 -0.874 -3.126 

18 Delphinidin -5.8 -0.822 3.178 

19 Betalains -9.291 -3.558 0.442 
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20 Betalains2 -9.61 -2.421 1.579 

21 Crocetin -11.333 -7.677 -3.677 

22 Bixin -11.026 -7.949 -3.949 

23 α-mangostin -10.782 -4.551 -0.551 

24 Betaxanthin -10.027 -9.546 -5.546 

25 β –mangostin -10.909 -4.555 -0.555 

 

 

 DFT/B3LYP/6-31Gانًذسىثخ ثطزٌمخ  Global electrophilicityلٍى  (10-3)جذول

Type of Dyes Global 

electrophilicity 

ω 

DFT/B3LYP/  

6-31G 

1 Delphinidin+glucose 2.364 

2 Aurantinidin+glucose 2.313 

3 Hirsutidin+glucose 2.579 

4 Europinidin+glucose 2.295 

5 Peonidin+glucose 2.579 

6 Pelargonidin+glucose 2.445 

7 Malvidin+glucose 2.276 

8 Triacetidin+glucose 2.477 

9 Petunidin+glucose 2.444 
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10 Pulchellidin+glucose 2.401 

11 Apigeninidin+glucose 2.324 

12 Capensinidin+glucose 2.436 

13 Rosinidin+glucose 2.599 

14 Cyanidin+glucose 1.27 

15 Luteolinidin+glucose 4.08 

16 Cyanidin 2.256 

17 Peonidin 1.130 

18 Delphinidin 2.202 

19 Betalains 7.199 

20 Betalains2 5.033 

21 Crocetin 24.711 

22 Bixin 29.25 

23 α-mangostin 9.432 

24 Betaxanthin 199.09 

25 β-mangostin 9.408 

 

 DFT/B3LYP/6-311Gثطزٌمخ  انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى (11-3)انجذول 

 Type of Dyes DFT/B3LYP/6-311G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Egap 

(eV) 

Voc/ 

PCBM 

1 Delphinidin+glucose -5.774 -0.875 4.899 1.774 

2 Aurantinidin+glucose -5.615 -0.953 4.662 1.615 
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3 Hirsutidin+glucose ……… …….. ……. ……. 

4 Europenidin+glucose ……… …….. …….. …….. 

5 Peonidin+glucose -5.847 -1.005 4.842 1.847 

6 Pelargonidin+glucose -5.640 -0.951 4.689 1.64 

7 Malvidin+glucose …….. …….. ……. ……. 

8 Triacetidin+glucose -5.815 -0.935 4.88 1.815 

9 Petunidin+glucose -5.941 -0.997 4.944 1.941 

10 Pulchellidin+glucose -5.795 -0.905 4.89 1.795 

11 Apigeninidin+glucose -5.696 -0.948 4.748 1.696 

12 Capensinidin+glucose ……. …….. ……. …….. 

13 Rosinidin+glucose -6.062 -1.093 4.969 2.062 

14 Cyanidin+glucose -5.759 -0.888 4.871 1.759 

15 Luteolinidin+glucose -5.069 -1.982 3.087 1.069 

16 Cyanidin -5.802 0.87 4.932 1.802 

17 Peonidin -5.807 -0.874 4.933 1.807 

18 Delphinidin -5.8 -0.822 4.978 1.8 

19 Betalains -9.291 -3.558 5.733 5.291 

20 Betalains2 -9.61 -2.421 7.189 5.61 

21 Crocetin -11.333 -7.677 3.656 7.333 

22 Bixin -11.026 -7.949 3.077 7.026 

23 α-mangostin -10.782 -4.551 6.231 6.782 

24 Betaxanthin -10.027 -9.546 0.481 6.027 
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25 β –mangostin -10.909 -4.555 6.354 6.909 

 PCBM -6.100 -3.700 ……. ……. 

 

 DFT/B3LYP/6-311Gثطزٌمخ  انطبلبد الانكززوٍَخ نجًٍغ الاطجبؽ انًذسىثخ لٍى (12-3)انجذول 

 Type of Dyes DFT/B3LYP/6-311G 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

Voc/ 

TiO2 

1 Delphinidin+glucose -5.774 -0.875 3.125 

2 Aurantinidin+glucose -5.615 -0.953 3.047 

3 Hirsutidin+glucose ……… …….. …….. 

4 Europenidin+glucose ……… ……... …….. 

5 Peonidin+glucose -5.847 -1.005 2.995 

6 Pelargonidin+glucose -5.640 -0.951 3.049 

7 Malvidin+glucose …….. …...... ……. 

8 Triacetidin+glucose -5.815 -0.935 3.065 

9 Petunidin+glucose -5.941 -0.997 3.003 

10 Pulchellidin+glucose -5.795 -0.905 3.095 

11 Apigeninidin+glucose -5.696 -0.948 3.052 

12 Capensinidin+glucose ……… ……… …….. 

13 Rosinidin+glucose -6.062 -1.093 2.907 

14 Cyanidin+glucose -5.759 -0.888 3.112 

15 Luteolinidin+glucose -5.069 -1.982 2.018 

16 Cyanidin -5.802 0.87 3.13 
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17 Peonidin -5.807 -0.874 3.126 

18 Delphinidin -5.8 -0.822 3.178 

19 Betalains -9.291 -3.558 0.442 

20 Betalains2 -9.61 -2.421 1.579 

21 Crocetin -11.333 -7.677 -3.677 

22 Bixin -11.026 -7.949 -3.949 

23 α-mangostin -10.782 -4.551 -0.551 

24 Betaxanthin -10.027 -9.546 -5.546 

25 β –mangostin -10.909 -4.555 -0.555 

 

 DFT/B3LYP/6-311Gانًذسىثخ ثطزٌمخ  Global electrophilicityلٍى (13-3) جذول

Type of Dyes Global 

electrophilicity 

ω 

DFT/B3LYP/  

6-311G 

1 Delphinidin+glucose 2.255 

2 Aurantinidin+glucose 2.313 

3 Hirsutidin+glucose ………. 

4 Europinidin+glucose ………. 

5 Peonidin+glucose 2.423 

6 Pelargonidin+glucose 2.315 
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7 Malvidin+glucose ……….. 

8 Triacetidin+glucose 2.334 

9 Petunidin+glucose 2.434 

10 Pulchellidin+glucose 2.294 

11 Apigeninidin+glucose 2.324 

12 Capensinidin+glucose ………. 

13 Rosinidin+glucose 2.575 

14 Cyanidin+glucose 2.267 

15 Luteolinidin+glucose 4.025 

16 Cyanidin 2.256 

17 Peonidin 2.261 

18 Delphinidin 2.202 

19 Betalains 7.198 

20 Betalains2 5.032 

21 Crocetin 24.711 

22 Bixin 29.25 

23 α-mangostin 9.432 

24 Betaxanthin 199.097 

25 β-mangostin 9.408 
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  الأطىال انًىجٍخ نهظجغبد3-1-1 

نهظجغبد انطجٍؼٍخ انزً رى انذظىل ػهٍهب ثطزٌمخ                                  أطٍبف الايزظبص  (14-3جذول)

TD-DFT/B3LYP/3-21G 

Type of Dyes DFT/B3LYP/3-21G 

 انطىل انًىجً

λ(nm) 

 الامتصاصية
A 

ػذد 

 انمًى

1 Delphinidin+glucose 480 1 1 

2 Aurantinidin+glucose 555 

455 

395 

0.1 

1 

0.1 

3 

3 Hirsutidin+glucose 580 

500 

0.2 

1 

2 

4 Europenidin+glucose 545 

495 

415 

0.3 

1 

0.1 

3 

5 Peonidin+glucose 445 

400 

0.9 

0.2 

2 

6 Pelargonidin+glucose 470 1 1 

7 Malvidin+glucose 560 

470 

430 

0.2 

1 

0.3 

3 

8 Triacetidin+glucose 605 

495 

0.1 

1 

2 

9 Petunidin+glucose 585 

465 

0.3 

1 

2 

10 Pulchellidin+glucose 495 

455 

1 

0.4 

2 

11 Apigeninidin+glucose 485 

405 

1 

0.5 

2 

12 Capensinidin+glucose 535 

485 

425 

0.9 

1 

0.1 

3 

31 Rosinidin+glucose 540 

440 

420 

0.5 

1 

0.4 

3 

14 Cyanidin+glucose 620 

510 

475 

0.1 

0.3 

1 

3 

15 Luteolinidin+glucose 695 

495 

0.8 

1 

2 

16 Cyanidin 530 

460 

400 

0.6 

0.3 

1 

3 

17 Peonidin 585 

465 

400 

0.4 

0.5 

1 

3 
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18 Delphinidin 

 

 

 

525 

485 

445 

0.8 

1 

0.2 

3 

19 Betalains 

 

630 

570 

0.3 

1 

2 

20 Betalains2 610 

500 

0.2 

0.9 

2 

21 Crocetin 471 1 1 

22 Bixin 575 

480 

375 

1 

0.1 

0.3 

3 

23 α-mangostin 360 

300 

0.9 

0.3 

2 

24 Betaxanthin 545 

465 

0.20 

0.9 

2 

25 β-mangostin 375 

325 

1 

0.8 

2 

 

                       نهظجغبد انطجٍؼٍخ انزً رى انذظىل ػهٍهب ثطزٌمخ           أطٍبف الايزظبص ( 15-3جذول)

TD-DFT/B3LYP/6-31G 

Type of Dyes DFT/B3LYP/6-31G 

 انطىل انًىجً

λ(nm) 

 الامتصاصية
A 

ػذد 

 انمًى

1 Delphinidin+glucose 560 

490 

0.1 

1 

2 

2 Aurantinidin+glucose 470 

410 

1 

0.2 

2 

3 Hirsutidin+glucose 560 

500 

0.2 

1 

2 

4 Europenidin+glucose 590 

455 

0.3 

1 

2 

5 Peonidin+glucose 470 

430 

1 

0.2 

2 

6 Pelargonidin+glucose 455 

395 

0.9 

0.4 

2 

7 Malvidin+glucose 555 

495 

475 

0.1 

0.9 

1 

3 

8 Triacetidin+glucose 540 

490 

450 

0.4 

0.2 

0.9 

3 

9 Petunidin+glucose 500 

420 

0.9 

0.1 

2 

10 Pulchellidin+glucose 485 

450 

1 

0.3 

2 
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11 Apigeninidin+glucose 475 

415 

1 

0.4 

2 

12 Capensinidin+glucose 570 

460 

420 

0.3 

1 

0.1 

3 

13 Rosinidin+glucose 570 

445 

0.4 

1 

2 

14 Cyanidin+glucose 430 0.9 1 

15 Luteolinidin+glucose 510 

410 

390 

0.7 

1 

0.9 

3 

16 Cyanidin 530 

470 

410 

0.7 

0.3 

0.9 

3 

17 Peonidin 595 

475 

415 

0.4 

0.6 

1 

3 

18 Delphinidin 535 

490 

455 

0.6 

1 

0.2 

3 

19 Betalains 675 

615 

555 

0.1 

0.3 

1 

3 

20 Betalains2 655 

520 

0.2 

1 

2 

21 Crocetin 495 1 1 

22 Bixin 600 

500 

390 

1 

0.1 

0.3 

3 

23 α-mangostin 390 

370 

320 

0.4 

1 

0.1 

3 

24 Betaxanthin 510 

475 

455 

1 

0.8 

0.7 

3 

25 β-mangostin 395 

375 

340 

0.4 

1 

0.7 

3 
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نهظجغبد انطجٍؼٍخ انزً رى انذظىل ػهٍهب ثطزٌمخ                                  أطٍبف الايزظبص ( 16-3جذول)

TD-DFT/B3LYP/6-311G 

Type of Dyes DFT/B3LYP/6-311G 

 انطىل انًىجً

λ(nm)) 

اصيةالامتص  
A 

 ػذد انمًى

1 Delphinidin+glucose 495 

475 

430 

1 

0.4 

0.3 

3 

2 Aurantinidin+glucose 460 1 1 

3 Hirsutidin+glucose …… ……. ……. 

4 Europenidin+glucose ……. .…… ……. 

5 Peonidin+glucose 465 

405 

1 

0.2 

2 

6 Pelargonidin+glucose 520 

465 

0.2 

1 

2 

7 Malvidin+glucose ……… ……… …… 

8 Triacetidin+glucose 600 

480 

0.1 

1 

2 

9 Petunidin+glucose 500 

430 

1 

0.1 

2 

10 Pulchellidin+glucose 

 

 

520 

455 

405 

0.7 

1 

0.6 

3 

11 Apigeninidin+glucose 475 

420 

1 

0.5 

2 

12 Capensinidin+glucose ……. ……. …… 

31 Rosinidin+glucose 570 

450 

0.4 

1 

2 

14 Cyanidin+glucose 460 1 1 

15 Luteolinidin+glucose 500 

405 

385 

0.6 

0.9 

0.6 

3 

16 Cyanidin 530 

470 

410 

0.7 

0.3 

0.9 

3 

17 Peonidin 595 

475 

415 

0.3 

0.6 

1 

3 

18 Delphinidin 535 

490 

455 

0.6 

1 

0.2 

3 

19 Betalains 620 

560 

0.7 

1 

2 

20 Betalains2 640 

520 

0.1 

0.9 

2 

21 Crocetin 

 

 

491 1 1 
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22 Bixin 600 

500 

390 

1 

0.1 

0.3 

3 

23 

 

 

 

α-mangostin 395 

365 

315 

0.4 

1 

0.1 

3 

24 Betaxanthin 495 

465 

445 

1 

0.9 

0.5 

3 

 

25 β-mangostin 395 

375 

335 

0.6 

1 

0.6 

3 

 

الأؽٞاٍ أُٞع٤خ ُِظجـبد ٝاٍز٘بكا ا٠ُ اُ٘زبئظ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب كجبلإٌٓبٕ ٓوبهٗخ ٓقططبد 

 أُقزِلخ ئم ٣ٌٖٔ ٓلاؽظخ ٓب٢ِ٣:

ئٕ ٓؼظْ اُظجـبد اُقَٔخ اُز٢ رْ رظ٤٘لٜب ك٢ ٛنا اُجؾش ػ٠ِ اٜٗب ماد ًلبءح ه٤ِِخ ػ٘ل اٍزقلآٜب 

 Crocetin ٝ α-mangostin ٝ Bixinًٝٔزؾََبد ٝك٢ ٓؼظْ اُطوم اُؾَبث٤خ ٢ٛٝ 

Betaxanthin ثبلإػبكخ ا٠ُ طجـخ β–mangostin  َئٓب اٜٗب رٔزِي هٔخ ٝاؽلح ٓضCrocetin 

-α-mangostin ٝ β        ٓضَ nm 380-370اٜٗب رٔزِي هٔز٢ آزظبص ٌُٖٝ أػلاٛب ثؾلٝك أٝ

mangostin  أٝ اٜٗب رٔزِي هٔخ ٝاػؾخ ك٢ ٓ٘طوخ visible ٝأفوٟ ػؼ٤لخ ك٢ ٓ٘طوخUV  َٓض

Bixin. 

ـز٤ٖ الأًلأ )ٝؽَت ٓبرْ رؾل٣لٙ ئؽظبئ٤ب( ُِٝظجـبد ماد اٌُلبءح اُؼب٤ُخ كجبلإٌٓبٕ ٓ٘بهشخ اُظج

 ٖٓ ًَ ٢ٛٝDelphinidin  اُز٢ رٔزِي هٔز٤ٖ ك٢ ٓ٘طوخvisible  ٖٝاهَ آزظبط٤خ ُٜبر٤ٖ اُؤز٤

 .ٝاُز٢ رقزِق ػٖ ٍبثوزٜب ثبٕ ؽ٤لٜب ٣ٔزِي هْٔ أًضو Peonidinًٝنُي  ٢ٛ0.5 ثؾلٝك 

 انًؼبنجبد الإدظبئٍخ2-1 -3

Global electrophilicity  1-2-1-3 

ًٔب ٓج٤ٖ ك٢ علاٍٝ اُؾَبثبد كبٕ ٛ٘بى كوم ٝاػؼ ك٢ ٗزبئظ اُطوم اُؾَبث٤خ أُقزِلخ 

اُِغٞء ا٠ُ أُؼبُغبد الاؽظبئ٤خ اُز٢ رؼزٔلػ٠ِ  أَُزقلٓخ, ُٝزلاهى ٛنٙ اُؾبُخ كلاثل ٖٓ

 Global( ؽَبثبد 17-3اُزٌواه٣خ ك٢ افز٤به الاؽزٔبلاد الاػ٠ِ, ئم ٣ج٤ٖ اُغلٍٝ)

electrophilicity  ٝاُز٢ ٣ٌٖٔ رؼو٣لٜب ػ٠ِ اٜٗب اُلَؾخ اُز٢ ٣٘زوَ ٜٓ٘ب الإٌُزوٕٝ ٖٓ أُبٗؼ(

 ٗزبئظ ًٝلبءح أػ٠ِ ( ًِٝٔب ؽظَ رقل٤غ ك٤ٜب ًِٔب أػطذdonor to acceptor ا٠ُ أَُزوجَ 

( ئٕ أػ٠ِ رٌواه٣خ رزٔضَ ك٢ 4-3ُِطوم اُؾَبث٤خ الأهثؼخ اُز٢ رْ اٍزقلآٜب ٣ٝلاؽع  ك٢ اُشٌَ)

 ٖٓ ًَPeonidin  ٝDelphinidin  ُِطوم أُقزِلخ ثبٍزض٘بء ؽو٣وخHF/B3LYP/3-21G 
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ٝاُز٢ ٣ٌٖٔ اٍزجؼبكٛب ٖٓ ٛنٙ اُؾَبثبد, ٝك٢ اُؾو٤وخ لا ٣ٌٖٔ رؾل٣ل ؽو٣وخ ٓؼ٤٘خ لافز٤بهٛب 

ًأكؼَ ؽبُخ ٝئٗٔب اٍزقلاّ اُزٌواه٣خ ٣ٌٖٔ إٔ ٣ٌٕٞ اُطو٣وخ أُل٤لح ك٢ اٗزقبة اُظجـبد الأكؼَ 

 .٤ٌُٝ اٗزقبة اُطو٣وخ

 نهطزق انذسبثٍخ انًخزهفخ Global electrophilicityلٍى ( 17-3انجذول)

 

 

 

 

 

 

 

 

1-Luteolinidin+glucose, 2-Triacetidin+glucose, 3-Capensinidin+glucose, 

4-Delphinidin+glucose, 5-Malvidin+glucose, 6-Delphinidin, 7-Peonidin, 

8-Cyanidin+glucose, 9-Cyanidin, 10-Pulchellidin+glucose 

 

   ُِطوم اُؾَبث٤خ أُقزِلخ Global electrophilicity( رٌواه٣خ ه٤ْ 4-3اُشٌَ)

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

Peonidin 3

Luteolinidin+glucose 2

Capensinidin+glucose 1

Cyanidin+glucose 1

Triacetidin+glucose

Delphinidin+glucose 2

Malvidin+glucose 2

Cyanidin 2,

Malvidin+glucose 22

Delphinidin 3

DFT/B3LYP/   

6-311G 

DFT/B3LYP/     

6-31G 

DFT/B3LYP/      

3-21G 

HF/B3LYP/ 

3-21G 

2.202 6 1.130 7 1.630 1 1.278 1 

2.255 4 1.27 8 2.143 6 1.511 2 

2.256 9 2.202 6 2.157 2 1.565 3 

2.261 7 2.256 9 2.176 7 1.609 4 

2.294 10 2.276 5 2.202 3 1.621 5 
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Voc/ PCBM((6,6)phenyl-C61-butyric acid methyl ester)  2-2-1-3 

ك٢  phenyl-C61-butyric acid methyl ester))PCBM(6,6) ثبٍزقلاّئٕ ًلبءح اُظجـخ 

٣ٔضَ ؽجوخ اٌُبصٞك  PCBMئم ئٕ ك٢ رظ٤ٜٔٔب TiO2 لّ اُق٤ِخ اُش٤َٔخ رقزِق ػٖ رِي اُز٢ رَزق

 ُنُي كبٕ ػلّ اُزطبثن لا٣ؼ٢٘ ٛ٘بى فَِ ك٢ اُؾَبثبد.ك٢ اُق٤ِخ اُش٤َٔخ 

ٌَُ اُطوم أَُزقلٓخ ٣ٝلاؽع ك٢ ٛنٙ    PCBMثبٍزقلاّ  Voc( ه٤ْ 18-3ئم ٣ج٤ٖ اُغلٍٝ)

هل اٍزؾٞمد ػ٠ِ  Luteolinidin+glucose  ٝApigeninidin+glucoseـاُؾبُخ ئٕ طجـز٢ اُ

(  ٤ٌُٝ ُضلاس ًٔب ك٢ ٍبثوبرٜب أ١ ؽز٠ ػ٠ِ ؽو٣وخ     5-3اُشٌَ) ًٝٔب ٓٞػؾخ ك٢ اُطوم الأهثغ

HF/B3LYP/3-21G  ٓغ الأفن ث٘ظو الاػزجبه ئٕ طجـخLuteolinidin+glucose  ُٜب

 .الأ٣ُٞٝخ ثَجت ٝعٞكٛب ك٢ ٓولٓخ اُو٤ْ ٓوبهٗخ ثبلأفوٟ

   نهطزق انذسبثٍخ الأرثغ  PCBMبسزخذاوث  Voc( لٍى18-3انجذول)       

 

 

     

 

 

 

 

                  1- Petunidin+glucose, 2- Luteolinidin+glucose, 3- Triacetidin+glucose, 

                 4- Apigeninidin+glucose, 5- Capensinidin+glucose, 6- Pelargonidin+glucose, 

                 7- Aurantinidin+glucose, 8- Europenidin+glucose, 9- Delphinidin,  

                 10- Cyanidin+glucose 

 

 

DFT/B3LYP/   

6-311G 

DFT/B3LYP/     

6-31G 

DFT/B3LYP/      

3-21G 

HF/B3LYP/ 

3-21G 

1.06 2 1.08 2 1.12 1 0.55 1 

1.61 7 1.61 7 1.26 2 1.02 2 

1.64 6 1.69 4 1.57 6 1.31 3 

1.69 4 1.77 8 1.69 4 1.35 4 

1.75 10 1.8 9 1.73 7 1.39 5 
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 نطزق انذسبثبد انًخزهفخ Voc/ PCBM( ركزارٌخ 5-3انشكم)

Voc/TiO2  3-2-1-3 

ك٢ اُق٤ِخ اُش٤َٔخ    TiO2ٌُلبءح اُظجـبد ػ٘ل اٍزقلاّ Voc  ك٢ اُلهاٍخ الإؽظبئ٤خ ُؾَبة

ٝأُج٤٘خ ك٢ جِخ ُلإٌُزوٝٗبد اُوبكٓخ ٖٓ اُظجـخ أُزؾََخ ٢ٛٝ رٔضَ ؽجوخ الاٗٞك اُز٢ رؼزجو َٓزو

( ئم ٣لاؽع رولّ طجـخ 6-3( ئم رْ اٍز٘جبؽ اُزٌواه٣خ ًٝٔب ٓٞػؾخ ك٢ اُشٌَ)19-3اُغلٍٝ)

Delphinidin  ّػ٠ِ ثو٤خ اُظجـبد ك٢ اُزٌواه٣خ ئم ٣ٌٖٔ اػزجبهٛب الاػ٠ِ ػ٘ل اٍزقلاTiO2  ك٢

ًأكؼَ طجـخ ٝك٢ ٗلٌ اُٞهذ ٣ٌٖٔ اٍزجؼبك  Delphinidinاُق٤ِخ اُش٤َٔخ ٝٛ٘ب رزٌوه طجـخ 

 ٝمُي ُؼلّ رطبثوٜب ٓغ اُطوم الأفوٟ. HF/B3LYP/3-21Gؽو٣وخ 

 

 

 

 

 

 

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

Pelargonidin + glucose 2

Petunidin+glucose   2

Luteolinidin+glucose 4

Europenidin+glucose

Delphinidin 1

Cyanidin+glucose 1

Apigeninidin+glucose  4

Capensinidin+glucose

Traisenidin+glucose 1
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فً انخهٍخ انشًسٍخ نهطزق انذسبثٍخ  TiO2نهظجغبد ػُذ اسزخذاو Voc ( لٍى 19-3)انجذول

 انًخزهفخ

 

 

 

 

 

 

 

                          1-    Luteolinidin+glucose, 2- Capensinidin+glucose, 3- Triacetidin+glucose, 

                         4-Malvidin+glucose, 5- Delphinidin+glucose, 6- Delphinidin,7- Peonidin 

                         8- Rosinidin+glucose, 9- Betalains, 10- Betalains2,11- Europenidin+glucose, 

                         12.Cyanidin+glucose  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 وم اُؾَبث٤خ أُقزِلخُِط  Voc /TiO2( رٌواه٣خ6-3)اُشٌَ               

 

DFT/B3LYP/   

6-311G 

DFT/B3LYP/     

6-31G 

DFT/B3LYP/      

3-21G 

HF/B3LYP/ 

3-21G 

0.442 9 0.442 9 3.62 1 3.97 1 

1.579 10 1.579 10 3.22 6 3.72 2 

3.178 6 3.13 4 3.12 7 3.69 3 

3.12 5 3.178 6 3.17 2 3.69 4 

3.11 12 3.09 11 3.14 8 3.68 5 

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

Betalains 2

Betalains2 2

Peonidin 1

Delphinidin 3

, Europenidin+glucose 1

 Luteolidin+glucose  2

Rosinidin+glucose 1

Cyanidin+glucose 1

Capensinidin+glucose 2

Malvidin+glucose 2

Delphinidin+glucose 12
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ٝٝكوب ُٔب رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٚ ٖٓ ٗزبئظ ٢ٛ الاػ٠ِ ًلبءح ٢ٛٝ  Delphinidinٝثنُي كإ طجـخ 

ٝرؼزجو  رؼزجو ئؽلٟ اُظجـبد اُطج٤ؼ٤خ اُز٢ رؼٞك ُٔغٔٞػخ الاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ أُٞعٞكح ك٢ اُطج٤ؼخ

ٝالاٗض٤ٍٞب٤ٗ٘بد ماد [79] َٓإُٝخ ػٖ الأُٞإ ك٢ أٝهام الأىٛبه ٝاُلٞاًٚ ٝاُؼل٣ل ٖٓ اُ٘جبربد 

ماد ُٕٞ ٤ٔ٣َ ا٠ُ الأىهم   Delphinidinٝطجـخ  redا٠ُ  purpleأُٞإ ه٣ٞخ علا رجلأ ٖٓ 

blue-purple  [80]٢ٛٝ طجـخ ؿ٤و ٍبٓخ ُٜٝٞٗب الأىهم ٣ؼٞك ا٠ُ ٓغب٤ٓغ اُـOH خ ٝأُٞػؾ

ٌٖٝٓٔ اٍزقلاطٜب ثطوم ٍِٜخ ٝث٤َطخ ًٝٔضبٍ ػ٠ِ  [81]ٖٓ فلاٍ اُزو٤ًت ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ُِظجـخ 

 . [82]ئم ٣ؾز١ٞ ػ٠ِ ٛنٙ اُظجـخ  red cabbageاٍزقلاطٜب ٖٓ أُِلٞف الأؽٔو

النتائج العملية ومناقشتها  3-2 

 اطٍبف الايزظبص نهظجغبد  3-2-1

لاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ أَُزقِض ٖٓ أُِلٞف لاطجبؽ ا Uv( ٣ج٤ٖ اؽ٤بف الآزظبص 7-3اُشٌَ)

( كُٜٞظجـخ اٌُِٞهٝك٤َ 8-3آب اُشٌَ) 550nmرَب١ٝ  max λؽ٤ش إ  red cabbageالاؽٔو

 . nm 664رَب١ٝ max λؽ٤ش إ palm leafاُن١ رْ اٍزقلاطٚ ٖٓ ٍؼق اُ٘ق٤َ 

 

 ( أؽ٤بف الآزظبص ُِِٔلٞف الأؽٔو7-3اُشٌَ)

 

 ق٤َ( أؽ٤بف الآزظبص َُؼق ا8ُ٘-3اُشٌَ)
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 خظبئض انخلاٌب انشًسٍخ انًذضزح 3-2-2 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ُِقلا٣ب اُش٤َٔخ I-Vفزجبهاد ا (3-9اُشٌَ)

 TiO2/ITOُِقلا٣ب اُش٤َٔخ اُز٢ رْ رؾؼ٤وٛب ثبٍزقلاّ  I-Vٞػؼ افزجبهاد ٣( 9-3َ)اُشٌ

َ ٝث٤بٕ ٝاٌُِٞهٝك٤ ًطجوخ ًبصٞك ٝثبٍزقلاّ طجـز٤ٖ ٛٔب الاٗض٤ٍٞب٤ٖٗ carbon/ITOًطجوخ أٗٞك ٝ 

 رأص٤و ٛبر٤ٖ اُظجـز٤ٖ ػ٠ِ ًلبءح اُق٤ِخ اُش٤َٔخ.

رْ ٓؼوكزٜب ٖٓ فلاٍ   ٢ٛٝIsc,Voc,Imax,Vmax  parametersاُؼٞآَ أُزـ٤وح ُِق٤ِخ 

ٖٓ فلاٍ ًٝلبءح اُق٤ِخ رْ ؽَبثٜب   ff (full factor)( أػلاٙ أٓب9-3ٓ٘ؾ٢٘ اُوٍْ ك٢ اُشٌَ )

 : [13]أُؼبكلاد أكٗبٙ 

   
          

   
      

 

   
          

        
 

 رٔضَ ًلبءح اُزؾ٣َٞ : 

 ر٤به اُلائوح اُوظ٤وح :   

 كُٞز٤خ اُلائوح أُلزٞؽخ:   
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 :شلح اُشؼبع اَُبهؾ   

 :اُز٤به الاػظْ    

 :اُلُٞز٤خ اُؼظ٠ٔ    

Pmax اُز٤به الاػظْ ك٢ اُلُٞز٤خ اُؼظ٠ٔ:اُولهح اُؼظ٠ٔ ٝرَب١ٝ ؽبص ػوة 

 ػبَٓ أُِئ:  

 

 انًذضزح DSSC( ًٌضم لٍى انؼىايم انًزغٍزح نهخلاٌب انشًسٍخ 20-3انجذول )

 

 

 

 

 

 

 

اُ٘زبئظ رج٤ٖ ثإٔ اُظجـخ ك٢ ٍؼق اُ٘ق٤َ ٢ٛٝ اٌُِٞهٝك٤َ أًضو ًلبءح ٖٓ اُظجـخ ك٢ أُِلٞف 

 ود أًلأ طجـخ ك٢ ٗزبئظ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خٝٛنٙ اُظجـخ اػزج Delphinidinالأؽٔو ٢ٛٝ طجـخ 

أًلأ ٖٓ أًلب طجـخ ٝٛنٙ اُ٘ز٤غخ أػزجود ٜٓٔخ علا ثَجت اُٞكوح  Chlorophyllُنا رؼل طجـخ 

اٌُج٤وح ُِ٘ق٤َ ك٢ اُؼوام ُنا ٌٖٓٔ اٍزقلآٜب ثظٞهح ٝاٍؼخ ًٝج٤وح ك٢ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ 

 . DSSCأُزؾََخ ُلأطجبؽ
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0.502% 0.503 100 0.58 1.66 303.2 2.12 408.8 Cell 1             

   

0.892% 0.892 100 0.548 2.36 378 3.19 510.3 Cell2      
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 Conclusions     الاسزُزبجبد 

 رْ اٍز٘زبط ٓب٢ِ٣:

ك٢ اُجؾش ٝاُزوظ٢ ػٖ اُظجـبد اُظبُؾخ  Molecular Modelingؽَبثبد  أ٤ٔٛخ1-

لاٍزقلآبد اُقلا٣ب اُش٤َٔخ ًٔزؾََبد ػٞئ٤خ ٝرِي اُز٢ لا رظِؼ ثبػزٔبك عِٔخ ػٞآَ 

ٝؽج٤ؼ٤خ الأؽٞاٍ  LUMO-HOMO ٝglobal electrophilicity ٜٓ٘ب  كوم اُطبهخ 

 أُٞع٤خ.

رقزِق ًلبءح اُظجـبد ًٔزؾََبد ػٞئ٤خ  اػزٔبكا ػ٠ِ ٗٞع اُؾيٓخ أَُزقلٓخ 2-

Conduction band (C.B.)  كبُظجـخ اُز٢ رظِؼ لإؽلاٛب ٤ٌُ ثبُؼوٝهح إٔ رٌٕٞ طبُؾخ

 لأفوٟ.

ٖٓ اُظجـبد اُز٢ ٣ٌٖٔ الاٍزلبكح ٜٓ٘ب ك٢ ؽبُخ اٍزقلاّ  Delphinidinظٜود طجـخ اُـ3-

TiO2 ى(C.B.) ٔلد طجـز٢ ث٤٘ٔب اػزLuteolinidin+glucose  ٝ     

Apigeninidin+glucose  ّك٢ ؽبُخ اٍزقلا PCBMى (C.B.). 

٤ٌُ ثبُؼوٝهح ئٕ رٌٕٞ اُظجـبد ماد الأؽٞاٍ أُٞع٤خ اُؼب٤ُخ ٢ٛ الأكؼَ ٝالأًلأ 4-

 ًٔزؾََبد ٝئٗٔب رقؼغ لاػزجبهاد أفوٟ ٜٓ٘ب ػلك اُؤْ ٝٓولاه آزظبط٤زٜب.

ٖٓ فلاٍ رج٢٘ ٓجلأ اُزٌواه٣خ ػوٝه١  Statistical analysis ظبئ٢ اػزٔبك اُزؾ٤َِ الإؽ5-

 علا ُِؾظٍٞ ػ٠ِ ٗزبئظ أًضو ٝاهؼ٤خ ئما ٓب رْ اػزٔبك أًضو ٖٓ ؽو٣وخ ؽَبث٤خ.

ُؼؼق ٓلائٔزٜب  DFTٝكظِٜب ػٖ ؽَبثبد  Hartree Fockٖٓ أُلؼَ اٍزجؼبك ؽو٣وخ  6-

الإؽظبئ٤خ ٝٓجلأ اُزٌواه٣خ اُن١ رْ  ُٜنا أَُزٟٞ ٖٓ اُؾَبثبد ؽَت ٓب اصجززٚ أُؼبُغبد

 اٍزقلآٚ.

ٝكن ٓب رْ ٖٓ اٍز٘زبعبد ؽٍٞ ؽج٤ؼخ الأؽٞاٍ أُٞع٤خ ٝث٘بءا ػ٠ِ اُزغوثخ اُؼ٤ِٔخ ُو٤بً 7-

ٝٓوبهٗزٜب ثزِي  TiO2ًلبءح اُزؾٌَ اُؼٞئ٢ ُِظجـخ أُٞعٞكح ك٢ ٍؼق اُ٘ق٤َ ثبٍزقلاّ 

ٝاُز٢  Delphinidinكه اُوئ٤َ٤خ ُِـاُز٢ رزٞاكو ك٢ أُِلٞف الأؽٔو ثبػزجبهٛب ٖٓ أُظب

اػزجود اُظجـخ الأًلأ ُلاٍزقلاّ ك٢ ٓٞػٞػ٘ب ه٤ل اُجؾش, كول ظٜود ًلبءح أػ٠ِ ك٢ طجـخ 

ثؾ٤ش ٣ٌٖٔ اٍزضٔبه ٓ٘زٞع٘ب اُٞؽ٢٘ ٖٓ اُ٘ق٤َ اُجبُـخ ٝٛنا ٣ؼزجو ٖٓ الأ٤ٔٛخ ٌِٞهٝك٤َ اُ

 ًؼبَٓ ْٜٓ ك٢ ئٗزبط اُطبهخ اٌُٜوثبئ٤خ ٖٓ اُقلا٣ب اُش٤َٔخ.
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 Future Researches الدراسات المستقبلية

 ٗوزوػ ٓب٢ِ٣:

اُزو٤ًي ػ٠ِ كهاٍخ ٍؼق اُ٘ق٤َ ٝٓب ٣ؾز٣ٞٚ ٖٓ طجـبد  ٖٓ فلاٍ كهاٍخ ٌٓٞٗبرٚ 1-

اُطوم  أْٛأؽل ٛنٙ اُطوم ثبػزجبهٛب ٝاؽلح ٖٓ  HPLCثطوم ٓقزِلخ ٝهثٔب رٌٕٞ رو٤٘خ  

 أُؼزٔلح ك٢ ٓغبٍ رؾ٤َِ ٓي٣ظ أُوًجبد.

ػَٔ فبطخ ػ٠ِ َٓزٟٞ اُغبٓؼخ ُلهاٍخ رلبط٤َ رظ٤٘غ ٝرظ٤ْٔ اُقلا٣ب رش٤ٌَ كوم 2-

رشَٔ افزظبطبد اُٜ٘لٍخ ا٤ٔ٤ٌُب٣ٝخ ٝاُٜ٘لٍخ ٝاُش٤َٔخ اُؾب٣ٝخ ػ٠ِ طجـخ ٍؼق اُ٘ق٤َ 

 .HPLCاٌُٜوثبئ٤خ ٝا٤ٔ٤ٌُبء اُل٤ي٣ب٣ٝخ ٝٓزقظظ٤ٖ ك٢ رو٤٘خ  
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Abstract 

The goal of this work is to evaluate the efficiency of natural dyes as 

photosensitizer materials in solar cells design using Molecular modeling 

calculations such as Density Functional Theory and Hartree Fock 

applications supported by three bases set which are 3-21G, 6-31G and       

6-311G in addition to approximation functional B3LYP and this 

calculations was carried out by package program ChemBio3D ultra. 

Twenty five natural dyes were studied using different calculation methods 

to determine some important parameters which are used to evaluate the 

photosensitizer efficiency used in solar cells. These parameters are as 

follow: 

1- HOMO-LUMO energy gap. 

2- UV-Visible absorption peaks 

3- Global electrophilicity. 

4- open circuit voltage (Voc) for TiO2. 

5- open circuit voltage (Voc) for PCBM. 

Because of the lack of clarity of vision of  which methods used is more 

suitable to calculate the above parameters for these different dyes and due 

to mismatched between the obtained results among the different methods, 

statistical analysis has been accomplished to overcome this problem to get 

more realistic results. Accordingly ,delphinidin dye have been appeared as 

more efficient dye with TiO2 conduction band, while both 

Luteolinidin+glucose and Apigeninidin+glucose represent the more 

efficient with PCBM conduction band. 

Also, some experimental works were carried out to compare between red 

cabbage which contains anthocyanin which is the main source of 

delphinidin dyes that is considered the efficient photosensitizer used in 

solar cells (between the twenty five natural dyes studied in this work) and 

the chlorophyll present in palm tree leaves. The results obtained confirm 

that the dye within the palm tree is more efficient than the dye in the red



 

 

cabbage and this result has been considered as very important due to their   

abundance in Iraq and it can be easily used in such project. 
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