
الكھروضوئیة الأنثراسین للتطبیقات  القائمة على جزيء  المقترحة  المركبات  الإلكتروني لبعض  التركیب  الحالیة  الدراسة  "تتناول 
الھجینة الدالة  المدروسة مبدئیاً في برنامج Gauss View 5.0.8 وباستخدام  المركبات  الشمسیة. تم تصمیم  كصبغات حساسة للخلایا 
 B3LYP-DFTجنباً إلى جنب مع استخدام دوال اساسیة G  31-6في برنامج Gaussian 09 لدراسة الحالة الأرضیة وخصائص التحلیل

الطیفي للمركبات. تم استخدام طریقة DFT لدراسة خصائص الحالة المثارة للمركبات المدروسة.

        أظھرت النتائج أنھ تم الحصول على استرخاء جید للمركبات باستخدام طریقة ال DFT وان الطاقة الكلیة غیر معتمدة عن موضع
، فھي تعتمد فقط على عدد الإلكترونات في كل مركب. المجامیع الفعالة في المركبات 

       أظھرت النتائج أن المركبات المدروسة أظھرت عدم استقرار LUMO واستقرار HOMO ، كلاھما تغیر بشكل كبیر لیشیر إلى أن
المركبات المختلفة تلعب أدوارًا مھمة في الخصائص الإلكترونیة. تأثیر التناظر وتوزیع الحلقات العطریة لھ تأثیر على حساب HOMO و
 .LUMOأظھرت نتائج فجوة الطاقة إدخال روابط الكربون الكربونیة المزدوجة والثلاثیة بین جزيء العمود الفقري الأنثراسین وحلقات
النطاق. المركبات مما یقلل فجوة  الفرعیة NO2 في  المجموعات  إلكترون یجذب  ، ووجود  والمستقبل  المانح  الجانبین  الفینیل في كلا 

، فإن زیادة طول اقتران المركبات تجعل المركبات تحدث في معالجة نقل الشحنة وبالتالي 

"


