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كلیة العلوم

أسماء بنیامین  الملیجىأحمد ھاشم منجوداسم الباحث:

عنوان البحث:
دراسة حاسوبیة على التركیب والطاقات للتحلل الحرارى للأیزوبیوتانول

طریقة البحث:
وقد استخدمت نظریة الكثافة الوظیفیة (BMK وBBIK)  وطریقھ الابونیشیو  (CBS-QB3)  لدراسة التكسیر

الحراري  أحادى الجزى للإیزوبوتانول (2-میثیل بروبانول)  كبدیل الوقود الأحفوري. وقد تم التحقیق التحلیلات المعقدة
والبسیطة. نزع جزيء الماء وتكوین الایزوبیوتین یمثل افضل مسارات التحلل الحرارى للایزوبیتانول حراركیا

ودینامیكیا. ومع ذلك، تم العثور على الانشطار رابطھ Cα–Cβ لإعطاء شقوق الھیدروكسى میثیل والآیزوبروبیل یكون
الأكثر المسارات التحلل البسیط ملاءمة . أظھرت النتائج اتفاق جید بین المحتوى الحراري المحسوبة والمتاحة عملیا

للإیزوبوتانول و الشقوق الناتجة منھ .
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عنوان البحث:
التحقیق النظري في خصائص التوصیل لمستبدلات الأولیجومر للفوسفول.

طریقة البحث:
علي مدار العقود الماضیة تم دراسة البولیمرات الجزیئیة  المكونة من الحلقة الخماسیة غیر المتجانسة كوحدات بنائیة

لتكوین بولیمرات الثیوفین و البیرول و الفیوران للاستخدام في مجال الالكترونیات الجزیئیة. من بین ھذه المركبات
الحلقیة الخماسیة غیر المتجانسة یوجد الفوسفول ذو الخصائص الممیزة لأسباب ترجع إلي كیمیاء ذرة الفوسفور

الثلاثیة التي تتمتع بالنشاط الكیمیائي نظرا للطبیعة الھرمیة لھذه الذرة.
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عنوان البحث:
دراسة حاسوبیھ  على التراكیب و الطاقات من الانحلال الحراري للایزوبیوتانول.

طریقة البحث:
مؤخرا، تم استخدام أنواع الوقود الحیوي كوقود لوسائل النقل كبدیل للوقود الحفرى. وتمثل  الكحولات الحیویة  واحدة

من اھم  مصادر الطاقة  البیولوجیة. وتم العثور على البیوتانول الذي یتمیز بارتفاع المحتوى الحراري, قلھ التآكل
وانخفاض ضغطھ البخاري مما یمیزه عن الإیثانول. حیث یمكن خلطھ بسھولھ مع البنزین و نقلھ في خطوط الأنابیب
الموجودة حالیا واستخدامھ في المحركات الحالیة دون تعدیل. للبیوتانول أربعة ایزومرات. وقد كرست دراستنا على
الایزوبیوتانول (2-  میثیل بروبانول)  الذى یحتوى على رقم اوكتان عالي ویتم إنتاجھ من الكتلة الحیویة عن طریق

عملیات التخمر وعدم التخمر.
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عنوان البحث:
التركیب والثبات للماغنسیوم ثنائي الشحنة المذاب بواسطة داى میثیل سلفید.

طریقة البحث:
یصعب دراسة  المتراكبات عدیدة الشحنة في الحالة الغازیة نتیجة للفرق الكبیر بین جھد التأین الثاني (IE2)  لمعظم

الفلزات وجھد التأین الأول لغالبیة المترابطات, لذلك قمنا بدراسة تركیب وثبات متراكبات الماغنسیوم ثنائي الشحنة مع
جزئ واحد من داى میثیل سلفید DMS  لفحص إمكانیة تكوین متراكبات ثابتة في الحالة الغازیة. وقد تم دراسة قنوات

التفكك المختلفة بعد تكون المتراكب (Mg2+DMS)  بإستحدام حسابات كیمیاء الكم عند دالة الكثافة
(BMK/6-311+G (2d, 2p)//BMK/6-31+G (d 
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عنوان البحث:
تأثیر الفوسفونات  العدیدة على ترسیب كبریتات الاسترونشیوم (السیلیستت) من المحالیل المائیة.

طریقة البحث:
ترسیب وذوبان  أملاح كبریتات وكربونات عناصر الاقلاء الأرضیة مثل الاسترنشیوم, الباریوم والكالسیوم  لھا أھمیة
كبیرة في كثیر من المجالات مثل علوم البحار، الترسیبات، وعلم المیاه العذبة. ونظرا لأھمیتھا في الصناعة حیث أنھا

تمثل مشكلة خطیرة في  حقول النفط  ومحطات تحلیة المیاه والآبار الجوفیة حیث وجود ھذه الترسیبات یسبب ما یعرف
بالتكلسات scale formation  داخل أنابیب رفع النفط ورفع المیاه.في ھذه البحث تم دراسة معدل ترسیب كبریتات

الاسترنشیوم في محالیل قوتھا الایونیة 0.7  مول/ لتر من كلورید الصودیوم عند درجات مختلفة من فوق التشبع
تتراوح من 0.2-  0.62 وعند أس ھیدروجینى 7.5 ودرجة حرارة 25 درجة مئویة. أظھرت الدراسة أن میكانیكیة

التفاعل تتبع نظام التفاعل عند السطح ذات الرتبة الثنائیة عند السطح عند درجات فوق التشبع تحت الدراسة. وأثبتت
الدراسة أیضا أن وجود الفوسفونات حتى ولو بنسب صغیرة 2.0x10-6-2.5  مول/لتر یقلل من سرعة الترسیب. عزى

تأثیر المواد المضافة إلى حجب المواقع النشطة بواسطة امتزاز الجزیئات المضافة على سطح البلورات. وفد تم تأكید
تلك النتائج باستخدام نظام لانجمیر للادمصاص.
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عنوان البحث:
التفكك الحراري  ل 2- بیوتانول  كوقود غیر حفري: دراسة  حاسوبیة

طریقة البحث:
لقد أعتبر الوقود الحیوي بدیلا مناسبا للوقود الحفري الذي یمكن استخدامھ منفصلا أو كمخلوط مع الوقود الحفري.
تمثل الكحولات نوع ھام من أنواع الوقود الحیوى. فى العقود الماضیة تم الاھتمام بشكل أكبر بآلیة احتراق الكحولات

من أجل رقم الأوكتان الخاص بھا خاصة الكحولات المتفرعة بالمقارنة بالجازولین. كان الھدف ھو التوصل إلى
میكانیكیة الاحتراق لتفاعل التحلل الحراري لجزيء واحد لمركب 2-  بیوتانول للوصول لعملیة الاحتراق التام للوقود.

لذلك قمنا بدراسة الكیمیاء الحراریة و الكیمیاء الحركیة لإحتراق مركب 2-  بیوتانول بإستخدام نظریة دالة الكثافة
(DFT)  و حسابات الآب إنیشیو (  CBS-QB3 و T)CCSD)  ). تم حساب حرارات التكوین و طاقات تفكك الروابط

لبعض الكحولات التي تشمل  2-  بیوتانول و الشقوق الناتجة عنھ.
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عنوان البحث:
التراكیب والطاقات للتكسیر الحراري لبیوتانوات الآیزوبروبیل كنموذج لوقود حیوي: دراسات بواسطة نظریة 

دالة الكثافة والاب انیشیو.
طریقة البحث:

یمثل الوقود الحیوي احد مصادر الطاقة الواعدة التي تحد من انبعاث غازات الصوبة الزجاجیة و الاحتباس الحراري.
یشكل الدیزل الحیوي أحد أھم أنواع الوقود الحیوي. حیث أن دراسة آلیة احتراق وقود الدیزل الحیوي الحقیقي صعبة

جدا لذا فإننا اخترنا العمل على نماذج مركبات. فقد تم  دراسة الأشكال الھندسیة و الطاقات خلال التحلل الحراري
لجزيء واحد لمركب بیوتانوات الأیزوبروبیل C3H7C(O)OCH(CH3)2 (IPB), كنموذج للوقود الحیوي في

غیاب الھواء باستخدام نظریة دالة الكثافة (DFT)  عند مستوى BMK و حسابات الآب إنیشیو(CBS-QB3).  تم
أیضا مناقشة النواتج والمراحل الانتقالیة المتضمنة والتغیرات في أطوال الروابط خلال مسارات التفاعل.
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عنوان البحث:
النمو البلوري لاوكسالات الكالسیوم أحادیة ماء التبلور في وجود أحماض امینیة.

طریقة البحث:
من المعروف أن اوكسالات الكالسیوم ھي المكون الاساسى للحصوات المتكونة في الكلى ومن المعروف أیضا أن لھا

أشكال عدة أكثرھم ثباتا اوكسالات الكالسیوم أحادیة ماء التبلور. في ھذا العمل تم دراسة معدل النمو البلوري لاوكسالات
الكالسیوم أحادیة ماء التبلور في المحالیل المائیة فى وجود وعدم وجود بعض الأحماض الامینیة تحت الظروف

الباثولوجیة  pH 7.40  وقوة أیونیةM 0.15 ,  ودرجة حرارة  37�C بطریقة التركیب الثابت. تم دراسة معدل النمو
لاوكسالات الكالسیوم أحادیة ماء التبلور على مدى من درجات فوق التشبع یتراوح من 1.8 -  3.0 ,  وقد وجد ان

میكانیكیة التفاعل تتبع نظام متعدد النویات والذي یؤكد میكانیكیة التفاعلات ذات التحكم السطحي. ومن دراسة معدل
النمو لاوكسالات الكالسیوم أحادیة ماء التبلور في وجود الأحماض الامینیة, الانین, فینیل الانین, جلیسین و أرجینین تم

الحصول على النتائج التالیة. قد وجد ان الزیادة من تركیزات ھذه المواد تقلل من معدل النمو لاوكسالات الكالسیوم
أحادیة ماء التبلور. وقد عزى ھذا النقص في معدل النمو إلى مساحة السطح المغطاة بواسطة ادمصاص المواد المضافة

على السطح لاوكسالات الكالسیوم أحادیة ماء التبلور.
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عنوان البحث:
نظرة  جدیدة على تأثیر الفوسفونات  الثنائیة على العظام: الاختلافات في التفاعل مع ھیدروكسي اباتیت.

طریقة البحث:
الفوسفونات الثنائیة bisphosphonates, ھي الآن من أكثر  الأدویة المستخدمة على نطاق واسع للأمراض المرتبطة
بالعظام، مثل ھشاشة العظام. رغم أن الفوسفونات الثنائیة تعمل مباشرة على الخلایا الآكلة، وتتداخل مع عملیات حیویة
مثل prenylation للبروتین إلا أنھا لھا القدرة على الادمصاص المباشر على أملاح العظام مما یسھم أیضا في قوتھا

ومدة عملھا. كان الھدف من ھذه الدراسة المقارنة بین تأثیر 6 من الفوسفونات الثنائیة المستخدمة الآن على نطاق
واسع في علاج كثیر من الأمراض على الھیدروكسى اباتیت (HAP)  المكون الرئیسى لعظام الانسان.   ولتحدید تأثیر
ھذه الفوسفونات الثنائیة على خصائص سطح الھیدروكسى اباتیت  تم قیاس فرق الجھد زیتا وكذلك التوتر السطحي
لسطح الھیدروكسى اباتیت..تم حساب  ثوابت  الامتزاز (KL)  للفوسفونات الثنائیة على  سطح الھیدروكسى اباتیت
HAP من الدراسات الحركیة  باستخدام طریقة التركیب الثابت عند ظروف محاكاة  للظروف الباثولوجیة, 37 درجة

مئویة وقوة الأیونیة (M 0.15)  واس ھیدروجینى 7.4.
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عنوان البحث:
النمو البلوري لھیدروكسى اباتیت في وجود اسیتامینوفین.

طریقة البحث:
اجتذبت أملاح فوسفات الكالسیوم انتباه العدید من الباحثین ویرجع ذلك إلى ترسیبھا في العملیات البیولوجیة.

ویعتبرالھیدروكسى اباتیت  HAP،[Ca5(PO4)3OH]، أكثر أملاح فوسفات الكالسیوم ثباتا، وھو نموذج جید
لدراسة تكلس الأنسجة مثل العظام والأسنان وفي كثیر من الأحیان یكون غیر مرغوب في ترسیبھ  لأنھ یسبب حالات

مرضیة مثل ترسیبھ فى  مفاصل الغضروف، وصمامات القلب  وحصوات الكلى.
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عنوان البحث:
نمو الكالسیت على البولیمرات الكربوكسیلیة.

طریقة البحث:
كربونات الكالسیوم ھي أكثر المعادن وفرة في عالمنا وتوجد في أشكال بلوریة مختلفة مثل الكالسیت، أراجونیت،

فاتریت، كربونات الكالسیوم أحادیة ماء التبلور و كربونات الكالسیوم سداسیة ماء التبلور. وتعتبر كربونات الكالسیوم
ھي إحدى مكونات المحارات البحریة, الشعب المرجانیة, قشر البیض والھیكل الخارجي للمفصلیات، واللؤلؤ والمرجان

ولذلك تتأثر بالملوثات مثل المنظفات. ومن دراسات سابقة وجد أن بعض البولیمرات التي تحتوى على مجموعات
وظیفیة لھا القدرة على إنماء بعض الأملاح شحیحة الذوبان مثل كربونات الكالسیوم, كبریتید الكادمیوم, فوسفات الحدید

والھیدروكسى اباتیت.
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