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 إهداء 

 باسم الله وعلى بركت الله  وصلاة والسلام على رسول الله.

                احتراماً لسنٌن مضت من الدراسة وقد ابتدأ الوداع مع تً قبع رفعأ

 .كل ابتسامه مع كل لقطة أخذت بدء الوداع، وفً البداٌة الشكر لله

 

الى من واهدي تخرجً وثمرت تعبً إلى من اعشقها الى نبض قلبً 

اسال الله ان ٌحفظها لً، ” امً الغالٌة“تستقبلنً بابتسامه وتودعنً بدعوة 

 .”أبً الغالً“والى سندي وحزام ظهري وأمانً 

 

 إلى وطنً وملاذ حٌاتً، وإلى من ساندونً ووقفوا معً الى من احببتهم 

 ً اخوانً واخواتً.تقاٌصد

 

 

 صفاء محده 



 

 

 إهداء

 

 نهاٌة رحلتً ىاصل ال بعد سنوات من الجد والاجتهاد والسهر والتعب

 ، لا ٌسعنً إلا أن أشكر الله تعالى على توفٌقه وعونه.الاكادٌمٌة

فلقد كان له الفضل الأول فً ر إلى صاحب السٌرة العطرة، والفكر المستنٌ

 أطال الله فً عمره. بلوغً التعلٌم العالً والدي الحبٌب

وراعتنً حتى  وجعلتنً رابط الجأش إلى من وضعتنً على طرٌق الحٌاة

 طٌب الله ثراها. أمً الغالٌةرا صرت كبٌ

لهم بالغ الأثر فً كثٌر  الذٌن كانوا دائماً سندي ومصدر قوتً إلى إخوتً

الذٌن جعلوا سنوات الدراسة  من العقبات والصعاب، إلى أصدقائً الأعزاء

وإلى كل من ساندنً فً مسٌرتً  والتجارب القٌمةملٌئة باللحظات السعٌدة 

التعلٌمٌة، شكراً لكم من القلب. أهدٌكم هذا العمل تعبٌراً عن امتنانً 

 وشكري العمٌق.

 

 

 

 رهزهٌ دبار 



 

 

 إهداء

إلى من كان له الفضل الأول فً حٌاتً، إلى من علمنً وأرشدنً، إلى من 

 .قدم لً الدعم والمساندة دون مقابل، إلى والدي العزٌزٌن

إلى أستاذي المشرف الذي لم ٌبخل علً بالنصح والإرشاد، إلى من كان له 

 .دور كبٌر فً توجٌهً خلال إعداد هذه المذكرة، أشكرك جزٌل الشكر

إلى أصدقائً وزملائً الذٌن شاركونً أفراح الدراسة وأحزانها، إلى من 

 .وقفوا بجانبً فً كل الأوقات، شكراً لكم من القلب

إلى كل من ساعدنً ولو بكلمة تشجٌع، أهدي لكم هذه المذكرة عرفاناً 

 .وتقدٌراً 

 

 نادٌة لمنور 



 

 

 

 

 شكرال

 

نعطً خالص الشكر لمشرف هذه المذكرة "بن مٌه عمار" الذي كان لنا 

 .كن من معلومات قٌمةمبقدر ما أ ةمذكرال هاتهلكم   لنحٌط فً إرشادناسند 

ومع احترام كل  بإخلاصنحن رفٌقات فً هذه المذكر تعاهدنا على العمل 

  على ذل .كنا والحمد للهفكرة تطرح بٌننا و

مناقشة المذكرة بن عمر إلهام و رئٌسة اللجنة زغود  اتالمحترم نااتستاذأ

التً   موتعلٌماته  مواخلاقه لهم على تعاملهمكل خالص الشكر سمٌة  

 .لوصول الى مذكرة ذات معلومات سدٌدةلا ش  جزء مهم كانت 
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وتطبيقاتها المتنوعة في مجالات الطاقة، البيئة، الطب،  (MOFs) تتناول هذه المذكرة دراسة موسعة حول الهياكل المعدنية العضوية:ملخص

 رنامجوالإلكترونيات. تهدف الدراسة إلى استخدام ميكانيكا الكم لفهم الخصائص الأساسية لهذه الهياكل، وتقديم نموذج محاكاة دقيق باستخدام ب

Gaussian 09W.  يتم تسليط الضوء على أهمية ميكانيكا الكم في تفسير وتخليق مواد جديدة بخصائص فريدة، بالإضافة إلى دور التقنيات الحسابية

ضوية. لفهم إمكانيات تحسين وتطوير الهياكل المعدنية الع Zn-EDTA في تحليل ومعالجة البيانات الكيميائية. تركز الدراسة بشكل خاص على نموذج

، مما يوفر دليلاً شاملاً للمستخدمين لفهم كيفية التحكم Gaussian تتضمن الدراسة شرحًا مفصلاً للنوافذ المختلفة لواجهة المستخدم الخاصة ببرنامج

التقدم العلمي والتكنولوجي  في المهام وتفسير النتائج. تسعى هذه الدراسة إلى تعزيز الفهم النظري والتطبيقي للمواد المعدنية العضوية، مما يساهم في

 .لهذا المجال الحيوي

 ، الكيمياء الحسابيةGaussian 09W ،Zn-EDTAالهياكل المعدنية العضوية، ميكانيكا الكم،  :الكلمات المفتاحية

Résumé : Cette mémoire traite d'une étude approfondie sur les structures métalliques-organique (MOFs) et 

leurs applications variées dans les domaines de l'énergie, de l'environnement, de la médecine et de l'électronique. 

L'étude vise à utiliser la mécanique quantique pour comprendre les propriétés fondamentales de ces structures et 

à fournir un modèle de simulation précis utilisant le logiciel Gaussian 09W. L'accent est mis sur l'importance de 

la mécanique quantique pour l'interprétation et la création de nouveaux matériaux avec des propriétés uniques, 

ainsi que sur le rôle des techniques computationnelles dans l'analyse et le traitement des données chimiques. 

L'étude se concentre particulièrement sur le modèle Zn-EDTA pour comprendre les possibilités d'amélioration et 

de développement des structures métalliques-organique. Elle comprend une explication détaillée des différentes 

fenêtres de l'interface utilisateur de Gaussian, offrant ainsi un guide complet aux utilisateurs pour comprendre 

comment gérer les tâches et interpréter les résultats. Cette étude vise à renforcer la compréhension théorique et 

pratique des matériaux métalliques-organique, contribuant ainsi au progrès scientifique et technologique de ce 

domaine crucial. 

Mots-clés : Structures métalliques-organique, mécanique quantique, Gaussian 09W, Zn-EDTA, chimie 

computationnelle 

Abstract: This thesis presents an extensive study on Metal-Organic Frameworks (MOFs) and their diverse 

applications in energy, environment, medicine, and electronics. The study aims to use quantum mechanics to 

understand the fundamental properties of these frameworks and to provide an accurate simulation model using 

the Gaussian 09W software. The importance of quantum mechanics in interpreting and synthesizing new 

materials with unique properties is highlighted, along with the role of computational techniques in analyzing and 

processing chemical data. The study focuses particularly on the Zn-EDTA model to understand the potential for 

improving and developing metal-organic frameworks. It includes a detailed explanation of the various windows 

of the Gaussian user interface, providing a comprehensive guide for users to understand how to manage tasks and 

interpret results. This study seeks to enhance the theoretical and practical understanding of metal-organic 

materials, contributing to the scientific and technological advancement of this vital field. 

Keywords: Metal-Organic Frameworks, Quantum Mechanics, Gaussian 09W, Zn-EDTA, Computational 

Chemistry 
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 عامةالمقدمة ال

فً عالم الٌوم حٌث تتزاٌد الحاجة إلى مواد جدٌدة تتمٌز بخصائص فرٌدة من نوعها        

الطب والإلكترونٌات، ظهرت الهٌاكل المعدنٌة العضوٌة  و لتطبٌمات متنوعة فً الطالة البٌئة

(Metal-Organic Frameworks, MOFsكفئة هامة من المواد الوظٌفٌة بفضل تنو )عها 

ً جدٌدة  ،الهٌكلى ووظائفها الكٌمٌائٌة إن المدرة على تصمٌم وتخلٌك هذه الهٌاكل بدلة ٌفتح آفالا

ً لاست تعد مٌكانٌكا الكم أداة لوٌة لفهم  ضمن هذا الإطار ،حداث مواد ذات خصائص محددة سلفا

 .[1]الجوانب الأساسٌة لتفاعلات وخصائص المواد على المستوى الذري والجزٌئً

ٌكا الكم لتمدٌم نظرة متعممة على طبٌعة بحٌث سنبحث فً كٌفٌة توظٌف مبادئ مٌكان       

. سنتناول دور مٌكانٌكا الكم فً علوم المواد وكٌف أنها تعد بمثابة MOFsوخصائص هٌاكل 

، Gaussianالأساس الذي تنبنً علٌه التمنٌات الحسابٌة الحدٌثة كتلن المستخدمة فً برنامج 

 .MOFs [1] لتوفٌر دراسات مفصلة ودلٌمة لمواد

ً للمفاهٌم الأساسٌة لم        ٌكانٌكا الكم وأهمٌتها فً فهم ووصفسٌشمل الفصل الأول تمدٌما

، بحٌث نبدأ مشوارنا بتأسٌس معرفً ٌسبر أغوار  يخواص المواد على المستوى النانو

المٌكانٌكا الكمٌة وعلالتها الوثٌمة بعلوم المواد، موضحٌن كٌف أن هذا الفرع الفٌزٌائً أحدث 

ثورة فً فهمنا للهٌاكل على المستوى الذري والجزٌئً، وكٌف تمكنا من تطبٌك هذه المعرفة فً 

عادلات الكمومٌة لٌست مجرد صٌغ رٌاضٌة، بل هً فالم ،تخلٌك مواد جدٌدة وفرٌدة من نوعها

خارطة الطرٌك التً تكشف لنا كٌف ٌمكن للمادة أن تتصرف فً نطاق ٌصعب تصوره. ومن 

هذه الإدراكات الأولٌة، نتعمك أكثر فً كٌفٌة استخدام هذه المعلومات لكشف وتفسٌر الخصائص 

 الفرٌدة للمواد.

لًا أساسٌاً فً العلوم الكٌمٌائٌة، حٌث تعتمد على مبادئ تعتبر الكٌمٌاء الكمومٌة مجا        

 المستوى الذري والجزٌئً. ٌركز الفٌزٌاء الكمومٌة لفهم وتفسٌر الظواهر الكٌمٌائٌة على 

، الذي ٌعد أداة لوٌة لتحلٌل ومحاكاة Gaussian 09W على استخدام برنامجالثانً الفصل 

حتوى الفصل حول النوافذ المختلفة لواجهة المستخدم الظواهر الكٌمٌائٌة المعمدة. ٌتم تنظٌم م

الخاصة بالبرنامج، مما ٌوفر دلٌلًا شاملًا للمستخدمٌن لفهم كٌفٌة التحكم فً المهام، ومعالجة 

 .البٌانات، وتفسٌر النتائج
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أداة متعددة الوظائف، حٌث ٌمكن استخدامها لإنشاء ملفات الإدخال،  Gaussian 09W ٌعد

المختلفة، وتحرٌر ملفات التحكم، والتحمك من المسارات، بالإضافة إلى تعدٌل  ومعالجة المهام

التفضٌلات المتعلمة بالعرض والتحرٌر والمعالجة. تتٌح هذه الأدوات للمستخدمٌن إمكانٌة تحلٌل 

التفاعلات الكٌمٌائٌة، وحساب الخصائص الجزٌئٌة، وتنفٌذ عملٌات المحاكاة بدلة وكفاءة 

 [2].عالٌة

أما الفصل الثالث فٌمدم دراسة مستفٌضة حول الطرق الحاسوبٌة العصرٌة لتخلٌك الهٌاكل        

المعدنٌة العضوٌة، وكٌف ٌمكن تحسٌن وتطوٌر هذه العملٌات للحصول على هٌاكل أكثر فاعلٌة 

 Zn_EDTAنتائج التً توصلنا إلٌها من خلال استخدام من حٌث الأداء والاستمرار مستنٌرٌن بال

إن الغوص فً عالم التصمٌم والتحسٌن على المستوى الجزٌئً ٌعد تحدٌاً كبٌرًا  ،كنموذج دراسة

وفرصة فرٌدة لإثبات الإمكانٌات التً ٌحملها هذا الفرع من العلم، بما ٌمدمه من معلومات لٌمّة 

                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                    .                                                                                             [3]عن الطرائك المثالٌة لتخلٌك هذه الهٌاكل وتعزٌز خصائصها

، وستمدم MOFsستعمل هذه المذكرة على سد الفجوة بٌن النظرٌة والتطبٌك فً مجال        

ومن خلال نهج  ،رؤى جدٌدة تساعد فً التمدم العلمً والتكنولوجً للمواد المعدنٌة العضوٌة

متعدد التخصصات ٌجمع بٌن الكٌمٌاء، الفٌزٌاء وعلوم الكمبٌوتر، نتولع أن تسهم هذه الدراسة 

 . [3]فً إرساء أسس لفهم أفضل لطرائك تصمٌم وتخلٌك هذه الهٌاكل المعدنٌة العضوٌة
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 :مة المقد .1

الكٌمٌاء الكمومٌة هً فرع من الكٌمٌاء ٌستند إلى مبادئ الفٌزٌاء الكمومٌة لفهم وتفسٌر الظواهر        

المستوى الكمومً، حٌث ٌتم الكٌمٌائٌة. تموم الكٌمٌاء الكمومٌة بدراسة السلون الذري والجزٌئً على 

استخدام المفاهٌم والمبادئ الكمومٌة للوصول إلى فهم أعمك للتفاعلات الكٌمٌائٌة والخصائص الكٌمٌائٌة 

للمواد و من مبادئ الكٌمٌاء الكمومٌة تستند إلى الأفكار والمفاهٌم التً تم تطوٌرها فً مبدا الفٌزٌاء 

 المطٌاف على ٌعتمد الكٌمٌائٌون الكمٌون التجرٌبٌون بشكل كبٌر  ،الكمومٌة، مستوى الذرات والجزٌئات

من خلاله الحصول على المعلومات المتعلمة بتكمٌم الطالة على الممٌاس  التحلٌل الطٌفً( الذي ٌمكن)

(، والرنٌن المغناطٌسً IRالأسالٌب الشائعة هً التحلٌل الطٌفً بالأشعة تحت الحمراء ) ،الجزٌئً

تسعى كٌمٌاء الكم النظرٌة )والتً ،  (، والفحص المجهري بالمسبار الماسحNMRالنووي الطٌف )

تصنَّف اعمالها اٌضًا تحت فئة الكٌمٌاء الحاسوبٌة( إلى إٌجاد تنبؤات النظرٌة الكمٌة حٌث أن الذرات 

ات تطبٌمها على الأنواع متعددة الذر والجزٌئات تملن طالات منفصلة، ونظرًا لأن هذه المهمة تسبب عند

ٌنطوي ذلن على ،  معضلة الاجسام المتعددة لذلن ٌتم إجراء هذه الحسابات باستخدام أجهزة الحاسوب

وٌموم الكٌمٌائٌون الكمٌون بهذه الطرٌمة بالتحمٌك فً  ،النظرٌةٌة تفاعل عمٌك بٌن الأسالٌب التجرٌب

الانتمالٌة التً تحدث أثناء الحالات المثارة، والحالات أٌضا  تدرس كٌمٌاء الكم،  الظواهر الكٌمٌائٌة

التفاعلات الكٌمٌائٌة تطورت هذه المجالات معاً لتوفٌر نموذج دلٌك للفهم الكمومً للتركٌب الذري 

 . [1]والتفاعلات الكٌمٌائٌة

 :تارٌخ مٌكانٌكا الكم .2

فً عصر التمدم السرٌع فً مجال الفٌزٌاء فً النصف الثانً من المرن العشرٌن، ظهرت        

النظرٌات الكمومٌة التً غٌرت تمامًا نظرتنا إلى العالم الذري والمولً. بدأ الفٌزٌائٌون فً تطوٌر 

الحمبة الزمنٌة   التسلسلو ذللن حسب  فهم أفضل للسلون الذري والجزٌئً نظرٌات كمومٌة للوصول إلى

 [3 ,2]:التالً

 تارٌخ مٌكانٌكا الكم :I.1الجدول           

 الحدث التارٌخ

1991 

 

ساهم لوي دي بروٌجلً فً تطوٌر مٌكانٌكا المصفوفات، ولدم نظرٌة 

 المٌكانٌكا الموجٌة.

أسس نٌلز بور مٌكانٌكا الكم بالتراح نظرٌة موجٌة للجسٌمات، ولام بتطوٌر 
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 نظرٌة ماترٌكس فً المٌكانٌكا الكمٌة

1997 

 

 

 

لام وٌرنر هاٌزنبرغ بتطوٌر نظرٌة المصفوفات المصغرة لوصف حالات 

 الطالة فً الذرة.

أجرى كل من كومار ودي بروٌجلً أول تجربة لإثبات مفهوم المٌكانٌكا 

 المصفوفٌة بواسطة تفاعلات نٌترونات مع اللٌثٌوم.

والتجارب  ستمر تطور مٌكانٌكا الكم بفضل التطورات فً الحوسبة الكمومٌة، 1981

 الكمومٌة المتمدمة، والتفاعل المتزاٌد مع الفٌزٌاء الكلاسٌكٌة

 

 :تفاعلات الكم. 3

تفاعلات الكم هً التفاعلات الفٌزٌائٌة التً تحدث على مستوى الطالة الكمومٌة بٌن الجسٌمات        

الكم، والتً تعتبر الصغٌرة مثل الإلكترونات والفوتونات. ٌتم وصف هذه التفاعلات بواسطة مٌكانٌكا 

إطارًا نظرٌاً ٌشرح سلون الأنظمة الفٌزٌائٌة على المستوى الدلٌك جدًا. ٌمتاز عالم الكم ببعض 

الخصائص الفرٌدة مثل التداخل الكمومً وظاهرة انهٌار الدالة الموجٌة، التً تختلف تمامًا عن التفاعلات 

 .[4]التملٌدٌة الموجودة فً العالم الكلاسٌكً

 :الانهٌار الموجً . 4

أساسٌاً فً مٌكانٌكا الكم، وهو ٌشٌر إلى التغٌٌر المفاجئ فً  مفهوم الانهٌار الموجً ٌعتبر جزءًا      

حالة النظام الكمومً عند إجراء عملٌة لٌاس. عندما نموم بمٌاس خاصٌة معٌنة لجسٌم كمومً، تتغٌر 

حالته بطرٌمة تسمى "انهٌار الموجة" أو "الانهٌار الكمومً". هذا الفهم ٌعكس كٌف ٌؤثر المٌاس الكمومً 

 .[5]نظام الكمومًعلى حالة ال

 التشبٌه بٌن الكلاسٌكٌة والكمومٌة: . 5

استخدام المعادلات التفاضلٌة لوصف حركة الأجسام. أما فً الكموم،  فً الفٌزٌاء الكلاسٌكٌة، ٌمكننا.    

 ٌتم تمثٌل الأجسام بواسطة الدوال الموجٌة.

فً الكلاسٌكٌة، ٌمكن لٌاس حالة النظام دون تأثٌرها. فً الكموم، لٌاس حالة النظام ٌؤدي إلى انهٌار .   

 الموجة.
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التداخل والانفصال معاً، مما ٌؤدي إلى ظواهر غرٌبة فً الكموم، ٌمكن للدوال الموجٌة للجسٌمات .   

 ة. مثل تداخل الكم. فً الكلاسٌكٌة، ٌعتبر التداخل ظاهرة غٌر مألوف

فً الكم، تتمثل الحالة فً دالة موجٌة تحتوي على مجموعة من الاحتمالات. فً الكلاسٌكٌة، الحالة .   

 تكون محددة بشكل لاطع.

الجسٌمات أن تؤدي إلى تداخل وتأثٌرات كمومٌة. فً الكلاسٌكٌة، ٌفُترض فً الكم، ٌمكن لتفاعلات .   

 أن التفاعلات تتبع لوانٌن مٌكانٌكا الكلاسٌن.

فً الكم، ٌمكن للجسٌم أن ٌكون فً حالة متعددة فً نفس الولت، مثل الانمسام الكمومً. فً .   

 .[6]الكلاسٌكٌة، الحالة الأساسٌة هً حالة واحدة فمط

 التفاعلات الكمومٌة فً المواد:. 6

تفاعلات الكم فً المواد تشمل التفاعلات بٌن الجسٌمات على المستوى الدلٌك وفماً لموانٌن مٌكانٌكا        

ن نماذج معمدة  ِّ الكم. ٌتم تمثٌل حالة النظام الكمومً بواسطة الدوال الموجٌة، وتتداخل هذه الدوال لتكو 

ى، وتشكٌل الرابطات الكٌمٌائٌة، للسلون الكمومً للمواد. تشمل هذه التفاعلات تأثٌر الإلكترونات والنو

وتحدٌد البنٌة الإلكترونٌة للمواد. ٌتم التأثٌر على خواص المواد مثل التوصٌل الكهربائً والمغناطٌسً 

والحراري على مستوى الكم، وتلعب دورًا حاسمًا فً فهم سلون المواد وتطوٌر تكنولوجٌا المواد 

 : [7]وعلٌه نمدم التوضٌح التالً والتصمٌم

 

 رسمة توضٌحٌة للتفاعلات الكمومٌة :I.1 الشكل

  :ةالإلكترونٌالكثافة  نظرٌة. 7
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نظرٌة الكثافة الإلكترونٌة هً نظرٌة فً مجال الفٌزٌاء الكمومٌة تسُتخدم لوصف توزٌع      

الإلكترونات حول النوى الذرٌة فً المواد. تعتمد هذه النظرٌة على استخدام الدوال الموجٌة لتمثٌل 

فة الإلكترونات بشكل ثلاثً حالات الإلكترونات وتوزٌعها فً الفضاء الذي ٌحٌط بالنواة. تحُدد كثا

 .[8]الأبعاد، وتشٌر إلى احتمال وجود الإلكترونات فً موالع محددة حول النوى

بوصف كمً لتوزٌع الكتلة الإلكترونٌة وترتٌبها فً الفضاء، وتتٌح فهم سلون هذه النظرٌة تموم      

الإلكترونات فً المواد. ٌتم حساب الكثافة الإلكترونٌة الإجمالٌة كمتوسط لكثافة الإلكترونات فً الفضاء، 

 وتعكس كمٌة الإلكترونات فً وحدة حجم معٌنة.

الكمومٌة وعلوم المواد، حٌث تسهم فً فهم الترتٌب  هذه النظرٌة لها أهمٌة كبٌرة فً الكٌمٌاء      

الإلكترونً للذرات والجزٌئات وتأثٌراتها على الخصائص الفٌزٌائٌة والكٌمٌائٌة للمواد. تطور التكنولوجٌا 

الحدٌثة، وخاصة تمنٌات الحوسبة الكمومٌة، لد زاد من أهمٌة دراسة وتفسٌر توزٌع الكثافة الإلكترونٌة 

 .[9]سلون المواد على المستوى الكمومًللتمدم فً فهم 

 

 رسمة تخطٌطٌة لبنٌة الذرة :I.9 الشكل

 تأثٌر الكم على الخواص الحرارٌة والكهربائٌة:. 8

الجسٌمات على مستوى الكم تأثٌر الكم على الخواص الحرارٌة والكهربائٌة ٌتمثل فً كٌفٌة تفاعل        

 :[11]مع هذه الخواص. هنان عدة جوانب ٌمكن التعرف علٌها حٌال تأثٌر الكم على هذه الخواص
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 :التوزٌع الطاقوٌة.1

فً مستوى الكم، ٌمكن للجسٌمات مثل الإلكترونات أن تكون فً حالات متعددة فً نفس الولت       

 .ٌؤثر على توزٌع الطالة والحرارة داخل المادة)حالة الانمسام الكمومً(. هذا 

 :  التوصٌل الحراري.2

تؤثر حركة الإلكترونات والفوتونات على التوصٌل الحراري فً المواد. فً النظرٌة الكمومٌة،       

ٌمكن للإلكترونات أن تنتمل بٌن مستوٌات الطالة بشكل كمومً، مما ٌؤدي إلى توصٌل حراري 

 .فرٌد

 :الكهربائًالتوصٌل .3

على مستوى الكم، ٌمكن للإلكترونات أن تظهر تأثٌرات كمومٌة مثل التداخل والانتمال       

الكمومً. هذا ٌؤثر على التوصٌل الكهربائً، حٌث ٌمكن للإلكترونات التحرن بحرٌة أو التفاعل 

 .بشكل فرٌد

 :الظواهر الكمومٌة فً الحرارة.4

المٌاس الكمومً عند لٌاس درجة الحرارة لنظام صغٌر. هذا  تظهر ظواهر كمومٌة مثل تأثٌر      

 .ٌتسبب فً انهٌار الموجة الحرارٌة بشكل كمومً

 :تأثٌر الكم على خصائص الأمواج الحرارٌة.5

تظهر مفاهٌم مٌكانٌكا الكم فً تفسٌر سلون الأمواج الحرارٌة والطالة الحرارٌة على مستوى       

 .اهر الحرارٌة بشكل دلٌكالكم، مما ٌساهم فً فهم الظو

فهم هذه التأثٌرات ٌساعد فً تطوٌر المواد بشكل فعال وفهم الظواهر الحرارٌة والكهربائٌة على       

 . مستوى الكم، مما ٌؤدي إلى تمنٌات أكثر دلة وكفاءة فً مجالات مثل تصمٌم المواد وتكنولوجٌا الطالة

 :التضاف الكمومً .9

تعتبر التضاف الكمومٌة من أهم وأكثر المٌزات الفرٌدة فً مجال الفٌزٌاء الكمومٌة، حٌث تكشف        

عن سلون الجسٌمات الدلٌمة على مستوى الكم. إحدى أبرز الممٌزات هً "تداخل الموجات"، وهو 
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ومٌاً فرٌداً ظاهرة تظهر عندما ٌتفاعل الجسٌمات الكمومٌة وٌتداخل مسارها. ٌعكس هذا التداخل تأثٌراً كم

 ٌؤدي إلى ظواهر مدهشة، مثل تكوٌن أنماط تداخل على الشاشة فً تجربة الفجوة الثنائٌة.

مٌزة أخرى مهمة تعتبر "انتمال الكم"، حٌث ٌمكن للجسٌمات الكمومٌة أن تنتمل بشكل فوري من حالة 

كمومً وهو جزء إلى حالة أخرى دون وجود حالة وسٌطة. ٌظهر هذا التأثٌر فً ظاهرة الانتمال ال

 أساسً فً فهم الطبٌعة الكمومٌة للجسٌمات.

تأثٌر آخر ٌتمثل فً "الانهٌار الموجً"، الذي ٌحدث عند لٌاس حالة الجسٌم الكمومً. فً هذا السٌاق، 

 ٌنهار النظام الكمومً إلى حالة معٌنة على الفور، مما ٌعكس تأثٌراً كمومٌاً فورٌاً عند المٌاس.

مٌزة أخرى تمٌز العالم الكمومً، حٌث ٌمكن للجسٌمات الكمومٌة أن تشبه بعضها تشبٌه الكمومٌة هو 

البعض حتى على مستوى الكم. هذا ٌشكل تحد  ا كبٌرًا للتفسٌرات التملٌدٌة وٌبرز الطبٌعة الفرٌدة 

 للجسٌمات الكمومٌة.

أساساً لفهمنا للعالم فً الختام، تتجلى ممٌزات التضاف الكمومٌة فً هذه الظواهر الفرٌدة والتً تشكل 

على مستوى الكم، وتفتح أبواباً لاستكشافات مستمبلٌة وتطبٌمات متمدمة فً مٌادٌن مثل الحوسبة الكمومٌة 

 .[11]وتكنولوجٌا المواد

 :محاكاة الترتٌب الذري. 11

عملٌة نمذجة ومحاكاة السلون والتفاعلات على مستوى الذرات محاكاة الترتٌب الذري هً     

والجزٌئات. تعتمد هذه المحاكاة على مبادئ الفٌزٌاء الكمومٌة والكٌمٌاء، حٌث ٌتم تمثٌل الجسٌمات 

 الدلٌمة بمفاهٌم مٌكانٌكا الكم والتفاعلات الكٌمٌائٌة بطرٌمة تكمل الطرائك التملٌدٌة.

ذج كل ذرة باستخدام البارامترات الكمومٌة تبدأ المحاكاة بتمثٌل الموا د على مستوى الذرات، حٌث ٌنُمِّ

مثل الكتلة والشحنة والطالة. ٌتمثل الترتٌب الذري فً تحدٌد موالع وحركات الذرات فً النظام، مما 

 ٌؤثر على الخصائص الفٌزٌائٌة والكٌمٌائٌة للمواد.

مٌكانٌكا الكم لتمثٌل حالات الإلكترونات وتفاعلاتها مع النوى تستخدم محاكاة الترتٌب الذري أٌضًا مفاهٌم 

الذرٌة. ٌمُثل الطٌف الإلكترونً وتشكٌل الرابطات الكٌمٌائٌة جزءًا من هذه المحاكاة، حٌث ٌتٌُح للباحثٌن 

 فهم كٌفٌة تأثٌر هذه العوامل على السلون الكٌمٌائً للمواد.
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إمكانٌات لدراسة تأثٌر التغٌرات فً الظروف البٌئٌة أو إلى جانب ذلن، تمدم محاكاة الترتٌب الذري 

التفاعلات الكٌمٌائٌة على مستوى الذرات. ٌمكن أن تسُاهم هذه المحاكاة فً تصمٌم وتحسٌن المواد على 

 المستوى الذري، وفهم الخصائص الفٌزٌائٌة والكٌمٌائٌة للمواد بشكل أفضل.

داة لوٌة تمكننا من استكشاف عوالم الطبٌعة على مستوى فً النهاٌة، تعُتبر محاكاة الترتٌب الذري أ

 .[19]الجزٌئات والذرات، وتمدٌم رؤى لٌمة للفهم العمٌك للظواهر الكٌمٌائٌة والفٌزٌائٌة

 :خاتمة . 11

ستكشافنا لمٌكانٌكا الكم وتطبٌمها فً مجال محاكاة المواد، نجد أن هذا الفرع المهم من إ فً ختام       

الفٌزٌاء ٌمثل أساساً حٌوٌاً لتفهمنا للعالم على المستوى الذري والجزٌئً. تعتمد مٌكانٌكا الكم على مفاهٌم 

التفاوت الكمومً والتداخل الكمومً، مما ٌفتح أمامنا نوافذ جدٌدة لاستكشاف الظواهر فرٌدة مثل 

 الطبٌعٌة.

تطبٌك مٌكانٌكا الكم فً محاكاة المواد ٌسهم بشكل كبٌر فً تفسٌر وتولع الخصائص والسلوكٌات        

تفاعلات الكٌمٌائٌة، على مستوى الذرات والجزٌئات. من خلال تمنٌات الحساب الكمومً، ٌمكننا دراسة ال

 والخصائص الإلكترونٌة للمواد، وتصمٌم مواد جدٌدة بطرٌمة دلٌمة.

مع التمدم المستمر فً تكنولوجٌا المحاكاة الكمومٌة ولوة الحوسبة الكمومٌة، نتولع أن ٌزٌد تأثٌر        

فً مجالات العلوم مٌكانٌكا الكم فً فهمنا وتصمٌمنا للمواد. هذا ٌفتح الباب أمام تطبٌمات متعددة 

 والتكنولوجٌا، بدءًا من الصناعة الكٌمٌائٌة إلى تطوٌر الأدوٌة وتكنولوجٌا المواد الكمومٌة.

إن مٌكانٌكا الكم فً محاكاة المواد تعتبر جزءًا أساسٌاً من رحلتنا فً استكشاف أسرار الطبٌعة        

 .تتحدث فً عالم الذرات والجزٌئا على المستوى الدلٌك، وتعزز فهمنا للتفاعلات والظواهر التً
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 الممدمة:.1

وٌركز على واجهة المستخدم الخاصة به.  Gaussian 09W لاستخدام الفصل دلٌلً ٌعتبر هذا 

،  Gaussian 09W داخل واجهةٌتم تنظٌم المحتوى حسب النوافذ المختلفة )صنادٌك الحوار( 

 .[1]والكلمات الرئٌسٌة والأدوات Gaussian المعلومات العامة حول مٌزات

 ومحتوٌاته:G09W  استخدام برنامج.2

  :(نافذة معالجة المهام )النافذة الرئٌسٌة 2.1

وتنفٌذها  Gaussian 09Wنافذة معالجة المهام هً المكان الذي ٌتم من خلله التحكم فً مهام 

 :[2]وحٌث ٌتم عرض مخرجاتها. ٌتم وصف أجزائه الرئٌسٌة فً الرسم التوضٌحً التالً

 

 ة المهام )النافذة الرئٌسٌة(عالجنافذة م :II.1الشكل       

  :لائمة الملف 1.1.2

 والوصول إلٌها وتعٌٌن تفضٌلت البرنامج. Gaussian 09Wتتٌح لن لائمة "ملف" إنشاء ملفات إدخال 
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جدٌد )موجود فمط فً الذاكرة حتى ٌتم حفظه بشكل صرٌح  Gaussian 09Wلم بإنشاء إدخال  :جدٌد

 على المرص(.

. GJFهو.  Gaussian 09Wموجود. امتداد ملف الإدخال  Gaussian 09Wافتح ملف إدخال  :فتح

ٌمكن أٌضًا استخدام عنصر المائمة فتح... لتحمٌل ملف تحكم دفعً موجود. وأخٌرًا، ٌمكن استخدامه لفتح 

 للتحوٌل. PDBملف 

 لم بتحرٌر الإدخال الحالً، عبر نافذة تحرٌر مهمة الملف الموجود. :تعدٌل

. سٌطُلب منن ما إذا كنت ترٌد حفظ أي ملفات إدخال جدٌدة أو .Gaussian 09Wالخروج من  :الخروج

 معدلة غٌر محفوظة بالإضافة إلى أي تغٌٌرات غٌر محفوظة فً التفضٌلت.

 :لائمة العملٌة 2.1.2

نافذة تسمح لن لائمة العملٌات بمعالجة المهام المنفذة. تحتوي جمٌع عناصرها على أٌمونات مكافئة فً  

 المهام.معالجة 

 بدء فً تنفٌذ الإدخال الذي تم تحمٌله حالٌاً. :بدء المعالجة

 إٌماف تنفٌذ المهمة الحالٌة فورًا. :إٌماف مؤلت

 إعادة تشغٌل مهمة تم إٌمافها مؤلتاً :استئناف

بدء تنفٌذ المهمة إلغاء تنفٌذ المهمة الحالٌة على الفور. إذا كانت دفعة لٌد التشغٌل، فسٌتم  :إلغاء المهمة

  التالٌة فً الدفعة )مالم ٌتم تعٌٌن تفضٌل "إنهاء تشغٌل الدفعة عند حدوث خطأ"(.

 :لائمة العرض 3.1.2

تتحكم لائمة العرض فً مظهر النافذة وتمكٌنن من استدعاء محرر نصوص خارجً. ٌمكن التحكم  

التفضٌلت. تحتوي الخٌارات  أٌضًا فً الإعدادات الافتراضٌة لخٌارات العرض المختلفة من خلل

 تحرٌر أٌضًا على مكافئات الرموز .لل

ٌعمل على تبدٌل عرض جزء شرٌط الأدوات فً النافذة. عندما ٌكون شرٌط الأدوات  :شرٌط الأدوات

 مرئٌاً، ٌتم وضع علمة على هذا العنصر..
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ٌموم بتبدٌل عرض منطمة عرض الإخراج فً النافذة. عندما تكون منطمة عرض  :عرض الإخراج

 .العنصرالإخراج مرئٌة، ٌتم وضع علمة على هذا 

ٌمُوم بتبدٌل عرض جزء شرٌط الحالة فً النافذة، الذي ٌعرض وصفاً موجزًا لعنصر  :شرٌط الحالة

 . العنصرمة على هذا المائمة الحالً. عندما ٌكون شرٌط الحالة مرئٌاً، ٌتم وضع عل

 استدعاء المحرر النصً الخارجً )الذي ٌتم تحدٌده فً التفضٌلت(. :المحرر

 توفر الرموز التالٌة فً نافذة معالجة المهام )العنصر المائمة المعادل فً الألواس(: : الرموز 4.1.2

 بدء تشغٌل معالجة الملف الحالً أو ملف الدفعة )عملٌة: تشغٌل(.

 إٌماف تشغٌل العمل فوراً )العملٌة: إٌماف(. 

 الرابط التالً(.→ إٌماف التشغٌل بعد الرابط الحالً )العملٌة: إٌماف  

 استئناف تنفٌذ العمل المتولف )العملٌة: استئناف(. 

 إنهاء الوظٌفة الحالٌة )العملٌة: إٌماف الوظٌفة(. 

تحرٌر ملف التحكم فً الدفعة الحالً، أو إنشاء واحد جدٌد إذا لم ٌتم تحمٌل أي ملف  

 حتى الآن )الأدوات: تحرٌر لائمة الدفعات(.

 إنهاء الدفعة الجارٌة بعد اكتمال الوظٌفة الحالٌة )العملٌة: إنهاء الدفعة(. 

   إلغاء الدفعة الحالٌة على الفور، مما ٌؤدي إلى إٌماف تشغٌل الوظٌفة الحالٌة )العملٌة:  

 إٌماف الدفعة(.

 فتح المحرر الخارجً )عرض: المحرر(. 
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)عرض: محرر  تأكد من إٌماف تشغٌل المهمة المعملة أولاً تحرٌر ملف الإخراج الحالً.  

 ملف الإخراج(.→ 

   الوظٌفة:نافذة تحرٌر  2.2

. تحتوي Gaussian 09تسُتخدم هذه النافذة لإنشاء وتحرٌر ملفات الإدخال الخاصة ببرنامج 

على عنوانٌن رئٌسٌٌن: "إدخال الوظٌفة"، عند استخدامها لإنشاء ملف إدخال جدٌد، و "تحرٌر الوظٌفة 

المدخلت الجدٌدة للملف الموجود"، عند استخدامها لتعدٌل ملف إدخال موجود بالفعل. ٌلُحظ أن 

وبالتالً سٌتم استخدامها  -والتغٌٌرات فً ملفات الإدخال الحالٌة تخُزن فً الذاكرة أثناء عملٌة التحرٌر 

 .[3]ولكن ٌجب حفظها بوضوح على المرص الصلب -عند بدء تنفٌذ الوظٌفة 

 

 نافذة تحرٌر الوظٌفة  :II.4الشكل                        
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 :لائمة الملفات 1.2.2

. بعض Gaussian 09لائمة الملفات تتٌح لن تحمٌل وحفظ ملفات الإدخال الخاصة ببرنامج 

 .خٌاراتها لها رموز معادلة 

 بامتداد . :تحمٌل( ٌموم بتحمٌل ملف إدخال موجودGJF مستبدلاً أي إدخال حالً. إذا كانت ،)

فارغًا، فسٌطُلب منن تحدٌد حمل اسم الملف ممتلئاً، سٌتم تحمٌل هذا الملف. إذا كانت الحمل 

الملف الذي ترٌد تحمٌله. ٌستبدل الملف المحمل أي إدخال حالً )بعد توجٌه الحفظ إذا كان ذلن 

 مطلوباً(.

 ٌموم بحفظ الإدخال الحالً فً ملفه الأصلً )سٌطُلب منن تحدٌد اسم الملف إذا  :حفظ الوظٌفة

 كان الإدخال لد تم إنشاؤه حدٌثاً(.

 ًٌستدعً المحرر الخارجً للإدخال الحالً. ٌتم تحدٌد المحرر الخارجً عبر  :المحرر الخارج

 الخٌارات.

 الخروج من هذه النافذة دون حفظ أي بٌانات أو تغٌٌرات. :تجاهل البٌانات 

 العودة إلى نافذة معالجة الوظائف. ٌتم الاحتفاظ بالإدخال الحالً ولكن لا ٌتم حفظه  :خروج

 تلمائٌاً.

"تراجع"  Windowsتتضمن لائمة "تحرٌر" خٌارات لائمة "تحرٌر" المٌاسٌة فً  :لائمة التحرٌر

 و"لص" و"نسخ" و"لصك" و"حذف". كما أن لدٌها هذا الخٌار الإضافً:

ٌمسح جمٌع المعلومات فً جمٌع ألسام النافذة. لا ٌتم إعطاء أي تحذٌر بشأن أٌة تغٌٌرات  :مسح النموذج

خال جدٌد من هذا النموذج عن طرٌك تحدٌد "مسح النموذج"، غٌر محفوظة. ٌمكنن إنشاء ملف إد

 وإدخال الإدخال المطلوب، ثم حفظه.

 ٌموم بتشغٌل أداة التحمك من المسار على الإدخال الحالً .  :خٌار التحمك من المسار 2.2.2

 :خٌار تعٌٌن البداٌة 3.2.2

بحٌث المٌمة الافتراضٌة هً الخطوة هذا الخٌار ٌمكنن من تعٌٌن خطوة البداٌة لهذا الملف المدخل  

 الرئٌسٌة الاولى
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 خٌار تعٌٌن البداٌة  :II.5الشكل                                      

حدد خطوة البداٌة بالنمر المزدوج على الخطوة المطلوبة. اخرج من النافذة عن طرٌك اختٌار 

إغلق من لائمة النظام بالنافذة )ٌتم الوصول إلٌها عبر شرٌط الإغلق الموجود فً الزاوٌة الٌسرى 

 العلٌا(. 

المائمة المكافئ بٌن  تتوفر الرموز التالٌة فً نافذة تحرٌر المهمة )ٌوجد عنصر :الأٌمونات 4.2.2

 لوسٌن(:

 الخروج والتشغٌل(.  → العودة إلى المائمة الرئٌسٌة وبدء تنفٌذ المهمة )ملف 

   الخروج(.→العودة إلى المائمة الرئٌسٌة )ملف 

 حفظ المهمة(.  → حفظ كل الإدخالات الحالٌة على المرص )ملف  

 تجاهل البٌانات(.→ المائمة الرئٌسٌة )ملف تجاهل جمٌع البٌانات المدخلة والعودة إلى  

 المسار(.   -تشغٌل أداة التحمك من المسار )التحمك 

  البداٌة(.-حدد خطوة بدء المهمة )تحدٌد 
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 :زر الخطوات الإضافٌة 5.2.2

ٌنملن هذا الزر إلى نافذة خطوات المهمة الإضافٌة، الموضحة فً المسم التالً. ٌشٌر حمل العرض 

 ة.على الٌمٌن إلى عدد خطوات المهمة الإضافٌة ضمن هذه الوظٌفالموجود 

 :    نافذة خطوات المهمة الإضافٌة 3.2

متعددة  Gaussian 09ستخدم نافذة الخطوات الإضافٌة للوظٌفة لإنشاء وتحرٌر وظائف 

 المكونات. ٌلُحظ أنه لا ٌتم حفظ الملفات من هذه النافذة؛ ٌجب عمل الحفظ من نافذة تحرٌر الوظٌفة.

 

 نافذة خطوات المهمة الإضافٌة  :II.6الشكل               

 مظهر النافذة الأولً: 1.3.2

 خطوة وظٌفٌةعند الضغط على زر "الخطوات الإضافٌة" لملف الإدخال الذي ٌحتوي فمط على 

 واحدة، تتكون نافذة "الخطوات الإضافٌة للوظٌفة" فمط من شرٌط الموائم الخاص بها:
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 مظهر النافذة الأولً  :II.5الشكل            

  لائمة الخطوات لإنشاء، وإزالة، وإعادة ترتٌب الخطوات الوظٌفٌة.تسُتخدم  :لائمة الخطوات 2.3.2

بعد الخطوة الحالٌة. ٌتم نسخ محتوٌات لسم النسبة المئوٌة ولسم إنشاء خطوة جدٌدة  إضافة خطوة: 

العنوان ومناطك الشحن والضرب من الوظٌفة الرئٌسٌة تلمائٌاً إلى الخطوة الجدٌدة. ٌمكن تحرٌرها حسب 

 الرغبة أثناء ملء المناطك الإضافٌة.

 لم بإزالة الخطوة الحالٌة من المهمة. :حذف الخطوة

 تغٌٌر ترتٌب خطوات المهمة باستخدام نافذة إعادة ترتٌب البٌانات.لم ب :إعادة الترتٌب

استبدل الخطوة الحالٌة بالمهمة المخزنة فً ملف خارجً )سٌطُلب منن اسم الملف(.   :تحمٌل من ملف

إذا كان الملف ٌحتوي على أكثر من خطوة مهمة واحدة وكانت الخطوة الحالٌة هً خطوة المهمة 

 كافة الخطوات من الملف بترتٌبها الحالً. الأخٌرة، فسٌتم تحمٌل

 المسم.العودة إلى نافذة تحرٌر الوظٌفة. ٌوجد أٌمونة مكافئة لهذا العنصر فً هذا   :الخروج

تسمح لن لائمة العرض بالتنمل بٌن خطوات الوظائف الإضافٌة ضمن الوظٌفة  :لائمة العرض 3.3.2

 مكافئةالحالٌة. تحتوي عناصرها أٌضًا على أٌمونات 

 انتمل إلى الخطوة التالٌة )الرلم الأعلى( فً الوظٌفة. :الخطوة التالٌة
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 انتمل إلى الخطوة السابمة فً هذه الوظٌفة. :الخطوة السابمة

 انتمل إلى رلم خطوة المهمة التً تحددها. :اختر الخطوة

  :أٌمونات 4.3.2

 )ٌوجد عنصر المائمة المكافئ بٌن لوسٌن(:تظهر الأٌمونات التالٌة فً نافذة خطوات المهمة الإضافٌة 

 انتمل إلى خطوة المهمة التالٌة )عرض: الخطوة التالٌة(.

 الانتمال إلى خطوة المهمة السابمة )عرض: الخطوة السابمة(. 

 الانتمال إلى رلم الخطوة المحدد )عرض: اختر الخطوة(.

 المسار(.  -تشغٌل أداة التحمك من المسار )التحمك 

  ارجع إلى نافذة تحرٌر الوظٌفة )الخطوة: الخروج(. 

 :نافذة تحرٌر لائمة الدُفعات 4.2

ٌتم استخدام نافذة تحرٌر لائمة الدُفعات لإنشاء وتعدٌل ملفات التحكم فً الدُفعات، والتً لها 

عبارة عن آلٌة للتنفٌذ التسلسلً لملفات  Gaussian 09W. تعد منشأة معالجة الدُفعات BCFالامتداد .

  المتعددة تلمائٌاً. Gaussian 09إدخال 

ٌمكن تحمٌل  .ٌمكن تحرٌر ملفات التحكم المجمعة من هذه النافذة أو باستخدام أي محرر نصوص

من ملفات التحكم فً الدُفعات الموجودة باستخدام خٌار فتح... من لائمة ملف فً نافذة معالجة المهام، أو 

 .[4]لائمة ملف فً نافذة تحرٌر لائمة الدُفعات

 :التحكم بالدفعاتتحرٌر ملف  1.4.2

 :Gaussian 09Wنافذة تحرٌر لائمة الدفعات تتٌح لن تحرٌر ملف التحكم بالدفعات من داخل 
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 نافذة تحرٌر لائمة الدفعات  :II.6الشكل           

ٌمكنن تغٌٌر اسم أي مكون موجود من خلل النمر علٌه مرتٌن ثم تحرٌره ضمن النافذة التً 

 المائمة والأزرار المختلفة بشكل فردي أدناه.تظهر. ٌتم وصف عناصر 

 لائمة الملفات تتٌح لن إنشاء وحفظ ملفات التحكم بالدفعات. :لائمة الملفات 2.4.2

 إنشاء لائمة دفعات جدٌدة )مسح أي لائمة حالٌة أو أي مدخلت أخرى من الذاكرة(. :جدٌد

 فتح ملف تحكم بالدفعات موجود. :فتح

 الدفعات الحالٌة إلى ملفها الأصلً )سٌتم طلب اسم الملف إذا كانت هذه لائمة جدٌدة(.حفظ لائمة  :حفظ

 العودة إلى نافذة معالجة الوظائف )بعد طلب حفظ ما إذا لزم الأمر(. :خروج

 :نافذة إعادة ترتٌب البٌانات 2.1

ضمن لائمة الدُفعات الحالٌة، عبر زر  تالإدخالا ادة ترتٌب البٌانات لتغٌٌر ترتٌبتسُتخدم نافذة إع

وظٌفة الحالٌة، عبر عنصر إعادة المهمة ضمن  تخطوا، الب فً نافذة تحرٌر لائمة الدُفعاتإعادة الترتٌ

 .[5]الترتٌب من لائمة الخطوة فً النافذة خطوات المهمة الإضافٌة
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 :نمل عنصر واحد 1.5.2

لنمل عنصر واحد من مولعه الحالً فً النافذة العلوٌة إلى أسفل النافذة الأخرى، انمر علٌه نمرًا  

مزدوجًا. سٌؤدي النمر المزدوج على أي عنصر فً النافذة السفلٌة إلى إعادته إلى مولعه الأصلً فً 

 النافذة العلوٌة.

 

 

 

 

 

 نمل عنصر واحدتوضح كٌفٌة   :II.7الشكل           

 عدة عناصر باستخدام زر "التجمٌع".نمل  2.5.2

 استخدم الخطوات التالٌة لنمل عدة عناصر:

أثناء النمر على  Shiftمجموعة من العناصر عن طرٌك الضغط باستمرار على مفتاح  د. حد

العنصر الأول والأخٌر المطلوب. أو حدد أي مجموعة فرعٌة من العناصر الموجودة فً المائمة بالضغط 

 أثناء النمر فوق كل عنصر. CTRLعلى مفتاح 

ٌؤدي ذلن إلى نمل على زر "التجمٌع". عند الانتمال من النافذة العلوٌة إلى النافذة السفلٌة،  ر. انم

المحددة، بترتٌبها الحالً، إلى أسفل النافذة الأخرى؛ عند الانتمال من النافذة السفلٌة إلى كافة العناصر 

 النافذة العلوٌة، تتم استعادة العناصر إلى ترتٌبها الأصلً.

 :أزرار الخروج 3.5.2

ٌعود إلى الشاشة الأصلٌة بعد إعادة ترتٌب العناصر. ٌجب أن تكون جمٌع العناصر فً نافذة  :نعم

 تٌب الجدٌدة حتى ٌكون هذا العنصر نشطًا.التر
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 ٌعود إلى الشاشة الأصلٌة، مع الاحتفاظ بترتٌب العنصر الأصلً. :إلغاء

 Gaussian 09W:نافذة التفضٌلات  2.1

الخٌار "التفضٌلت" من لائمة "الملف" فً نافذة "معالجة المهمة" ٌأخذن إلى نافذة "تفضٌلت 

Gaussian مختلف التفضٌلت المتعلمة بموالع الملفات والوصول إلى شاشات ". من هنا، ٌمكنن ضبط

 .[2]التفضٌلت الأخرى

 

 Gaussian 09Wنافذة التفضٌلت  :II.8الشكل 

 هذه هً الحمول فً هذه النافذة:

 :ASCII.محرر 

 Windowsالمسار الكامل لمحرر النص الخارجً المطلوب. المحرر الافتراضً هو 

Notepad. 

 :BIN.مسار 

. المٌمة الافتراضٌة هو Gaussian 09Wمولع الدلٌل للملفات المابلة للتنفٌذ التابعة لبرنامج  

 (.C:\G09Wمولع التثبٌت )عادةً 

 :Scratchمسار .
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الإعدادات الافتراضٌة هً الدلٌل الفرعً . Gaussian 09Wفً برنامج مولع الدلٌل لملفات 

SCRATCH  ًعادة( لمولع التثبٌت\G09W\SCRATCH.) 

 :مسار الاخراج.

مولع الدلٌل الافتراضً لملفات الإخراج )لا ٌوجد افتراضً(. إذا تم تحدٌد تفضٌل اسم مخرجات 

 فسٌتم تجاهل هذا الإعداد. الاستعلم،

 :مسار الإدخال.

 الدلٌل الافتراضً لملفات الإدخال )لا ٌوجد افتراضً(.مولع 

 :Lindaعلامات .

. ٌرُجى الرجوع إلى للمجموعة/الشبكةأثناء العملٌات المتوازٌة  Lindaخٌارات تمُرر إلى برنامج 

 للمزٌد من المعلومات. Gaussian 09فً مرجع المستخدم  LINDA_FLAGSمنالشة متغٌر البٌئة 

 :PDBعارض .

 المطلوب )لا ٌوجد لٌمة افتراضٌة(. PDBالمسار الكامل لبرنامج عرض ملفات 

الأزرار الثلثة العلوٌة فً هذه النافذة تأخذن إلى شاشات التفضٌلت الأخرى: "العرض" 

زر "المسار" ٌفتح لتفضٌلت العرض، "التحرٌر" لتفضٌلت التحرٌر، و"المعالجة" لتفضٌلت المعالجة.

 فً النظام فً المحرر النصً الخارجً المحدد. Default.Rouملف 

 :نافذة تفضٌلات العرض 1.6.2

 الحمول الموجودة فً هذه النافذة تحمل المعانً التالٌة:

 مؤشر إشارة المعالجة 

فً  Gaussian 09Wارتباط فً حالة تحدٌده، ٌتغٌر المؤشر إلى ساعة رملٌة عندما ٌتحكم 

 وحدة المعالجة المركزٌة )لم ٌتم تحدٌد الإعداد الافتراضً(.

  مظهرMotif: 
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إذا تم التحمك منه، تفترض النوافذ مظهرًا رمادٌاً ثلثً الأبعاد شبٌه بالمعدن )افتراضٌاً(. إذا كان 

 .Windowsغٌر محدد، فستكون النوافذ ذات مظهر "مسطح" وتلوٌن لٌاسً لنظام 

 

 Motifمظهر  :II.9الشكل 

 إظهار شرٌط الأدوات عند بدء التشغٌل -

 التحكم فً ظهور شرٌط الأدوات فً نافذة معالجة المهام )ٌتم تحدٌده افتراضٌاً(. -

 ظهار منطمة ملف الإخراج عند بدء التشغٌل إ-

 افتراضٌاً(ام أم لا )ٌتم تحدٌده ٌتحكم فً ما إذا كان سٌتم عرض ملف الإخراج فً نافذة معالجة المه -

 .ولت مسح ملف الإخراج

 (.15تحدٌث منطمة عرض ملف الإخراج بشكل دوري، بالثوانً )افتراضً =  -

 أزرار الخطوط: 

من صندوق حوار اختٌار  Gaussian 09Wٌسُمح لن باختٌار الخط المستخدم لإخراج 

 9البرٌد السرٌع الجدٌد المكون من . المٌمة الافتراضٌة هً نوع Windowsلنظام ة الخطوط المٌاسٌ

 نماط. تعُطّل محدد اللون للنص داخل هذا الصندوق عندما ٌتم التحمك من خٌار "استخدام ألوان النظام".
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 :زر الخط للإدخال

من صندوق  Gaussian 09Wٌسُمح لن باختٌار الخط المستخدم لجمٌع مناطك الإدخال داخل 

. المٌمة الافتراضٌة هً الخط النظامً. ٌعُطّل محدد Windowsحوار اختٌار الخطوط المٌاسً لنظام 

 اللون للنص داخل هذا الصندوق دائمًا.

 :نافذة تفضٌلات التحرٌر 2.6.2

 

 نافذة تفضٌلت التحرٌر  :II.32الشكل       

 تحدد هذه المنطمة متى تظهر تحذٌرات الكتابة فوق الملف،  :منطمة تحذٌرات الكتابة فوق الملف

 :دٌده من بٌن هذه الخٌارات الثلثالخٌار الذي ٌتم تححسب 

 .مطالبة جمٌع عملٌات الكتابة الفولٌة -

تطلب فمط عندما تختلف أسماء الملفات ، فٌه الكتابة فوق الملف )افتراضً(المطالبة فً أي ولت سٌتم  -

 الحالٌة والجدٌدة وٌكون الملف الجدٌد موجودًا بالفعل.

 عند الكتابة فوق الملف. لا تطلب أبدًا أبدًا -
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 هذه المنطمة تتحكم فً كٌفٌة حفظ الخطوات المنفصلة  :منطمة حفظ ملف المهمة متعدد الخطوات

ما إذا كان سٌتم المطالبة ، طلب التفضٌلت عند الحفظلً  لفات المهام متعددة الخطواتداخل م

 :حسب النماط التالٌة الافتراضٌٌتم التحمك من ، م لا عند حفظ ملف متعدد الخطواتبنظام الحفظ أ

 حفظ الخطوات فً الملف الأصلً -

 ٌحفظ كل الخطوات فً الملف الأصلً الذي جاءت منه. -

 حفظ جمٌع الخطوات فً ملف واحد -

 ٌحفظ جمٌع الخطوات فً الملف الرئٌسً للمهمة. -

 حفظ الخطوات فً ملفات فردٌة -

 ٌحفظ كل خطوة فً ملفها الخاص. -

 :تفضٌلات العملٌة نافذة 3.6.2

 

 نافذة تفضٌلت العملٌة  :II.33الشكل                

 منطمة تحمٌل الملف والعملٌة: 

إذا تم تحدٌده  استعلم اسم الإخراجب. البرنامج المتعلك بملفات الإخراجتحدد هذه المنطمة سلون        

لبل بدء مهمة )وسٌتم تجاهل أي مولع )الافتراضً(، فسٌموم البرنامج بالاستعلم عن اسم ملف الإخراج 

ثم  OUTتم تعٌٌنه فً تفضٌل مسار الإخراج(. وبخلف ذلن، فإنه ٌستخدم اسم ملف الإدخال مع امتداد.
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ما إذا كان سٌتم فتح نافذة تحرٌر المهمة أم لا بعد تحمٌل ملف إدخال )ٌتم  إظهار الملف عند التحمٌل

 تحدٌده افتراضٌاً(.

 اتمنطمة معالجة الدفع: 

سواءً كان ٌجب أو لا ٌجب إنهاء الدفعة عند حدوث خطأ فً المهمة  :إنهاء تشغٌل الدفعة عند حدوث خطأ

 الفردٌة )محدد افتراضٌاً(.

سواء كان ٌجب أو لا ٌجب عرض الإخراج فً نافذة معالجة المهمة أثناء  :مسح الإخراج أثناء الدفعة

 تنفٌذ الدفعة )محدد افتراضٌاً(.

سواء كان ٌجب أو لا ٌجب تصغٌر البرنامج تلمائٌاً عند بدء تنفٌذ الدفعة  :نهاٌة/الخطأتصغٌر حتى ال

 وحتى ٌنتهً تنفٌذها )غٌر محدد افتراضٌاً(.

سواء كان ٌجب أو لا ٌجب استمرار ظهور تحذٌرات الكتابة فوق ملف الإخراج وغٌرها  :رسائل التنبٌه

 الدفعة )غٌر محدد افتراضٌاً(.من الرسائل غٌر المابلة للتجاوز أثناء معالجة 

  :Gaussian 09Wأدوات  7.2

. ٌمكن الوصول إلٌها عبر العناصر Gaussian 09Wٌتم تضمٌن عدد من برامج الأدوات مع 

 . [6]المختلفة فً لائمة الأدوات فً النافذة الرئٌسٌة للبرنامج

  أداةCubeGen: 

( من المعلومات المخزنة فً ملف نمطة التفتٌش Cube fileتموم هذه الأداة بإنشاء ملف مكعب )

(checkpoint file الخاص بـ )Gaussian 09W بطرٌمة مشابهة للمفتاح ،Cube وتطلب منن .

 المعلومات المطلوبة:

  أداةFreqChk: 

 لإنشاء بٌانات التردد والكٌمٌاء الحرارٌة من ملف نمطة تفتٌش.  FreqChkٌتم استخدام 

  أداةFormChk: 
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. تعد ملفات Gaussian 09Wمن ملف نمطة تفتٌش  ASCIIتنتج هذه الأداة ملف نمطة تفتٌش بتنسٌك 

بها لنمل البٌانات إلى الرسومات وبرامج ما بعد المعالجة  نماط التفتٌش المنسمة هً الطرٌمة الموصى

 الأخرى .

  أداةUnFchk: 

. إذ تموم بتحوٌل ملف نمطة التفتٌش المهٌأ بتنسٌك إلى FormChkهذه الأداة هً العكس التام لأداة 

 .Gaussian 09Wملف نمطة تفتٌش ثنائً 

  أداةChkChk: 

المتوافمة مع ملف نمطة التفتٌش وتشٌر إلى المعلومات الأخرى هذه الأداة تعرض ألسام المسار والعنوان 

 المتوفرة ضمنه.

  أداةC8609: 

 Gaussianتموم هذه الأداة بتحوٌل ملفات نماط التفتٌش الثنائٌة بٌن التنسٌمات المستخدمة بواسطة 

09W  وإصدارات البرنامج السابمة. لاحظ أن الإخراج منC8609  ًلٌس الممصود منه أن ٌكون لابل

اءتها بواسطة الإنسان لإنتاج ملفات نماط تفتٌش منسمة ٌمكن لر FormChkللمراءة. استخدم الأداة 

 والبرنامج.

 :تحضٌر ملفات الإدخال. 3

 :Gaussian 09نظرة عامة على إدخال برنامج  1.3

ٌتضمن الهٌكل ، ASCIIمن سلسلة من الأسطر فً ملف نصً  Gaussian 09ٌتكون الإدخال 

 عدة ألسام مختلفة: Gaussianالأساسً لملف الإدخال 

o  (.ولٌس إنهاء السطر الفارغ: تحدٌد وتسمٌة ملفات الخزانة )0أوامر الرابط 

o  لسم المسار )# الأسطر(: تحدٌد نوع الحساب المطلوب، والكٌمٌاء النموذجٌة، وخٌارات أخرى

 (.تم إنهاء السطر الفارغ)

o  هذا المسم مطلوب فً الإدخال، )تم إنهاء السطر الفارغ(. لسم العنوان: وصف موجز للحساب

. ٌظهر فً .Gaussian 09ولكنه لا ٌتم تفسٌره بأي شكل من الأشكال من لبل برنامج 
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الإخراج لأغراض التعرف والوصف. عادةً، لد ٌحتوي هذا المسم على اسم المركب، وتناظره، 

ة، وأي معلومات أخرى ذات الصلة. ٌجب ألا ٌتجاوز لسم العنوان خمسة والحالة الإلكترونٌ

. ٌجب تجنب الأحرف التالٌة فً لسم العنوان: @ # ! سطر فارغ منتهًأسطر وٌجب أن ٌتبعه 

 .(Ctrl-Gوحروف التحكم )خاصة  \_  -

o .)مواصفات الجزيء: تحدٌد النظام الجزٌئً المراد دراسته )تم إنهاء السطر الفارغ 

o  ألسام إضافٌة اختٌارٌة: مدخلت إضافٌة مطلوبة لأنواع وظائف محددة )عادةً ما ٌتم إنهاء

 السطر الفارغ(.

  . [7]ستتضمن المسمٌن الثانً والثالث والرابع فمط Gaussian 09كثٌر من الوظائف فً 

، Gaussian 09الألسام المحتملة التً لد تظهر ضمن ملف إدخال بعض ٌعرض الجدول التالً  

 :إلى الكلمات الأساسٌة المرتبطة بكل لسمبالإضافة 

 Gaussian 09الألسام المحتملة التً لد تظهر ضمن ملف إدخال  :II. 1الجدول           

Section Keywords Final 

blan

k 

line? 

Link 0 

commands 

% commands No 

Route 

Section 

(# lines) 

All Yes 

Extra 

Overlays 

ExtraOverlays Yes 

Title section all except Geom=AllCheck Yes 

Molecule all except Geom=AllCheck Yes 
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specificatio

n 

Connectivity 

specificatio

ns 

Geom=Connect or ModConnect Yes 

Alterations 

to frozen 

atoms 

Geom=ReadFreeze Yes 

Modification

s to 

coordinates 

Opt=ModRedundant Yes 

2nd title and 

molecule 

specificatio

n 

Opt=QST2 or QST3 yes 

for 

both 

Connectivity 

specs. for 

2nd set of 

coordinates 

Geom=Connect or ModConnect and Opt=QST2 or 

QST3 

Yes 

2nd 

Alterations 

to frozen 

atoms 

Geom=ReadFreeze Yes 

Modification

s to 2nd set 

Opt=QST2 or QST3 Yes 
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of 

coordinates 

3rd title and 

initial TS 

structure 

Opt=QST3 yes 

for 

both 

 :Gaussian 09أنواع الوظائف  2.3

هنان ثلثة مكونات  ،نوع الحساب الذي سٌتم إجراؤه Gaussian 09ٌحدد لسم المسار لملف الإدخال 

 .[8].مجموعة الأساس .طرٌمة .نوع الوظٌفة :التحدٌدرئٌسٌة لهذه 

 :Gaussian 09عرض أنواع الوظائف المتاحة فً برنامج ت ةالتالٌنماط ال

- SP.تمدٌر نمطة الطالة الفردٌة : 

- Opt.ًتحسٌن الشكل الهندس : 

- Freq.تحلٌل التردد والكٌمٌاء الحرارٌة : 

- IRC.متابعة مسار التفاعل : 

- IRCMax.العثور على ألصى طالة على مسار تفاعل معٌن : 

 سطح الطالة المحتمل.: مسح مسح -

 المطبٌة: الاستمطابٌة وفرط الاستمطاب.

- ADMP  وBOMD : .حساب مسار الدٌنامٌكا المباشرة 

 الموة: حساب الموى المؤثرة على النوى.

 مستمر: اختبار استمرار الدالة الموجٌة.

  الحجم: حساب الحجم الجزٌئً.

 :الكٌمٌاء النموذجٌة 3.3
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تم تحدٌد الكٌمٌاء النموذجٌة من خلل مجموعة الطرٌمة ومجموعة الماعدة، مما ٌحدد مستوى النظرٌة 

تحدٌد كل من طرٌمة ومجموعة الماعدة.  Gaussian. ٌجب على كل وظٌفة فً Gaussianفً برنامج 

مختلفتٌن ضمن لسم المسار فً ملف الإدخال، على الرغم رئٌسٌتٌن وغالباً ما ٌتم ذلن من خلل كلمتٌن 

بعض الوظائف باستخدام طرٌمة  ،رٌمة تعنً اختٌار مجموعة الماعدةللطالأساسٌة من أن بعض كلمات 

الجدول التالً ٌوضح الطرق المتاحة فً  الدالة الكثافٌة لد تتضمن أٌضًا مجموعة للتجانس الكثافة

Gaussian شٌر النجمة إلى الحساباتت مع العلم أن التً ٌمكن استخدام كل منهاوظائف ، مع أنواع ال 

  .[;]nالتحلٌلٌة، بٌنما تشٌُر الحسابات الرلمٌة فمط بـ 

 .Gaussiaٌوضح الطرق المتاحة فً  : II.2جدول ال                           
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 مجموعات الأساس: 4.3

إذا لم ٌتم تضمٌن أي كلمة أساسٌة لمجموعة ، عظم الأسالٌب تحدٌد مجموعة أساستتطلب م

. تتكون الاستثناءات من عدد للٌل من STO-3Gالأساس فً لسم المسار، فسٌتم استخدام أساس 

 وهً مدرجة أدناه: ،لى أنها جزء لا ٌتجزأ من الطرٌمةالأسالٌب التً ٌتم تعرٌف مجموعة الأساس لها ع

 للحالات المثارة. ZIndoجمٌع الطرق شبه التجرٌبٌة، بما فً ذلن  -

 جمٌع طرق المٌكانٌكا الجزٌئٌة. -

 .W1و  CBSو  Gnجمٌع طرق  ،نماذج الكٌمٌاء المركبة -

الممابلة  ، حسب الكلمة الأساسٌةGaussian 09ٌتم تخزٌن مجموعات الأساس التالٌة داخلٌاً فً برنامج  -

 .Gaussian 09 فً

التوالى. تمت إزالة الوظائف الزائدة عن الحاجة لهذه رباعٌة وخماسٌة زٌتا وسداسٌة زٌتا( ، على  -

 بٌة.الحسامن أجل زٌادة الكفاءة  المجموعات الأساسٌة وتم تدوٌرها

ٌسرد الجدول التالً وظائف  ،وظائف الاستمطاب حسب التعرٌف تتضمن مجموعات الأساس هذه -

 استمطاب التكافؤ الموجودة لمختلف الذرات المدرجة فً مجموعات الأساس هذه:

 .وظائف استمطاب التكافؤ الموجودة لمختلف الذرات المدرجة فً مجموعات الأساس : II.3جدول ال  

Ato

ms 

  

   

cc-

pVDZ 

  

   

cc-pVTZ   

   

cc-pVQZ   

   

cc-pV5Z   

   

cc-pV6Z 

H   

   

2s,1p   

   

3s,2p,1d   

   

4s,3p,2d,1f   

   

5s,4p,3d,2f,1

g 

  

   

6s,5p,4d,3f,2

g,1h 

He   

   

2s,1p   

   

3s,2p,1d   

   

4s,3p,2d,1f   

   

5s,4p,3d,2f,1

g 

  

   

not available 

Li-

Be 

  

   

3s,2p,

1d 

  

   

4s,3p,2d,

1f 

  

   

5s,4p,3d,2f

,1g 

  

   

6s,5p,4d,3f,2

g,1h 

  

   

not available 
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B-

Ne 

  

   

3s,2p,

1d 

  

   

4s,3p,2d,

1f 

  

   

5s,4p,3d,2f

,1g 

  

   

6s,5p,4d,3f,2

g,1h 

  

   

7s,6p,5d,4f,3

g,2h,1i 

Na-

Ar 

  

   

4s,3p,

1d 

  

   

5s,4p,2d,

1f 

  

   

6s,5p,3d,2f

,1g 

  

   

7s,6p,4d,3f,2

g,1h 

  

   

not available 

Ca   

   

5s,4p,

2d 

  

   

6s,5p,3d,

1f 

  

   

7s,6p,4d,2f

,1g 

  

   

8s,7p,5d,3f,2

g,1h 

  

   

not available 

Sc-

Zn 

  

   

6s,5p,

3d, 1f 

  

   

7s,6p,4d,

2f,1g 

  

   

8s,7p,5d,3f

,2g,1h 

  

   

9s,8p,6d,4f,3

g,2h,1i 

  

   

not available 

Ga-

Kr 

  

   

5s,4p,

2d 

  

   

6s,5p,3d,

1f 

  

   

7s,6p,4d,2f

,1g 

  

   

8s,7p,5d,3f,2

g,1h 

  

   

not available 

     

إلى الكلمة  AUGٌمكن تعزٌز مجموعات الأساس هذه بوظائف منتشرة عن طرٌك إضافة بادئة 

 (.-+ و++  العلمةالأساسٌة لمجموعة الأساس )بدلاً من استخدام 

 :نظرة عامة على مواصفات الجزيء 5.3

. هنان عدة طرق βو αٌحدد لسم الإدخال هذا الموالع النووٌة وعدد الإلكترونات ذات الدوران 

، أو كإحداثٌات دٌكارتٌة، أو كخلٌط من الاثنٌن Zٌمكن من خللها تحدٌد التكوٌن النووي: كمصفوفة 

 (.Z)لاحظ أن الإحداثٌات الدٌكارتٌة هً مجرد حالة خاصة من المصفوفة 

ل من لسم مواصفات الجزيء الشحنة الكهربائٌة الصافٌة )عدد صحٌح مولعّ( ٌحدد السطر الأو

وتعدد الدوران )عادةً عدد صحٌح موجب(. وبالتالً، بالنسبة للجزيء المحاٌد فً الحالة المفردة، ٌكون 

لد ٌكون من الضروري تضمٌن   2 -1مناسباً. بالنسبة للأنٌون الجذري، سٌتم استخدام  1 - 0الإدخال 

 لبعض أنواع الحساب. ج شحنة/دوران متعددةأزوا

السطر الخاص بالشحنة والدوران هو الإدخال الوحٌد المطلوب فً مواصفات الجزيء إذا تم 

لد ٌتم حذف مواصفات الجزيء بالكامل )ولسم العنوان( من خلل  Geom=CheckPointاستخدام 

 فً لسم المسار. Geom=AllCheckتضمٌن 
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الجزيء ٌعطً نوع العنصر والمولع النووي لكل ذرة فً النظام ما تبمى من مواصفات 

  .[10]الجزٌئً

 : Gaussian 09 الكلمات الرئٌسٌة فً .  4

 التالٌة:ٌتم ترتٌب الكلمات الرئٌسٌة بشكل عام حسب الترتٌب الأبجدي، مع الاستثناءات  

 .DFTتحت عنوان أسالٌب  DFTٌتم جمع جمٌع الكلمات الرئٌسٌة المتعلمة بـ  -

(، مما ٌشكل ZIndoبعد جمٌع الكلمات الرئٌسٌة الأبجدٌة )أي بعد منالشة  0ٌتم وضع أوامر الرابط  -

 المسم لبل الأخٌر.

 ExtraLinks—تمت منالشة الكلمات الأساسٌة المتعلمة بتحدٌد المسارات البدٌلة  -

فً لسم تحدٌد المسارات غٌر المٌاسٌة. ٌتم أٌضًا  — Useو Skipو NonStdو ExtraOverlaysو

 .testrtعرض المعلومات ذات الصلة فً منالشة الأداة المساعدة 

فً منالشة كلمة رئٌسٌة معٌنة، ٌتم إدراج الخٌارات حسب الأهمٌة وتكرار الاستخدام، ولٌس حسب 

الصارم. غالباً ما ٌتم تمسٌم لوائم الخٌارات الكبٌرة إلى مجموعات ذات وظائف الترتٌب الأبجدي 

 .[2]مماثلة

 :برامج الأدوات. 5

. ٌتم منالشة Gaussian 09تتناول هذه المسم مجموعة متنوعة من برامج الأدوات المضمنة فً        

 الأدوات بترتٌب أبجدي داخل هذا الفصل.برامج 

المائمة التالٌة ، Gaussianمن  Windowsو UNIXتتوفر معظم برامج الأدوات لكل من إصدارات 

)العناصر المشار إلٌها بنجمة مدرجة فً لائمة برامج الأدوات لـ توضح البرامج المتاحة ووظائفها 

Gaussian 09W:) 

:c8609  تحوٌل ملفات نماط التفتٌش من إصدارات البرنامج السابمة إلى تنسٌكGaussian 09. 

chkchk*: .ٌعرض ألسام المسار والعنوان من ملف نمطة تفتٌش 

cubegen*: .هو برنامج مستمل ٌستخدم لإنشاء مكعبات بشكل منفصل 
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cubman*:   الكهروستاتٌكٌة التً تم هو برنامج ٌتلعب بمكعبات الكثافة الإلكترونٌة والإمكانات

 )مما ٌتٌح إمكانٌة إضافتها وطرحها، وما إلى ذلن(. Gaussianإنتاجها بواسطة برنامج 

freqchk*:  هو برنامج ٌموم بطباعة بٌانات التردد والكٌمٌاء الحرارٌة من ملف نمطة التفتٌش. ٌمكن

 الكٌمٌاء الحرارٌة.تحدٌد النظائر البدٌلة ودرجة الحرارة والضغط وعامل المٌاس لتحلٌل 

:freqmem  .هو برنامج ٌحدد متطلبات الذاكرة اللزمة لحسابات التردد 

:Gauopt .هو برنامج ٌموم بتنفٌذ تحسٌنات على المتغٌرات باستثناء الإحداثٌات الجزٌئٌة 

:Ghelp  هو برنامج ٌوفر المساعدة عبر الإنترنت لبرنامجGaussian. 

mm :  جزٌئٌة مستمل.هو برنامج مٌكانٌكا 

newzmat*:   هو برنامج ٌموم بتحوٌل بٌن مجموعة متنوعة من تنسٌمات المواصفات الهندسٌة

 الجزٌئٌة.

testrt*:  [11]هو برنامج ٌموم بفحص صحة بنٌة لسم المسار وتولٌد مسارات غٌر لٌاسٌة. 

 :GAUSS_MEMDEFمتغٌر البٌئة . 6

التً لا لزٌادة الذاكرة المتاحة للأدوات  GAUSS_MEMDEFٌمكن استخدام متغٌر البٌئة        

 .[12]ٌجب ضبط لٌمته على الكمٌة المطلوبة من الذاكرة بالكلمات ،توفر خٌارًا لذلن بنفسها

 :Gaussianتشغٌل . 7

 ٌجب Unix على أنظمة الحاسوب المائمة على  Gaussianلتشغٌل برنامج ٌجب تنفٌذها الأوامر التً 

 الأنشطة التالٌة: Gaussianٌتضمن تشغٌل برنامج أن 

 الذي ٌصف الحساب المطلوب.  Gaussianإنشاء مدخل . 1

 تحدٌد موالع الملفات المؤلتة المختلفة.. 2

 . تحدٌد متطلبات الموارد.3

 . [13]بدء تنفٌذ البرنامج، سواء فً وضع التفاعلً أو الدفعً. 4
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 :لٌود البرنامج. 8

 : Gaussian 09لٌود الحجم المختلفة الموجودة داخل 

 .250,000الحد الألصى لعدد الذرات هو  -

 .750,000الحد الألصى لإجمالً عدد الأغشٌة البدائٌة هو  -

 .250,000وأعلى هو  dالحد الألصى لعدد الأغشٌة البدائٌة  -

 .250,000الحد الألصى لعدد الأغشٌة المُتعالدة هو  -

 .100الحد الألصى لدرجة التملٌص المسموح بها هو  -

 مدارات ممترنة )وهو لٌس لٌدًا فً الممارسة العملٌة(. 100على  GVBٌمتصر برنامج  -

 .[14]وظٌفة أساسٌة 10.000ذرة و 250.000لـ  NBOتم تصمٌم أبعاد  -

 :ةختامال.9

، Gaussian 09Wٌمكن المول إن هذا الفصل ٌمدم نظرة شاملة على واجهة المستخدم لبرنامج  

مع التركٌز على النوافذ المختلفة وصنادٌك الحوار التً تشكل جزءًا أساسٌاً من تجربة المستخدم. تم 

دوات المتاحة تنظٌم المحتوى بطرٌمة تسهل على المستخدمٌن فهم كٌفٌة التنمل فً البرنامج واستخدام الأ

 بشكل فعال.
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 الفصل الثالث

الدراسة الحاسوبية لتخليق  

( MOFإطارات معدنية عضوية )

واقتراح  Zn-EDTAمن 

 الأمثلية



 Zn-EDTA( مه MOFالفصل الثبلث            الذراسة الحبسوثية لحخليك إطبرات معذوية عضوية )

 والحراح الأمثلية
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 :الممذمة. 1

ثبلا٘زّبَ اٌىج١ش فٟ اٌغٕٛاد الأخ١شح ٔظشًا  (MOFs) ؽظ١ذ الإؽبساد اٌّؼذ١ٔخ اٌؼؼ٠ٛخ       

 ِغّٛػبد ٌزطج١مبرٙب اٌّزٕٛػخ فٟ رخض٠ٓ اٌغبصاد، ٚاٌزؾف١ض اٌؾفبصٞ، ٚرغ١ٍُ الأد٠ٚخ، ٚاٌىشف. ِٓ ث١ٓ

MOFs اٌّخزٍفخ، رؼزجش MOFs  اٌّج١ٕخ ػٍٝ اٌضٔه ٚاػذح ثشىً خبص ثغجت خظبئض أ٠ٛٔبد اٌضٔه

٘ٛ ١ٌغبٔذ ِزؼذد الاعزخذاِبد  (EDTA) اٌّٛار١خ ٌٍى١ّ١بء اٌزٕبعم١خ. ؽّغ الإ٠ض١ٍ١ٓ د٠ب١ِٓ رزشا أع١ز١ه

ٔبد اٌّؼبدْ. فٟ ٘زا ثغجت لذسرٗ ػٍٝ رشى١ً ِشوجبد ِغزمشح ِغ أ٠ٛ MOFs ٠غزخذَ ػبدح فٟ رخ١ٍك

ٚٔمزشػ ششٚؽ رفبػً  Zn-EDTA اٌفظً، ٔمذَ دساعخ ؽبعٛث١خ ٌؼ١ٍّخ رخ١ٍك ئؽبس ِؼذٟٔ ػؼٛٞ ِٓ

 [1].ِؾغٕخ ثٕبءً ػٍٝ إٌّزعخ إٌظش٠خ

  :الطرق الحبسوثية. 2

ب فٟ فُٙ آ١ٌبد اٌزخ١ٍك ٚرؾغ١ٓ ششٚؽ اٌزفبػً ٌـ        ًّ  رٍؼت رم١ٕبد اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ دٚسًا ؽبع

MOFs ٠زُ اعزخذاَ ؽغبثبد ٔظش٠خ ٌٍىضبفخ اٌٛظ١ف١خ (DFT) ،ٚاٌذ٠ٕب١ِى١خ  ثشىً شبئغ ٌذساعخ إٌٙذعخ

ٕفزح فٟ  DFT فٟ ٘زٖ اٌذساعخ، اعزخذِٕب ؽغبثبد .MOF اٌطبل١خ، ٚاٌخظبئض الإٌىزش١ٔٚخ ١ٌٙبوً ُِ

 . MOF ِٓ Zn-EDTA ٌذساعخ رى٠ٛٓ VASP أٚ Gaussian ؽضَ ثشِغ١بد ِضً

 EDTA ػبدحً رٕغ١ك أ٠ٛٔبد اٌضٔه ِغ ١ٌغبٔذاد MOF ِٓ Zn-EDTA ٠شًّ رخ١ٍك :ِغبس اٌزخ١ٍك

 :[2]بساد ِؼذ١ٔخ ػؼ٠ٛخ. ٠ّىٓ رمغ١ُ ِغبس اٌشد ئٌٝ ػذح خطٛاد سئ١غ١خٌزشى١ً ئؽ

أٚلاً ػٓ ؽش٠ك ئصاٌخ اٌجشٚرٛٔبد ِٓ ؽّغ  EDTA ٠زُ ئػذاد ١ٌغبٔذاد :إعذاد الليجبوذات .1

رؼًّ ٘زٖ ا١ٌٍغبٔذاد وٛولاء رش١ٍ١ٕظ  .-EDTA^4 ١ً أ٠ٛٔبدالإ٠ض١ٍ١ٓ د٠ب١ِٓ رزشا أع١ز١ه ٌزشى

 .ِغ أ٠ٛٔبد اٌضٔه

 EDTA ٠زُ ئدخبي أ٠ٛٔبد اٌضٔه فٟ خ١ٍؾ اٌزفبػً، ؽ١ش رزٕغك ِغ ١ٌغبٔذاد :جىسيك المعذن .2

٠زُ اعزىشبف إٌٙذعخ اٌزٕغ١م١خ ٚاٌزٛافم١خ اٌزٟ رشثؾ أ٠ٛٔبد  .Zn-EDTA ٌزشى١ً ِشوجبد

 .إٌبرظ MOF ثشىً ؽبعٛثٟ ٌفُٙ اعزمشاس ١٘ىً EDTA اٌضٔه ِغ ١ٌغبٔذاد

ِغ ثؼؼٙب اٌجؼغ ٌزشى١ً ئؽبساد ِٛعؼخ ِٓ  Zn-EDTA رزفبػً ِشوجبد :جشكيل الإطبر .3

٠زُ  .EDTA خلاي سٚاثؾ اٌزٕغ١ك ث١ٓ أ٠ٛٔبد اٌّؼبدْ ِٚغّٛػبد اٌىشثٛوغ١لاد ١ٌٍغبٔذاد

 .DFT ى١ٍٓ ثبعزخذاَ ؽغبثبداعزىشبف اٌذ٠ٕب١ِى١خ اٌطبل١خ ٌزشى١ً الإؽبس ٚاعزمشاس ِزؼذد اٌش
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غ١ش اٌّزجٍٛسح ٌؼ١ٍّخ رجٍٛس ٌزى٠ٛٓ ١٘بوً  MOF خؼغ اٌّىٛٔبد اٌّجذئ١خ ٌـرأخ١شًا،  :الحجلور .4

ثٍٛس٠خ ِؼشفخ ع١ذاً. رزُ دساعخ اٌؼٛاًِ اٌزٟ رإصش ػٍٝ ػ١ٍّخ اٌزجٍٛس، ِضً اخز١بس اٌّز٠ت، 

 ك )اٌشىً اٌّٛاٌٟ(.١ٚدسعخ اٌؾشاسح، ٚصِٓ اٌزفبػً ثشىً ؽبعٛثٟ ٌزؾغ١ٓ ششٚؽ اٌزخٍ

 

 MOFراد اٌّؼذْ ِخطؾ رفظ١ٍٟ ٌٍزخ١ٍك الاططٕبػٟ ٌٍج١ٌّٛشاد اٌّزؼبفشح  :III.1 اٌشىً

n(C10H12N2O8Zn2) 

 حسبثبت الطبلة :. 3

 ٔزوش ِٕٙب:   Gaussianٕ٘بن ػذح ؽشق ٌٍؾغبة ػّٓ ثشٔبِظ 

DFT 

اٌشبئؼخ فٟ اٌى١ّ١بء ٟ٘ ٚاؽذح ِٓ اٌطشق اٌؾغبث١خ  B3LYP/3-21G ِٚٓ اٌمٛاػذ اٌّغزخذِخ 

 :اٌؾبعٛث١خ ٌذساعخ ا١ٌٙبوً اٌغض٠ئ١خ ٚاٌزفبػلاد اٌى١ّ١بئ١خ. ئ١ٌه ششؽًب ٌىً عضء ِٓ اٌطش٠مخ

1. B3LYP 

 B3LYP اخزظبس ٌـ ٟ٘ "Becke, 3-parameter, Lee-Yang-Parr".  ئٔٙب ؽش٠مخ

ٌؾغبة اٌخظبئض  (DFT) رمش٠ج١خ رؼزّذ ػٍٝ ٔظش٠خ اٌذاٌخ اٌىضبف١خ اٌٛظ١ف١خ

 .الإٌىزش١ٔٚخ ٌٍغض٠ئبد

 رُ رط٠ٛش ؽش٠مخ B3LYP  ٌزٛف١ش رٛاصْ ع١ذ ث١ٓ دلخ اٌؾغبة ٚاٌزىٍفخ اٌؾغبث١خ. ئٔٙب

 .رٛفش رمذ٠شًا ع١ذاً ٌٍطبلبد ٚا١ٌٙبوً اٌغض٠ئ١خ ِغ رىٍفخ ؽغبث١خ ِؼمٌٛخ
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2. 3-21G 

 3-21G  ِغّٛػخ أعبط ل١بع١خ رغُزخذَ ٌزّض١ً الإٌىزشٚٔبد ٚإٌٛاح فٟ اٌغض٠ئبد ٛ٘. 

 21-3ِغّٛػخ الأعبط  فٌزأرG  ٛٔ ( داٌخ ِٛع١خ 12ػشش )ب ( ٚاص3ٕ)ٜ ِٓ صلاصخ

 .٠زُ اعزخذاَ ٘زٖ اٌذٚاي الأعبع١خ ٌٛطف اٌؾشوخ الإٌىزش١ٔٚخ فٟ اٌغضٞء (G) ،أعبع١خ

  semi-empirical PM6 طريمة. 4

ٚا١ٌٙبوً ٟ٘ أؽذ اٌطشق اٌؾغبث١خ اٌّغزخذِخ فٟ اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ ٌزمذ٠ش اٌخظبئض الإٌىزش١ٔٚخ 

-semi) وغضء ِٓ ِغّٛػخ ِٓ اٌطشق اٌشجٗ رغش٠ج١خ PM6 اٌغض٠ئ١خ ٌٍغض٠ئبد اٌى١ّ١بئ١خ. رُ رط٠ٛش

empirical methods) بء١اٌى١ّ، اٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ ِغّٛػخ ِٓ الافزشاػبد ٚاٌّؼبدلاد ٌزمذ٠ش رأص١ش 

 .اٌى١ِّٛخ ػٍٝ اٌخٛاص الإٌىزش١ٔٚخ ٌٍغض٠ئبد

PM6 اخزظبس ٌـ ٛ٘ "Parametric Method 6".  رؼزّذ ػٍٝ ِغّٛػخ ِؾذدح ِٓ اٌجبساِزشاد ٟ٘ٚ

اٌزٟ رّضً اٌزأص١شاد اٌى١ِّٛخ فٟ اٌغض٠ئبد، ٚرغزخذَ ٘زٖ اٌجبساِزشاد ٌزمذ٠ش اٌطبلخ ٚا١ٌٙبوً ٌٍّشوجبد 

 .[3]اٌى١ّ١بئ١خ. ٠زُ رظؾ١ؼ اٌجبساِزشاد ثبعزّشاس ثبعزخذاَ اٌج١بٔبد اٌزغش٠ج١خ ٌزؾغ١ٓ دلخ إٌّٛرط

 :PM6 ِٓ أُ٘ ِضا٠ب

 وفبءرٙب اٌؾغبث١خ اٌؼب١ٌخ، ِّب ٠غّؼ ثّؼبٌغخ عض٠ئبد وج١شح. 

 ذسرٙب ػٍٝ رٛف١ش رمذ٠شاد ِمجٌٛخ ٌٍطبلخ ٚا١ٌٙبوً ثبٌّمبسٔخ ِغ اٌطشق اٌى١ِّٛخ الأوضش رؼم١ذاًل. 

 .عٌٙٛخ رطج١مٙب ٚاعزخذاِٙب ٌٍّجزذئ١ٓ فٟ ِغبي اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ 

 حسبة طبلة الحفبعل. 5

Reaction Energy= Products Energy-Reactants Energy 

= EMOF-(EEDTA+EZn)= -1087.379396-(-1047.641939-1770.370726) 

Reaction Energy= 1730.633269 Hartree 

ّضً ٘زا اٌم١ّخ الإ٠غبث١خ ٌطبلخ اٌزفبػً اعزغبثخ ئ٠غبث١خ ٌزشى١ً إٌّزغبد، ِّب ٠ش١ش ئٌٝ أْ ػ١ٍّخ اٌزفبػً ر

 ئوضٚصش١ِخ٘ٛ ػ١ٍّخ  MOF ِٓ Zn-EDTA . ٚ٘زا ٠ؼٕٟ أْ رفبػً رشى١ًثٕشش اٌؾشاسحرؾذس 

Exothermicًأٞ أٔٗ ٠زُ رؾش٠ش اٌطبلخ أصٕبء اٌزفبػ ،. 
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   2968.8838635763اٌزٟ رجٍغ  (Nuclear Repulsion Energy) "ؽبلخ الأذفبع إٌٛٚٞ

Hartrees   رّضً اٌطبلخ إٌبرغخ ػٓ الأذفبع ث١ٓ إٌٛاح اٌّٛعجخ فٟ اٌزساد اٌّخزٍفخ فٟ اٌغضٞء. ػٕذِب

 .ب١ٌخ ٌغضٞء ِزؼذد اٌزساد، ٠زُ رؼ١ّٓ ٘زٖ اٌطبلخ وغضء ِٓ اٌطبلخ اٌى١ٍخ٠زُ ؽغبة اٌطبلخ الإعّ

رؼزّذ ل١ّخ ؽبلخ الأذفبع إٌٛٚٞ ػٍٝ رجبػذ اٌزساد فٟ اٌغضٞء ٚػٍٝ رأص١شارٙب اٌّزجبدٌخ. ػٕذِب رىْٛ 

ؽبلخ اٌزساد لش٠جخ ِٓ ثؼؼٙب اٌجؼغ، ٠ضداد اٌزأص١ش اٌزٕبفشٞ ث١ٓ إٌٛاح اٌّٛعجخ، ِّب ٠إدٞ ئٌٝ ص٠بدح 

 .[4]الأذفبع إٌٛٚٞ

 

 . ٠MOFج١ٓ اٌشىً صلاصٟ الأثؼبد ٌغض٠ئخ  : III.2الشكل

٠ؼُزجش ؽغبة ؽبلخ الأذفبع إٌٛٚٞ عضءًا أعبع١بً ِٓ ؽغبثبد اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ، ؽ١ش ٠غُزخذَ ٌزمذ٠ش 

 ٌٍغضٞء ٚاٌزٕجإ ثبٌزفبػلاد اٌى١ّ١بئ١خ ٚخظبئض اٌغض٠ئبد.اٌطبلخ اٌى١ٍخ 

رّضً ثؼغ اٌج١بٔبد إٌبرغخ ػٓ ؽغبثبد اٌى١ّ١بء اٌؾبعٛث١خ، ٠ٚزُ رمذ٠ّٙب ثزٕغ١ك اٌؼذد اٌّٛا١ٌخ إٌزبئظ 

 :، ٚاٌزٟ رفُغَّش ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ(floating-point) اٌؼششٞ اٌؼبئُ

1. N-N  
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 فٟ اٌغضٞء. ئرا وبْ اٌغضٞء ٠ؾزٛٞ ػٍٝ رسر١ٓ ِٓ  ٘زٖ اٌم١ّخ رّضً اٌزجبػذ ث١ٓ إٌٛاح

، فاْ ٘زٖ اٌم١ّخ رش١ش ئٌٝ اٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛار١ٓ ثٛؽذاد اٌٙبسرشٞ. (N-N) ا١ٌٕزشٚع١ٓ

ؼطبح ٟ٘   ُّ 10اٌم١ّخ اٌ
3

 .٘بسرشٞ 2.968883063576× 

2. E-N 

 ( ٌٜٕٛ٘زٖ اٌم١ّخ رؼُجش ػٓ اٌطبلخ الإعّب١ٌخ ٌٍٕظبَ اٌزٞ ٠زأٌف ِٓ الإٌىزشٚٔبد ٚا )رساد

ثٛؽذح  (N) فٟ اٌغضٞء. فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ، ٠جذٚ أٔٗ ٠زُ رّض١ً ٔظبَ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ ا١ٌٕزشٚع١ٓ

عبٌجخ، ٚسثّب رّضً ٘زٖ اٌم١ّخ ؽبلخ رفبػ١ٍخ ٌزى٠ٛٓ اٌشٚاثؾ ث١ٓ ا١ٌٕزشٚع١ٓ ٚاٌزساد 

ؼطبح ٟ٘   ُّ 10الأخشٜ فٟ اٌغضٞء. اٌم١ّخ اٌ
4

 .٘بسرشٞ -1.691723000256×

3. KE 

  ًاٌطبلخ اٌؾشو١خ اٌى١ٕز١ى١خ ٌلإٌىزشٚٔبد فٟ إٌظبَ. رّضً ٘زٖ اٌم١ّخ اٌطبلخ ٘زٖ اٌم١ّخ رّض

ؼطبح ٟ٘ ُّ 10اٌزٟ رٕزظ ػٓ ؽشوخ الإٌىزشٚٔبد فٟ اٌغضٞء. اٌم١ّخ اٌ
3

× 

 .٘بسرشٞ  4.602253089144

 وحبئج الكيميبء الحرارية . 6

 : atm 1ػغؾ ٚ C°25إٌزبئظ اٌّج١ٕخ فٟ اٌغذٚي أدٔبٖ رُ اٌؾظٛي ػ١ٍٙب فٟ دسعخ ؽشاسح 

 اٌغذٚي ...: ٠ج١ٓ أُ٘ اٌم١ُ اٌزشِٛد٠ٕب١ِى١خ ٌٍٕظبَ 

 : ٠ج١ٓ أُ٘ اٌم١ُ اٌزشِٛد٠ٕب١ِى١خ ٌٍٕظبIII.1َاٌغذٚي                    

  Reactants 

Produc

t Reactio

n 

Model 

Thermodynmic 

parametres EDTA Zn2+ 

Zn-

MOF 

  

  

  

  

        Δ H 

 Enthalpy H (Hartree)  
41.2735

7 

0.39503

1 34.36 -7.3086 

 Enthalpy H 25899.1 247.882 21560. -
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SE/PM

6 

  

  

  

  

(Kcal/mol)  7 9 4586.15 

        Δ G 

Free  Enthalpy G 

(Hartree) 

41.2390

8 

0.37613

8 34.36 

-

7.25522 

Free  Enthalpy G 

(Kcal/mol) 

25877.5

2 

236.026

6 

21560.

9 

-

4552.65 

        Δ S 

 (Entropy S (Cal/Mol 

Kelvin 72.593 39.762 76.866 -35.489 

  CV (Cal/Mol Kelvin) 5.962 2.981 6.384   

EDTA  ٚZnِبد اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ ٌزفبػً ٠زؼّٓ ٛؼشع اٌغذٚي اٌّمذَ اٌّؼ٠ٍ              
2+

ٌزى٠ٛٓ  

Zn-MOF  ١٘ىً ػؼٛٞ ِؼذٟٔ(. رُ ؽغبة اٌى١ّبد اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ ثبعزخذاَ ّٔٛرط اٌّؾبوبح(

 .SE/PM6 اٌؾغبث١خ

 :ف١ّب ٠ٍٟ اٌزفغ١شاد ٚالاعزٕزبعبد ثٕبءً ػٍٝ اٌج١بٔبد 

 :(ΔH) رغ١ش الإٔضبٌجٟ .1

 .و١ٍٛ وبٌٛسٞ/ِٛي، ٟٚ٘ ل١ّخ عبٌجخ 4586.15-رغ١ش الإٔضبٌجٟ ٌٍزفبػً ٘ٛ  -   

 .اٌم١ّخ اٌغبٌجخ ٌزغ١ش الإٔضبٌجٟ ئٌٝ أْ اٌزفبػً ؽبسد ٌٍؾشاسح، أٞ أٔٗ ٠طٍك ؽشاسح ئٌٝ اٌّؾ١ؾرش١ش  -   

 .ِٛف ِفؼً ِٓ ِٕظٛس الإٔضبٌجٟ-رش١ش اٌم١ّخ اٌغبٌجخ اٌىج١شح ئٌٝ أْ رى٠ٛٓ ٔبرظ اٌضٔه -   

 :(ΔG) رغ١ش ؽبلخ ع١جظ اٌؾشح .2

 .وبٌٛسٞ/ِٛي، ٟٚ٘ أ٠ؼًب ل١ّخ عبٌجخ و١ٍٛ 4552.65-رغ١ش ؽبلخ ع١جظ اٌؾشح ٌٍزفبػً ٘ٛ  -   

 .رش١ش اٌم١ّخ اٌغبٌجخ ٌزغ١ش ؽبلخ ع١جظ اٌؾشح ئٌٝ أْ اٌزفبػً رٍمبئٟ فٟ اٌظشٚف اٌّؼطبح -   

 .ِٛف ِفؼً صشِٛد٠ٕب١ِى١بً ٚع١ؾذس ثشىً رٍمبئٟ-رش١ش اٌم١ّخ اٌغبٌجخ ئٌٝ أْ رى٠ٛٓ ٔبرظ اٌضٔه -   

 (ΔS) الأٔزشٚثٟ رغ١ش .3

 .وٍفٓ، ٟٚ٘ ل١ّخ عبٌجخ·وبٌٛسٞ/ِٛي 35.489-ٌٍزفبػً ٘ٛ  رغ١ش اٌزشر١ت -   



 Zn-EDTA( مه MOFالفصل الثبلث            الذراسة الحبسوثية لحخليك إطبرات معذوية عضوية )

 والحراح الأمثلية
 

49 

 

 .رش١ش اٌم١ّخ اٌغبٌجخ ٌزغ١ش اٌزشر١ت ئٌٝ أْ ػشٛائ١خ أٚ فٛػٝ إٌظبَ رٕخفغ أصٕبء اٌزفبػً -   

 .ِٛف-غبٌجبً ِب ٠شرجؾ أخفبع اٌزشر١ت ثزى٠ٛٓ ١٘ىً أوضش رشر١جبً، ِضً ٔبرظ اٌضٔه -   

 :(CV) اٌغؼخ اٌؾشاس٠خ .4

ٌٍّٛادّ اٌّزفبػٍخ ٚإٌبرظ، ٌٚىٓ رفغ١ش٘ب ٠زطٍت ع١بلبً ئػبف١بً أٚ  (CV) رٛف١ش ل١ُ اٌغؼخ اٌؾشاس٠خ رُ -   

 .ِمبسٔخ ِغ اٌج١بٔبد اٌزغش٠ج١خ

٘ٛ ػ١ٍّخ ؽبسدح ٌٍؾشاسح ثشىً وج١ش ٚرٍمبئ١خ فٟ  اٌزفبػًِبد اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ، فاْ ٛثٕبءً ػٍٝ اٌّؼٍ

اٌظشٚف اٌّؼطبح. رش١ش اٌم١ُ اٌغبٌجخ اٌىج١شح ٌزغ١ش الإٔضبٌجٟ ٚؽبلخ ع١جظ اٌؾشح ئٌٝ ٚعٛد لٛح دافؼخ 

-رش١ش ئٌٝ أْ رى٠ٛٓ ٔبرظ اٌضٔه ٔزشٚثٟصشِٛد٠ٕب١ِى١خ ل٠ٛخ ٌٍزفبػً. ِٚغ رٌه، فاْ اٌم١ّخ اٌغبٌجخ ٌزغ١ش الأ

MOF ٔ ٕٗظبَ أوضش رشر١جبً، ٚلذ ٠ىْٛ رٌه ثغجت ا١ٌٙىً إٌّظُ ١ٌٍٙبوً اٌؼؼ٠ٛخ اٌّؼذ١ٔخ٠ٕزظ ػ. 

 :وحبئج المطيبفية جحث الحمراء. 7

ٔزبئظ اٌّط١بف١خ رؾذ اٌؾّشاء رش١ُش ئٌٝ اٌزشدداد ٚاٌشذاد اٌط١ف١خ ٌٍؼ١ٕبد ػٕذ رؼشػٙب لأشؼخ        

ث١ٓ الأشؼخ اٌؾّشاء ٚاٌغض٠ئبد فٟ اٌؼ١ٕخ، . ٘زٖ إٌزبئظ رؼىظ اٌزفبػً )اٌظٛسح أدٔبٖ( رؾذ اٌؾّشاء

ٚرظُٙش اٌزغ١١شاد فٟ اٌطبلخ ٚاٌزشدد اٌزٞ ٠ُّزض أٚ ٠ُٕزظ ػٓ اٌزفبػً. رؾ١ًٍ ٔزبئظ اٌّط١بف١خ رؾذ 

 .[5]اٌؾّشاء ٠ّىٓ أْ ٠ٛفش ِؼٍِٛبد ل١ّخ ؽٛي اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ ٚاٌزشر١ت اٌغض٠ئٟ ٌٍؼ١ٕخ

 

 Zn-MOFؽ١ف الأشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٌغض٠ئخ  :III.3  الشكل
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 :أْ رمذَ اٌج١بٔبد اٌّط١بف١خ رٛع١ٙبد ؽٛيػٕذ رؾ١ًٍ إٌزبئظ، ٠ُّىٓ 

٠ّىٓ اعزخذاَ أؽٛاي اٌشٚاثؾ ٚرشدداد الا٘زضاص ٌزؾذ٠ذ أٔٛاع  :جحذيذ الرواثظ الكيميبئية .1

 .اٌشٚاثؾ اٌى١ّ١بئ١خ اٌّٛعٛدح فٟ اٌؼ١ٕخ

ِغّٛػبد اٌٛظبئف اٌى١ّ١بئ١خ اٌّٛعٛدح فٟ اٌؼ١ٕخ  ٠ّىٓ رؾذ٠ذ  :جحذيذ المجموعبت الوظيفية .2

 .ِٓ خلاي ّٔؾ الا٘زضاص فٟ اٌط١ف

٠ّىٓ اعزخذاَ الأؽٛاي اٌّٛع١خ ٚاٌزشدداد اٌخبطخ ثىً ٔمطخ ا٘زضاص  :جحذيذ الحركيت الجزيئي .3

 .ٌزؾذ٠ذ رشو١ت اٌغض٠ئبد ٚرشر١جٙب

 .جبد اٌّٛعٛدح فٟ اٌؼ١ٕخ٠ّىٓ اعزخذاَ اٌشذح اٌط١ف١خ ٌزمذ٠ش رشاو١ض اٌّشو :الححليل الكمي .4

ثشىً ػبَ، ٠ّىٓ أْ رُٛفش ِمبسٔخ إٌزبئظ إٌظش٠خ ِغ إٌزبئظ اٌزغش٠ج١خ سؤ٠خ شبٍِخ ؽٛي عٛدح إٌّٛرط 

  .اٌؾغبثٟ اٌّغزخذَ ٚرٛافمٗ ِغ اٌظٛا٘ش اٌى١ّ١بئ١خ اٌؾم١م١خ

 :خبجمة. 8

-Zn ِٓ (MOFs) ػؼ٠ٛخ٠شوض ٘زا اٌفظً ػٍٝ اٌذساعخ اٌؾبعٛث١خ ٌزخ١ٍك ئؽبساد ِؼذ١ٔخ       

EDTA ٚالزشاػ اٌظشٚف اٌّضٍٝ ٌٍزفبػً. رُ اعزخذاَ ؽغبثبد ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ (DFT)  ٚؽشق

 ..MOF ِٓ Zn-EDTA ٌذساعخ ِغبس رخ١ٍك PM6 شجٗ رغش٠ج١خ ِضً

، رٕغ١ك أ٠ٛٔبد اٌضٔه، رشى١ً الإؽبس اٌّؼذٟٔ EDTA ٠زؼّٓ ِغبس اٌزخ١ٍك ئػذاد ١ٌغبٔذاد      

ٚػ١ٍّخ اٌزجٍٛس. رُ اعزىشبف اٌذ٠ٕب١ِى١خ اٌؾشاس٠خ ٌٍزفبػً ثبعزخذاَ ؽغبثبد اٌطبلخ ٚاٌّؼٍّبد  اٌؼؼٛٞ،

 .اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ ِضً رغ١شاد الإٔضبٌجٟ، ٚؽبلخ ع١جظ اٌؾشح، ٚالأٔزشٚثٟ

٘ٛ ػ١ٍّخ ؽبسدح ٌٍؾشاسح ٚرٍمبئ١خ ؽ١ش  Zn-MOF ِٓ Zn-EDTA إٌزبئظ أظٙشد أْ رشى١ً      

ٔضبٌجٟ ٚؽبلخ ع١جظ اٌؾشح عبٌجخ. ِٚغ رٌه، فاْ رغ١ش الأٔزشٚثٟ اٌغبٌت ٠ش١ش ئٌٝ رى٠ٛٓ وبٔذ رغ١شاد الإ

 .MOF ١٘ىً أوضش رشر١جبً فٟ ٔبرظ

رُ أ٠ؼًب ػشع ٔزبئظ اٌّط١بف١خ رؾذ اٌؾّشاء ٌٍؼ١ٕبد، ٚاٌزٟ ٠ّىٓ اعزخذاِٙب ٌزؾذ٠ذ اٌزشو١ت       

 ..Zn-MOF برظاٌغض٠ئٟ ٚاٌّغّٛػبد اٌٛظ١ف١خ ٚاٌشٚاثؾ اٌى١ّ١بئ١خ فٟ ٔ

ٚرمزشػ ظشٚفبً ِؾغّٕخ  Zn-MOFs ثشىً ػبَ، رٛفش ٘زٖ اٌذساعخ اٌؾبعٛث١خ سؤٜ ؽٛي آ١ٌخ رخ١ٍك      

 .ٌٍزفبػً ثٕبءً ػٍٝ إٌّزعخ إٌظش٠خ
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 عامةالخاتمة ال

فً ختام استكشافنا لمٌكانٌكا الكم وتطبٌقاتها فً مجال محاكاة المواد، نجد أن هذا الفرع       

ً لتفهمنا للعالم على المستوى الذري والجزٌئً. تعتمد  ً حٌوٌا المهم من الفٌزٌاء ٌمثل أساسا

الكمومً، مما ٌفتح أمامنا نوافذ مٌكانٌكا الكم على مفاهٌم فرٌدة مثل التفاوت الكمومً والتداخل 

 .جدٌدة لاستكشاف الظواهر الطبٌعٌة

تسهم مٌكانٌكا الكم فً تفسٌر وتوقع الخصائص والسلوكٌات على مستوى الذرات       

والجزٌئات من خلال تقنٌات الحساب الكمومً. ٌمكننا دراسة التفاعلات الكٌمٌائٌة، والخصائص 

جدٌدة بطرٌقة دقٌقة. ومع التقدم المستمر فً تكنولوجٌا  الإلكترونٌة للمواد، وتصمٌم مواد

المحاكاة الكمومٌة وقوة الحوسبة الكمومٌة، نتوقع أن ٌزٌد تأثٌر مٌكانٌكا الكم فً فهمنا 

 .[1]د وتصمٌمنا للموا

تعتبر مٌكانٌكا الكم فً محاكاة المواد جزءًا أساسٌاً من رحلتنا فً استكشاف أسرار الطبٌعة       

على المستوى الدقٌق، وتعزز فهمنا للتفاعلات والظواهر التً تحدث فً عالم الذرات 

والجزٌئات. هذا الفهم المتقدم ٌمكن أن ٌؤدي إلى تطبٌقات متعددة فً مجالات العلوم 

 .[1]والتكنولوجٌا، بدءًا من الصناعة الكٌمٌائٌة إلى تطوٌر الأدوٌة وتكنولوجٌا المواد الكمومٌة

فً المستقبل، ستكون مٌكانٌكا الكم أداة لا غنى عنها لتحقٌق تقدمات جدٌدة فً مجالات       

متعددة، حٌث تساعدنا فً تحقٌق رؤى جدٌدة وتحسٌن التكنولوجٌا بشكل مستمر. إن استٌعاب 

وفهم هذه المبادئ الأساسٌة ٌمكن أن ٌفتح أبواباً جدٌدة للابتكار والتطوٌر فً العدٌد من 

 .لعلمٌة والصناعٌة، مما ٌسهم فً تحسٌن نوعٌة الحٌاة ودفع حدود المعرفة الإنسانٌةالمجالات ا

ٌمثل خطوة مهمة نحو تحقٌق نتائج دقٌقة فً  Gaussian 09W نجد أن فهم واستخدام      

مجال الكٌمٌاء الكمومٌة. ٌوفر البرنامج مجموعة واسعة من الأدوات والإمكانٌات التً تساعد 

ماء على تحلٌل البٌانات الكٌمٌائٌة المعقدة، وتحقٌق تقدم كبٌر فً الأبحاث المتعلقة الباحثٌن والعل

 .بالمواد والتفاعلات الكٌمٌائٌة

ٌساهم البرنامج فً توفٌر بٌئة متكاملة لإجراء التجارب والمحاكاة، بدءًا من إنشاء ملفات       

ٌر النتائج والتوصل إلى استنتاجات الإدخال، مرورًا بعملٌة التنفٌذ والتحلٌل، وصولًا إلى تفس

هامة. من خلال تحسٌن استخدام هذه الأدوات وفهم كٌفٌة تطبٌقها بشكل صحٌح، ٌمكن للباحثٌن 
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تعزٌز كفاءتهم ودقة أبحاثهم، مما ٌسهم فً تطوٌر المعرفة العلمٌة ودفع حدود الابتكار فً 

 .مجال الكٌمٌاء

، Gaussian 09W وتطوٌر البرمجٌات المتقدمة مثلبفضل التقدم التكنولوجً المستمر       

ٌمكن للمجتمع العلمً الاستفادة من إمكانٌات جدٌدة لإجراء الأبحاث والدراسات فً مجال 

الكٌمٌاء الكمومٌة، مما ٌفتح آفاقاً جدٌدة لفهم أعمق للظواهر الطبٌعٌة وتطبٌقاتها العملٌة فً 

 .[5]مختلف المجالات
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