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Abstract 
 

The measurement of keto/enol tautomerism ratios is a challenging endeavour which has 

had many different methods throughout history starting from bromine titration and 

leading to computational methods today. However, there is a vastly large amount of 

computational methods to choose from, and no real idea as to which method is the best 

for finding the keto/enol tautomerism ratios. This study applied the use of seven of the 

most commonly used functionals by researchers on 52 compounds to find the optimal 

functional, basis set, and solvation cavity for keto/enol tautomerism. However, many of 

the results obtained from the literature are for neat solutions and, hence, cannot be 

solvated and were compared to gas phase results. The results obtained showed that the 

best of the most commonly applied functionals is B3LYP used in tandem with 6-31G 

basis set and for solvation the Bondi cavity proved to be the most accurate. There is still 

further research to be conducted as to compare this functional and its basis set 

combination with other newer functionals that are not very common. 

  



 

iv 

 

 قياس نسبة الكيتون إلى الإينول باستخذام الأساليب المحوسبة

 إشراف الأستار الذكتور رفيق قرمان

 إعذاد الطالب: أنس عمر يوسف النجار

 الملخص

 

يُىل نخهيظ يتجااَط ناُ ط انًااعم عًهياة  اعبة الياس انار  تعتبس عًهية قياض َعبة انكيتىٌ إنى الإ

وانتجااز  عهاى ياس انتاازيا بداياة بانًعاايسم انكيًيا ياة  جياا ًُهععا بدوزِ إنى تطىيس انعديد يٍ ان

انًحىظابة بًعااعدم باسايل انكيًيااء انكًياة، نكاٍر وباانس ى ياٍ  بًعاعدم انبسوو واَتهاءاً بالظااني 

تااى س عاادع  بيااس يااٍ انخيااازا  انًتالااة نمياااض انُعاا  بًعاااعدم انحاظااى ر إ   ٌ تحديااد الظااهى  

 بالث،اليثم يشكم يعضهة  ياو ان

تبحث هرِ اندزاظة إيكاَية تطبيق الظاني  انعبعة ال ثاس إَتشاازاً  اس لعاابا  انكيًيااء انكًياة  اس 

يس بااً ظابق وتاى تحدياد وَشاس َعا  يكىَاتهاا  25  يُىل وذنك إظاتعاَةً تحديد َعبة انكيتىٌ إنى الإ

تحدياد ف جاىم انًحهاىل يخبسياً ويمازَتها بُتا ل انحعا  انكًس نهارِ اندزاظاة،  ًاا وتبحاث إيكاَياة 

انُظسيةف اليثم، نكٍ يٍ انجديس ذ س  ٌ انعديد يٍ انًس با  انتاس تاى َشاس َعابها ظاابماً  اَا  َمياة 

ونيع  ضًٍ َظاو يحهىلر يًا ععا انبالث إناى ا  ت ااء بًمازَاة انحعاابا  انكًياة نهحاناة ان اشياة 

 نهًس   يع انُع  انًُشىزم،

( هاى اليثام  اس تحدياد َعابة B3LYP–ناِ   3ا  انكًس )بس تى م انبحث إنى  ىٌ  ظهى  انحع

(، 31G-6 –جس  31-6انكيتىٌ إنى الإيُىل وخا ة عُد تىظيف هرا الظهى   س إطاز يجًىعة )

  جاااااىم انًحهاااااىل انُظسياااااة اليثااااام، (Bondi – ًاااااا وتى ااااام انبحاااااث إناااااى  اااااىٌ )بىَاااااد  

 

ظاااني  انكًيااة يااع انُتااا ل انعًهيااة التكًااٍ بااانس ى يااٍ هاارِ انُتااا ل لاجااة إنااى يمازَااة انًصيااد يااٍ 

وانُظسية نهتى م إنى انًُهجية انًثهى  س تحديد َع  انكيتىٌ والإيُىل بصىزم قابهة نهتطبيق عهاى 

 َطاق  وظع،
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