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 شكر وتقدیر

 بسم الله الرحمن الرحیم

 "وَقلُ رَبِّ زِدْنِي عِلْمًا"

 صدق الله العظیم

الحمد Ϳ الذي بنعمتھ تتم الصالحات، وبتوفیقھ تتحقق الغایات، فھو المنعم 

 والمیسر لكل درب.

زروال صوریة" على " أتوجھ بخالص الشكر والتقدیر إلى أستاذتي الفاضلة 

دعمھا وتوجیھاتھا القیمّة التي ساھمت في إنجاز ھذا العمل. كما أتقدم بجزیل 

"  غوقالي مبروك"  " وبوزنة فاطمة الغنابزیةالشكر إلى الأساتذة الأفاضل "

 على تشریفھم بمناقشة ھذه المذكرة.

مدیر  "محبوب محمد الصادق"وأتقدم أیضا بالشكر الجزیل للأستاذ الدكتور

على كل  (LEVRES) الطاقویة الصحراویة مخبر استغلال وتثمین المصادر

 ."عثمان قدة"كذلك مھندس المخبر والتسھیلات التي قدمھا لنا، 

لا أنسى أن أعبرّ عن امتناني العمیق لكل من كان عوناً لي، سواء بكلمة تشجیع، 

 أو بدعاء صادق، أو حتى بصمتٍ كان معناه الأعمق دعمًا لا یقُدّر بثمن.
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 إھداء

 ي الصبر والعزیمة، وأكرمني ببلوغالحمد Ϳ الذي أنار لي الطریق، ووھبن  

 عمل. ھذه المرحلة التي كانت ثمرة جھد و
إلى نفسي، التي تخطت العقبات، وأدركت أن لكل جھد ثمرتھ، وأن لكل سھر 

 فجر نجاح یستحق الانتظار.

إلى والديّ الغالیین، اللذین كانا وما زالا ینبوع عطائي، ونبض قلبي، وسندي 

في كل محطات حیاتي. إلى إخوتي الذین لم یبخلوا عليّ بمساندتھم، وكانوا لي 

 العائلة والسند في كل حین.

إلى من كان لھ أثر دون أن یدري، إلى من كان وجوده نورًا خفیاً یضيء لي 

 اللحظات الصعبة، وإلى كل من ترك بصمة في رحلتي بطریقة أو بأخرى.

 د.إلى كل من آمن بي، وأھداني لحظة دعم أو دفعة أمل، أھدي ثمرة ھذا الجھ
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  المقدمة العامة
تعتمد الأسالیب العلمیة الحدیثة على ثلاث طرق رئیسیة: الطرق التجریبیة، التي تتطلب تحضیر العینات   

النظریة،  والحسابات  العملیة  البیانات  بین  تجمع  التي  التجریبیة،  الشبھ  والطرق  المخبریة،  التجارب  وإجراء 

 بیة باستخدام نماذج ریاضیة متطورة.  وأخیرًا، الطرق النظریة التي تعتمد بشكل كلي على الحسابات الحاسو 

الفیزیائیة والكیمیائیة المعقدة، حیث أصبحت من أھم  قد أثبتت ھذه الأخیرة أھمیتھا في دراسة الأنظمةل

الأدوات الحدیثة في دراسة وتفسیر الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة للمواد. فقد ساھمت بشكل كبیر في وصف 

للأنظمة وتحلیل سلوكھا الإلكتروني دون الحاجة إلى تجارب مخبریة معقدة مما یجعلھا أداة قویة البنیة الجزیئیة  

]، كما أكدت فعالیتھا في محاكاة التفاعلات الكیمیائیة بدقة عالیة، مما جعلھا خیارًا  1في مجال البحث العلمي [ 

 ]. 2أساسیًا في العدید من الدراسات العلمیة [

)  DFT - Density Functional Theoryفي ھذا السیاق، برزت نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة ( 

  كأحد أھم الأسالیب الكمومیة المستخدمة لدراسة البنیة الإلكترونیة للمواد. 

تعتمد ھذه النظریة على توصیف الأنظمة الكیمیائیة من خلال كثافة الإلكترونات بدلاً من الدالة الموجیة التقلیدیة،  

أثبتت   تم تطویرھا من قبل كوھن وشام، حیث  الدقة والتكلفة الحسابیة. وقد  مما یجعلھا أكثر كفاءة من حیث 

 ].3یائیة للمركبات الكیمیائیة [قدرتھا على توفیر نتائج دقیقة للخصائص الطیفیة والفیز 

ثنائي كلورو میزیتیلین (  - 1,3,5- ثنائي كلورو- 6,4في ھذا العمل سیتم التركیز على دراسة مركب 

- و یحتوي على ثلاث مجموعات میثیل (مشتق من المیزیتیلین  یثیل بنزین) و ھو من المركبات العطریة،  م

3CH) وذرتي كلور (-Clكیمیائیة فریدة تجعلھ ذا أھمیة  -یتمیز بخصائص فیزیو  ) مرتبطة بحلقة البنزین، و

  ، بما في ذلك الصناعات الدوائیة وصناعة المبیدات واسعة النطاق  في العدید من التطبیقات الصناعیة  بحثیة  

  الحشریة. 

في المركب تأثیر كبیر على التوزیع الإلكتروني والخصائص الطیفیة   لھذه الاستبدالات الكیمیائیة  ان

حیث یستخدم كوسیط رئیسي في التخلیق العضوي لبناء مركبات معقدة، للمركب، مما یجعلھ مادة ذات أھمیة،  

كما یلعب دوراً محوریاً في الصناعات  .   العضویة-وكمادة أولیة في تحضیر المواد النانویة والإطارات المعدنیة

  الدوائیة كمادة وسیطة في تصنیع المركبات الصیدلانیة. 

تثبیتھ على   عند  فعال،  متجانس  في كونھ محفزا غیر  فریدة  میزة  میزیتیلین  كلورو  ثنائي  لمركب  و 

دعامات صلبة مثل السیلیكا أو الألومینا، حیث یجمع بین كفاءة التحفیز العالیة والانتقائیة الممتازة مع إمكانیة  

  خضراء المستدامة.  إعادة الاستخدام المتعددة، مما یجعلھ خیاراً مثالیاً للتطبیقات ال
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لخصائصھ   نظراً  الضوئیة  المواد  تطبیقات  في  استخدامھ  إمكانیة  الحدیثة  الدراسات  تظھر  كما 

  الامتصاصیة الممیزة في نطاق الأشعة فوق البنفسجیة. 

لذا، فإن دراسة ھذا المركب نظریاً وتجریبیاً توفر فھماً أعمق لخصائصھ البنیویة والإلكترونیة، مما یسھم في  

 تطویر استخداماتھ.

        ) للكثافة  الوظیفیة  الدالة  نظریة  على  ھذه  دراستنا  التوزیع  DFTتعتمد  الجزیئیة،  البنیة  لدراسة   (

الإلكتروني، والخصائص الطیفیة لمركب ثنائي كلورو میزیتیلین. وسوف یتم تنفیذ الحسابات باستخدام برنامج  

Gaussian  ،الذي یتیح دراسة التشكل الجزیئي أي ایجاد أطوال الروابط، الزوایا، توزیع الكثافة الإلكترونیة ،

بنتائج تجارب تجریبیة طیفیة باستخدام مطیافیة   النظریة  الدراسة  المداریة. كما سیتم دعم  الطاقة  ومستویات 

-UVالمرئیة (-)، مطیافیة الامتصاص فوق البنفسجیةRaman)، مطیافیة رامان (IRالأشعة تحت الحمراء (

Visغناطیسي النووي ()، ومطیافیة الرنین المNMR حیث تساھم ھذه التقنیات التجریبیة في تحلیل طبیعة ،(

  .الروابط الكیمیائیة، أنماط الاھتزاز الجزیئي، والانتقالات الإلكترونیة للمركب 

وسیتم بعد ذلك المقارنة بین نتائج الطریقتین، التجریبیة والحسابیة لمعرفة مدى توافق النتائج ونجاعة الطرق  

  الحسابیة باستخدام نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة. 

  تم تقسیم ھذه الدراسة إلى أربعة فصول رئیسیة: 

) للكثافة  الوظیفیة  الدالة  نظریة  حول  نظریة  دراسة  الأول:  المبادئ DFTالفصل  استعراض  یتم  حیث   ،(  

تقریب كوھن المستخدمة مثل  التقریبات  النظریة،  لھذه  تحلیل Kohn-Shamشام (- الأساسیة  )، ودورھا في 

  البنیة الجزیئیة والخصائص الإلكترونیة.

) الفصل الثاني: مراجعة مبادئ وتقنیات المطیافیة المختلفةIR  ،رامان ،UV-Vis  ،NMR  حیث یتم شرح ،(

    المبادئ الأساسیة لكل تقنیة وأھمیتھا في دراسة المركبات الكیمیائیة. 

  تفسیر المختلفة،  المطیافیة  تقنیات  باستخدام  كلورو میزیتیلین  ثنائي  لمركب  تجریبیة  دراسة  الثالث:  الفصل 

  وتحلیل النتائج التجریبیة المستخلصة. 

  الفصل الرابع: عرض نتائج الحسابات النظریة باستخدامDFT من تحلیل للبنیة الجزیئیة، توزیع الشحنة ،

 الإلكترونیة والخصائص الطیفیة للمركب، مع مقارنة القیم المحسوبة بالنتائج التجریبیة. 

.وفي الأخیر نقدم خلاصة عامة لمختلف النتائج المتحصل علیھا
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1-I  مقدمة : 
من أجل معرفة مختلف الخصائص الفیزیائیة للمواد الصلبة ،علینا دراسة نظام تفاعل الإلكترونات مع              

  الأنویة. بعضھا البعض ومع 

أنویة وإلكترونات               تحتوي على  المواد  یكون صعبا جدا لأن ھذه  الحالة الأساسیة  ایجاد خصائص  ان 

تكون معادلة إلكترون، ولھذا  -نواة، إلكترون  -نواة، إلكترون  -تتفاعل كھربائیا فیما بینھا فھناك التفاعل نواة  

الدالة  وضعت  لذلك حسابیا،  الحل مستعصیة (Schrödinger) شرودینغر  طریقة  بینھا  من  عدة  تقریبات 

  .] 1 ،2[  (Hohenberg and kohn)ضعھا ھوھنبرغ وكوھن وفیة للكثافة التي یالوظ

 2-Iشرودینجرللبلورة معادلة : 
  مكوناتھا سلوك دراسة الى تستند  حیث  للمادة، الفزیائیة الخصائص  وصف في الأساس شرودینجر  معادلة تعد         

  والنوى.  كالإلكترونات  الأساسیة،

 بالصیغة الخاص  الحل خلال من دقیق بشكل المیكروسكوبیة الأنظمة وصف على المعادلة ھذه تعتمد        

  التالیة:  ]3[ شرودینجر اروین العالم طورھا  التي المستقلة الزمنیة

 )I-1 (                                                                                                                        

 : حیث 

H  النظام ھامیلتون.  

E  للنظام الكلیة الطاقة. 

Ψ   النظام.  عن  المعلومات  جمیع على وتحتوي ،الإلكترونات  و  الأنویة لإحداثیات  دالة وھي ،للنظام الموجة الةد  

 وعند  بینھا فیما التفاعل وطاقة الجسیمات   لكل الحركیة الطاقة من مؤلفا یكون للجملة الكلي والھامیلتون 
 : بالشكل  الھامیلتون تكتب  الخارجي الحقل  غیاب  وعند  ،الخارجي الوسط مع  التفاعل طاقة الاقتضاء

  

(2- I)  
 

  :ان حیث 

  

  

 

  

  

ࢸࡱ                    =  ࢸࡴ

 

ࡴ    = ࢋࢀ + ࡺࢀ + ࢋࢋࢂ ࡺࢋࢂ + +  ࡺࡺࢂ
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 .بإلكترونات  خاصة j و i المعاملات 

 .بالأنویة خاصة β  و  α  المعاملات 

eM  و  nM الترتیب  على والأنویة الإلكترونات  كتل. 

  . الأنویة شحنة                  

 β . وα النواتین بین المسافة     

 
  i .الإلكترون و  αالنواة  بین المسافة    

 

  j . وi   الإلكترونین بین المسافة  
 

               

 : الزمن عن مستقلة تكون شرودینغر معادلة السكون حالة في

  )3- I ( 
   

یمكن      بالنسبة أما .الھیدروجینیة الأنظمة حالة في الا الزمن عن المستقلة للمعادلة دقیقة حلول إیجاد  لا 

 شرودینجر لمعادلة الدقیق الحل تجعل الإلكترونات  بین  التفاعلات  فإن ،الكترون من  أكثر تضم  التي  للأنظمة

 تقریب  ھو التقریبات  ھذه وأول ،مقبولة حلول على للحصول تقریبات  استخدام  الأمر یتطلب  لذا ممكن،   غیر

     [4].أوبنھایمر-بورن

 

  .  لابلاس مؤثر 

 ࢻࢆࢋ :  
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 3-Iأوبنھایمر بورن تقریب: 
 وسرعة الاكترونات الأعلى النواة بكتلة مقارنة جدا الصغیرة الإلكترونات  كتلة بین الكبیر للفارق نظرا        

الإلكترونات   حركة دراسة أثناء  ثابتة تظل یفترض أن الأنویة التقریب  من سرعة الأنویة ، فان ھذا بكثیر

                                                                                     [4]. شرودینجر معادلة تبسیط إلى ویھدف ھذا التقریب 

cteNN= V; 0NN= TNN= T      

 :الأنویة بحركة یتعلق وآخر الإلكترونات  بحركة خاص  جزء، جزأین إلى الكلي الھاملتونیان تقسیم و یمكن

(4-I) 

   :بحیث  

(5-I)   

  : للإلكترونات ھياذن معادلة شرودینجر 

)6- I(   

                                                                                                              
                       

                                ومنھ          

ܪ = ܸ݊ − ݊ + ܶ݁ + ܸ݊ − ݁ + ܸ݁݁ 

  

 ،الإلكترونات   بین القویة التفاعلات  الاعتبار في یأخذ   لا انھ إلا ،سھولة أكثر المشكلة حل یجعل التقریب  ھذا    

 ھذه لمعالجة إضافیة تقریبات  إلى حاجة ھناك تكون ما غالبا لذلك ، تماما مستقل بشكل تتحرك  لا تجعلھا التي

 .أكبر بدقة التفاعلات 

 4-Iھارتري تقریب: 
 الحقل في منفرد  یتحرك إلكترون كل أن أي المستقل الإلكترون نمـوذج على ھارتري، تقریب  یعتمد         

 الإلكترونات  من كبیر عدد  من لدینا المشكل یتغیر أي الأخرى،  الإلكترونات  باقيو الأنویة عن المتولد  المتوسط

یمكننا وھذا ]5،6[ وحید  إلكترون إلى  لدوال مباشر بجداء الإلكتروني للنظام الموجیة الدالة وصف من ما 

 :بحیث  [7] الإلكترونیة  الأحادیة الموجیة

)7- I(                                                                                                                                                                                         

 

 :مع

܍۶              = ܍܂  ܍ିܖ܄ + + ܡܗܖ۶   و   ܍ି܍܄   = ܖ܂  ≈ ܖିܖ܄ +                                                 ܖିܖ܄ 
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 )8- I (                                                                       

                               

    : بـــ  الأنویة حقل في   i لإلكترون الكامنة الطاقة تمثل

   

 

  
  : الكمون الفعال لھارتريعبارة  

  

  

 :المعادلة وتكتب 

(9- I) 

 

 :الشكل على الإلكترونات  لكل الحالة دوال  كجداء للجملة الكلیة الموجة دالة تكتب 

 

(10- I)           

 

 :الكترونیة حالة لكل الموافقة الطاقات  مجموع للجملة الكلیة الطاقة وتكون

(11- I)          

 :تصبح للإلكترونات  شرودینجر معادلة إذن

(12- I)          

 

 أن على ینص  الذي مبدأ التغایر حسب ذلك و iΨ كیفي لاختیار  للطاقة المتوسطة الناتجة، القیم الحلول و تمثل    

 iΨلقیمة الموافقة المفضلة ھيE  الأصغریة. 

 تكون الموجة ودالة ،الكمون الكولومبي زائد  ، jU الشبكة لكمون ویخضع jr الموضع یأخذ     jالإلكترون أن ھذا معنى

  :أي العنصرین لتبادل بالنسبة تناظریة ضد 

(13- I)                                                                           (r1,r2,r3,….rk,rj,…) Ψ   - …)= (r1,r2,r3,….rj,rk Ψ     
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5-I فوك-ھارتري تقریب: 
 10)لھارتري    الموجة دالة أن [7] فوك-فالدیمیر أوضح ،ھارتري تقریب  في القصور أوجھ لمعالجة           

- I)  الموجة دالة تكون أن یستلزم مما كفرمیون، یصُنف الإلكترون إن حیث  لباولي، الاستبعاد   مبدأ تخالف 

 بتصحیح فوك-فالدیمیر قام لذا، .الاعتبار في ھارتري یأخذه لم ما وھو  إلكترونین،  أي تبادل عند  متماثلة غیر

 . “ [8]سلاتر محدد  “ بـ لھارتري الموجة دالة استبدال خلال من الخلل ھذا

      

(14-I)  
 

ଵ   حیث یدعى
 ே!

  بثابت التوحید.  

 
فوك  -یصبح الحساب ثقیلا عند إستخدام ھذا التقریب بسبب انھ غیر دقیق ففي الواقع یھمل تقریب  ھارتري  

المشكلة  تغلب على ھذه  لعاكسة ولتتفاعلا كمیا ھاما وھو طاقة الإرتباطات بین الإلكترونات ذات السبینات الم

 للكثافة.  الوظیفیةطریقة عملیة تعرف بنظریة  الدالة  وھي اوواعد  فعالا نستعمل بدیلا

  6-I  للكثافة  الوظیفیة نظریة الدالة: (DFT) 

 البنیة لدراسة الكم میكانیكا في المستخدمة الحسابیة الأسالیب  أھم من (DFT) الكثافة دالیة نظریة تعُدّ            
   .للمواد  الإلكترونیة

 مما یسمح أساسي، كمتغیر الإلكترونیة بالكثافة الإلكترونیة  الموجة دوال استبدال على النظریة ھذه تعتمد          

 عكس على .للحل قابلیة أكثر مشكلة إلى متعددة الإلكترونات  الأنظمة مشكلة وتحویل شرودنغر معادلة بتبسیط

رئیسیة مما منخفضة، حسابیة بتكلفة جیدة دقة DFT توفر التقلیدیة، الطرق أداة   المواد  دراسة في یجعلھا 

 یساھم مما الإلكترونیة، والخواص  الكلیة الطاقة  حساب  في تسُتخدم حیث النانویة،   والأنظمة  والجزیئات  الصلبة

  .عالیة  بكفاءة الجدیدة المواد  وتصمیم فھم في

 :التالي بالشكل النظام طاقة وتكتب 

E=E() 

 .العشرینیات  أواخر في [5] وفیرمي [9] توماس أبحاث  إلى تاریخیًا (DFT) الكثافة دالة نظریة جذور تعود  

 الصیاغة علیھ تقوم الذي  النظري  الأساس ]10،11[وشام   كوھن-ھوھنبرغ وضع الستینیات، منتصف وفي

 .المنھجیة لھذه الحدیثة
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  مخططا لطریقة الحساب باستخدام نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة.   (I-1)یعطي الشكل  

  

 

                     

 

  

 

 

 

   

 

 

 

 

 

 

  DFT.  الوظیفیة  الكثافةة دال لنظریة مخطط :(I-1) الشكل

 

 7-I فیرمي -توماس نظریة :  
 تجانس باعتبارھاالم غیر  الإلكترونات  لغاز  الكلیة للطاقة صیاغة وفیرمي توماس  قدم م)  1927 عام (  في         

 عناصر إلى بریلیون منطقة تقسیم خلال من ذلك تم  .متجانس غاز في  الإلكترونات  على كثافة تعتمد  دالة

 وبناء  ]13،14[  التقسیم ھذا الناتجة عن الأجزاء من جزء كل ثابتة في الإلكترونات  كثافة تكون بحیث  ،صغیرة

  :التالي بالشكل E لنظام الكلیة عن الطاقة التعبیر یمكن ،لكذ  على

 

16- I) (      

  
  :متجانس غاز كثافة تعطى

 
)(17- I  

  
  حیث: 

  

 ۳ =  න ઽܑ [ૉ(ܚ)]ܚ܌ 

        ૉ = ۳۴

૜
૛(૛܍ܕ

૛ܐ )
૜
૛

૚
૜ૈ૛   
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     .فیرمي طاقة :   
  
 r.طاقة النظام عند الموضع  : iߝ
  

 :ھي متجانس لغاز الحركیة الطاقة
 

(18- I)  
 
 

 نجد: (I-18) و   (I-17) المعادلتین من
  

(19- I) 
       
     

 

(20- I)     

 :ھي فارمي -لتوماس  الحركیة الطاقة

(21- I)  

 

 الإلكترونات  بعین الاعتبار ارتباط یأخذ لا   الإلكترونات  لكثافة موضعي تقریب  ھي فارمي -توماس نظریة     

  :الشكل تأخذ  فارمي -توماس تقریب  في الالكترونات  لنظام الكلیة الطاقة إذن

 

 )22- I(                                            

 

 8-I كوھن -ھوھنبارغ  نظریة :  
 الأدنى  الحد  كثافة مع تتطابق للجسیمات  الأساسیة الحالة كثافة أن بإثبات  وكوھن ھوھنبارغ  من كل قام           

  [14] .الإلكترونات  كثافة على تعتمد  كدالة عنھا التعبیر یمكن الأساسیة الحالة خصائص  جمیع أن كما ،المقدمة

 

(23- I)   

  :بـ الطاقة دالیة عن یعبر بحیثُ 

 

(24- I)   

  

 

܎۳           =
૛ૉܐ

૛
૜

૛܍ܕ
(૜ૈ૛)

૛
૜ 

= ܂               
૜
૛

ૉ۳ૉ          

۴܂܂     = ∫ ܂        ܚ܌

۴܂۳                =  
૜
૞

 
૛ܐ

૛܍ܕ
(૜ૈ૛)

૛
૜ න ૉ

૞
૛ ܚ܌ +  න ܚ܌(ܚ)ૉ(ܚ)܄ +  

૚
૛

න
ૉ(ܚ)ૉ(ܚᇱ)

ܚ| − |ᇱܚ ܚ܌  ′ܚ܌

܂                = ૜
૞

૛ૉܐ
૞
૜

૛܍ܕ
(૜ૈ૛)

૛
૜  
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  :بحیث 

)25- I (                                                                                     

                  
     

 :Vالإلكترونات  تفاعل كمون.    

 
 :T للإلكترونات  ركیةلحا الطاقة.  

 
  :نجد  ھرتري تقریب  باستخدام

  

   )I -26    ( +G(p)                                                      ,drdr   ܧ(ܲ) = 1 /2∬   ௉(௥)௉(௥ᇲ) 
|௥ି௥ᇱ|

                                 

 .ھرتري  تفاعل وطاقة الحقیقیة  التفاعل طاقة بین الفرق زائد  للإلكترونات  الحركیة الطاقة تمثل G(P)  حیث 

 9-Iشام -كوھن معادلة:   
 فعال ناشئ عن جمیع كمون خارجي  شام سلوك الإلكترونات غیر المتفاعلة ضمن    -تصف معادلة كوھن       

 الكمون الحقیقي الأنویة والإلكترونات، ویكون لدیھا نفس الكثافة الإلكترونیة لجملة الالكترونات المتفاعلة ضمن  
 :شام بالمعادلة التالیة-كوھن مع استخدام مبدأ استبعاد باولي وتعطى طاقة

 

)27- I(   

 

 

)28- I(   

 

 

)29- I ( 

  

 

)30- I ( 

 

 

ST الطاقة الحركیة للالكترونات المستقلة، یمكن كتابتھا على أساس الحالات الإلكترونیة لجسیم واحد :(Y୧).  

E() =< Y|T + V|Y > 

 

    E୏ୗ = Tୗ() + Eୌ() + Eଡ଼େ() + න(r)Vୣ୶୲(r)dr 

    Tୗ = ෍ < Y୧

୒౛

୧ୀଵ

ቤ
−hଶ

2M
∇୧

ଶቤY୧ > 

                    Eୌ = ୣమ

ଶ ∫ (୰)(୰ᇱ)
|୰ି୰ᇱ|

dଷr

      E୏ୗ = F() + න (r)Vext (r)dr 
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HE الكولومي المرتبطة بالتفاعل الذاتي لكثافة الإلكترون. : طاقة ھارتري أو طاقة التفاعل 

یتم حساب   و  تلعب كل من طاقة ھارتري والطاقة الحركیة دورًا أساسیًا في وصف حالات الإلكترونات الحرة. 

طاقة التبادل والارتباط من خلال الفرق بین الطاقة الحركیة الفعلیة وطاقة الإلكترونات غیر المتفاعلة، بالإضافة 

 :بالعلاقة التالیة إلى الفرق بین طاقة التفاعل الحقیقیة وطاقة ھارتري، مما یعبر عنھا 

 

)31 - I ( 

 

  و بتطبیق مبدأ التغایر: 

 

)32- I ( 

  

  

 

ൻY௜|Y௝ൿالمحافظة على التسویة وبتطبیق شرط  = d௜௝ شام: -نحصل على ما یسمى بمعادلات كوھن  

 )33- I(  

 

 )34 - I (  

)35- I(   

 

)36- I ( 

 

௑ܸ஼ = dா೉಴
dr(௥)

  . ارتباط-: كمون التبادل 

 

 10-I شام -كوھن معادلة حلول:  
ترتكز أغلب حسابات نطاقات الطاقة أساسًا على نظریة دالة الكثافة، وذلك نظرًا لاعتمادھا على الكثافة   

 ] 15،16[شام. وبناءً على ذلك، یتم التعبیر عن دالة الموجة الأساسیة على النحو التالي  -والجھد، ومدارات كوھن

E୶ୡ() = [T() − Tୗ()] + [Vୣୣ() − Eୌ()] 

  
dEଡ଼ୗ

dY୧
∗(r) =

dTୗ

dY୧
∗(r) + ൤

dEୌ

d(r) +
dEଡ଼େ

d(r) +
dEୣ୶୲

d(r)൨
d(r)
dY୧

∗(r) 

 H୏ୗY୧(r) = ൫Tୗ + Vୣ୤୤(r)൯Y୧(r) = e୧Y୧(r) 

(r) = ෍|Y୧(r)|
୧ୀଵ

ଶ
 

              Vୣ୤୤ = ఋ୉ౄ
ఋr(୰)

+ ఋ୉౔ి
ఋఘ(୰)

+ ఋ୉౛౮౪
ఋఘ(୰)

 

    Vୣ ୤୤ = Vୌ + Vଡ଼େ + Vୣ୶୲      
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)37- I ( 

  

  حیث: 

  معاملات النشر لدالة الموجة. :  ௜௝ܥ

߮௝ .دالة الموجة : 

   الدنیا.   قیمتھا   إلى   الكلیة   الطاقة   تصل   بحیث   مشغول   مدار   لكل   المعامل   تحدید   یجب   شام، - كوھن   معادلة   لحل     

  لوجود  ونظرًا   الحسابات.   لتبسیط   الأولى   بریلوان   منطقة   في   التناظر   عالیة   النقاط   عند  المعادلة   ھذه   تطبیق   یتم 

  الأولیة  الكثافة   إدخال   یتم   حیث   تكراریة،   حلقة   استخدام   یتم   للإلكترونات،   الأولیة   الشحنة   كثافة   بین   التنافر 

  .المطلوب   التقریب   لتحقیق   الحساب   من   كجزء   للشحنة 

)38- I (  

 11-Iارتباط-التبادل وظائف:    
  ارتباط.    ـ  التبادل   كمون   وصف   دقة   مدى   على   تعتمد   للكثافة   الوظیفیة   الدالة   نظریة   جودة   إن   

 مما ،) (I-39)المعادلة (  ارتباط    ـ  التبادل   كمون   عبارة   غموض   ھو   شام    ـ  كوھن   نھج   في   الرئیسي   فالعیب 

 معقدا.  حل المعادلات  یجعل

(39- I)  

 

 :  حیث 

                             التبادل طاقة.   

  

                             الارتباط طاقة  . 

  

   الشكل   إلى   التوصل   یتم   لم   الآن   فلحد   التقریبیة،   ارتباط    ـ  التبادل   كمونات   من   العدید   اعتماد   تم   لذلك         
 الكمون.   لھذا   المضبوط 

 12-Iالموضع كثافة تقریب : (LDA)  
 الذي یفترض  ،[LDA] الموضعیة الكثافة تقریب  وشام كوھن اقترح ، ارتباط -التبادل مشكلة لحل                     

 طاقة  تقدیر ھي LDA في   الأساسیة الفكرة   [16] .المتجانس الإلكترونات  غاز تشبھ  الصلبة المواد  معظم     أن

 للكثافة مساویة كثافة محلیة عند  المتجانس  الإلكترونات  غاز نتائج  باستخدام متجانس غیر نظام  ارتباط -تبادل

   .المحددة النقطة في

(ݎ)௜ߖ   = ෍ ௜௝ܥ j௝(ݎ) 

ܪ)          − ௜ܥ(ܵ݅ߝ = ܵ 
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 .متجانسة  غیر الأنظمة من العدید  في الأساسیة الحالة لخصائص  جید   بوصف  یسمح إذ  ،معقولا  التقریب  ھذا یعتبر

 : المتجانس الإلكترونات  بغاز الخاصة ارتباط-التبادل طاقة اختیار نستطیع لھذا

(40- I)                       

 

 :الإرتباط في ومساھمة التبادل في  مساھمة إلى جزئین: ارتباط-التبادل وظیفة تقسیم یمكن

  

 )41- I(                               

  

 [18]:تعطى مساھمة التبادل بواسطة معادلة دیراك للغاز المتجانس     

  

         (42- I)   

 

 -13-Iالمعمم التدرج  تقریب : (GGA)   

 الأنظمة لكن ،موحدة إلكترونیة كثافة وافترض  الإلكترون غاز نموذج على [LDA]تقریب  اعتمد              

 ظھر ،لكلذ  .موضعیا الإلكترونیة الكثافة تختلف حیث  ،المتجانس الإلكترون غاز عن  تختلف والجزیئیة الذریة

 إلى أدى مما  ،كثافتھا إلى بالإضافة  الإلكترونیة  الكثافة تدرج على یعتمد  الذي ،[GGA]المعمم التدرج تقریب 

 .الطاقة عبارة تعدیل

(43- I)   

 

 الالكترونیة  الكثافة تدرج           

 .الإلكترونات كثافة  
 

 14-Iللسبین الموضع كثافة تقریب: (LSDA) 
 السبین یضیف حیث  ،المغناطسیة الأنظمة لدراسة LSDA تقریب  وشام كوھن العالمان استخدم             

   .الارتباط -التبادل طاقة اعتباره في لیأخذ  LSDA إلى LDA توسیع وقد تم، إضافیة حریة درجة الإلكتروني

 صعودا السبین كثافة في دالة الارتباط -التبادل طاقة تكون حیث  ،الطاقة نفس لھما إلكترونین بین التمییز المھم من

 الارتباط -التبادل طاقة وتكون ،والھابط الصاعد  السبین حالات  في المرتبطة الإلكترونات  كثافة یحدد   مما  ،وھبوطا

  [17] : التالي  بالشكل الحالة ھذه في

                  εୡ = −
3
4 ൬

3
π൰

ଵ
ଷ

p(r)
ଵ
ଷ 

                   ε୶ୡ൫(ρ), r൯ =  ε୶൫(ρ), r൯ + εୡ൫(ρ), r൯ 

               E୶ୡ
୐ୈ୅(ߩ) = ∫ (r)ߩ  ൯dଷr(r)ߩ௫௖൫ߝ
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(44- I) 

 

      :مع العلم أن

 حیث  ،البنیویة الخصائص  لوصف جیدة نتائج الموضع وكثافة للسبین الموضع كثافة تقریب  یوفر ،عام بشكل 

 في التقریب  ھذا یبالغ ،ذلك ومع المرونة لثوابت  معقولة قیما ویعطي بدقة الطاقة مجال في التغیرات  تحدید  یتیح

  .المتجانسة  غیر بالأنظمة الأمر یتعلق عندما دقیقة غیر النتائج وتكون ،التماسك طاقة تقدیر

-I15 الوظیفیة  الدالة كثافة  نظریة وتطور  حدود : 
 الفیزیائیة الأبحاث  في واسع اھتمام محور مؤخرًا (DFT) الوظیفیة الدالة كثافة نظریة أصبحت                

 تحدیات  على والتغلب  للمواد  والكیمیائیة الفیزیائیة الخصائص  من العدید  وصف على لقدرتھا نظرًا والكیمیائیة،

 في التقریبات  على الاعتماد  مثل   التحدیات، بعض  تواجھ  تزال لا نجاحھا، ورغم  السابقة النظریات  واجھتھا

 من واحدة DFT تبقى ذلك، ومع   سب.الأن الدالة   لاختیار دقیقة  قواعد  وجود  وعدم المتعددة الأنظمة وصف

 .وفعالیتھا دقتھا لتعزیزمستمرة   تحسینات  وتشھد  وأھمیة، تطورًا التقریبات  أكثر

 16-Iبرنامج Gaussian :  
- 16-I1   نبذة عن برنامجGaussian : 

  
 تطویره تم الكمومیة، حیث  الكیمیاء مجال في استخدامًا البرمجیات  أكثر أحد  Gaussian برنامج یعُتبر           

 جائزة على لاحقاً حصل والذي سبعینیات القرن الماضي، في (John Pople) بوبل جون    قبِل من مرة لأول

 . النظریة الكیمیاء في الحسابیة الطرق تطویر في لمساھماتھ 1998عام   الكیمیاء في نوبل

 الكمومیة، الحسابات  لإجراء   والصناعیة الأكادیمیة الأوساط في واسع نطاق على الیوم   Gaussianیسُتخدم      

  وھو .عالیة بدقة المعقدة والمواد  للجزیئات   الإلكترونیة والطاقویة الخصائص  وفھم تحلیل للباحثین  یتیح حیث 

یوفر والكمومیة، النظریة   الكیمیاء مجال في الحاسوبیة البرامج أقوى من یعُتبر  لإجراء متكاملة بیئة حیث 

  .الجزیئیةالأنظمة  على الكمومیة الحسابات 

 ،(DFT)  الكثافة الوظیفیة بینھا نظریة من المتقدمة، الحسابیة الطرقمن   مجموعة البرنامج على یعتمد      

 أداةً  لیكون البرنامج تطویر والمواد. تم للجزیئات  الطاقویة، والھیكلیة الإلكترونیة، الخواص    دراسة  یتیح مما

 .الحدیثة الأبحاث  في ضروریًا یجعلھ مما الذري، المستوى على  الكیمیائیة  التفاعلات  فھم  في قویة

 -16-I2 برنامج أھمیة Gaussian  في الكیمیاء الكمومیة:  

و            كثافةلل الوظیفیةالدالة    نظریةالمعتمد على  النظریة   الحسابات  في الأساس حجر Gaussianد برنامج  یعُ      

 :بینھا من أسباب،ذلك لعدة  

࣋ =  ࣋↑ + ࣋↓  

௫௖ܧ     
௅ௌ஽஺൫ߩ↑, ൯↓ߩ = ௫௖ߝ(ݎ)ߩ  ቀ(ݎ)↑ߩ, ቁ(ݎ)↓ߩ ݀ଷݎ                   
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 الإلكترونیة  والخصائص  الجزیئات، تفاعلات  الطاقة، لمستویات  دقیقة حسابات  یتیح :والمرونة الدقة. 

 المحاكاة خلال   المكلفة من المخبریة التجارب  إلى الحاجة تقلیل في حیث یساھم   :والتكالیف الوقت  توفیر 

 .الدقیقة

 مثل  :متنوعة حسابیة وطرق  لنظریات  واسع دعم Hartree-Fock (HF) وDFT و Post-HF 

Methods معقدة كیمیائیة أنظمة لدراسة مناسباً یجعلھ مما. 

  الفیزیائیة، النانویة، الكیمیاء المواد  تطویر الأدویة،  تصمیم مجالات  في یستخدم :المتعددة التطبیقات 

 . الكیمیائي  والتحفیز

  

 

  

 Gaussian: واجھة برنامج (I-2)الشكل 

3-16-I   برنامجGauss View :  

. یسُھّل على المستخدم بناء الجزیئات ورسمھا  Gaussianھو برنامج یسُتخدم كواجھة رسومیة لبرنامج      

ثلاثي الأبعاد، كما یتیح إعداد الحسابات واختیار نوعھا (مثل الأمثلیة، الحساب الطیفي، وغیرھا) دون الحاجة 

  لكتابة الملفات یدویاً. 

یساعد أیضًا في عرض النتائج بشكل مرئي، مثل المدارات الجزیئیة، الكثافة الإلكترونیة، والتوزیع الشحني،      

 مما یجعل فھم النتائج أسھل وأكثر وضوحًا.

 

 

 

 

 

 

 Gauss View: واجھة برنامج  (I-3)الشكل
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 :خاتمة
الفیزیائیة،  الأنظمة دراسة عند  الكم میكانیكا تواجھھا التي الصعوبات  أبرز الفصل ھذا في ناقشنا           

 استعرضنا كما .فوك-ھارتري  وتقریب  أوبنھایمر-بورن تقریب  مثل التقریبیة  الأسالیب  بعض  متناولین

 بدلالة الطاقة تمثیل خلال من شرودینجر معادلة تبسط التي   (DFT)دالة الكثافة الوضیفیة   نظریة بالتفصیل

   .الأخرى بالتقریبات  مقارنةً  أقصر وقت  في الحسابات  إجراء یتیح مما الكلیة، الإلكترونات  كثافة

 تحسین إلى تھدف مستمرة تطورات  مع الكمومیة، النمذجة في قویة أداة  DFT تزال لا القیود، بعض  ورغم

 .والكیمیاء الفیزیاء في تطبیقاتھا نطاق وتوسیع دقتھا
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II1- :المطیافیة 

  1-1-IIمقدمة: 
المطیافیة ھي علم تجریبي یختص بدراسة وتحلیل الإشعاعات الكھرومغناطیسیة التي یتم امتصاصھا أو       

  ].1الذرات أو الجزیئات [ انبعاثھا من
تعتبر تقنیات التحلیل الطیفي من أبرز وأدق الطرق التحلیلیة، إذ تتمیز بسھولة استخدامھا ، دقتھا وحساسیتھا العالیة،       

التقنیات على عملیات امتصاص وانبعاث الطاقة الإشعاعیة، ومن خلال  تعتمد ھذه  تنوع تطبیقاتھا. و  فضلاً عن 

  ونوعیة. تفسیر ھذه البیانات یمكن استخراج معلومات كمیة  

الطیف        في  تظھر  التي  والانبعاثیة  الامتصاصیة  الحزم  أو  الخطوط  مواقع  تسُتخدم  النوعي،  المستوى  على 

الكھرومغناطیسي كدلیل على وجود عناصر معینة، أما من الناحیة الكمیة، فیمكن تحدید تركیز المكونات من خلال 

  قیاس شدة الامتصاص والانبعاث.

الطاقة            بین  العلاقة  یوضح  بیاني  رسم  شكل  على  عادة  الطیفیة  القیاسات  من  المستخلصة  البیانات  تعُرض 

الممتصة أو المنبعثة والمواقع المحددة في الطیف الكھرومغناطیسي ویقُاس موقع الامتصاص أو الانبعاث بوحدات  

  ].2لطاقة أو طول الموجة [

 2-1-II :الطیف الكھرومغناطیسي 
یمثل الطیف الكھرومغناطیسي توزیع الطاقة الكھرومغناطیسیة عبر الأطوال الموجیة المختلفة. یبدأ ھذا الطیف من         

الأطوال الموجیة الرادیویة الطویلة جداً وصولاً إلى الأشعة السینیة وأشعة جاما القصیرة جداً. تستطیع العین البشریة  

 ]. 3عرف بالطیف المرئي [رؤیة جزء صغیر فقط من ھذا الطیف، والذي یُ 

 

 

 

 

 

   

  

   الطیف الكھرومغناطیسي.  :)II-1( شكلال
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  2-II :مطیافیة الأشعة تحت الحمراء   

 2-II-1  :الأشعة تحت الحمراء  
تكون  و    الكھرومغناطیسي في الطیف الأمواج المكرویةتقع الأشعة تحت الحمراء بین الأشعة المرئیة    

) وھي لا تكفي لإحداث انتقالات إلكترونیة في معظم المواد، و لكنھا  cm  14000-  20-1طاقتھا في المجال (

تكون كافیة لإحداث اھتزازات في الروابط الكیمیائیة (مثل التمدد والانحناء)، فجمیع أنواع الروابط الكیمیائیة 

ھذه الاھتزازات   ھذا النوع من الطاقة إذا تسبب الامتصاص في تغییر في عزم ثنائي الأقطاب.  یمكنھا امتصاص 

  ].2[ مكممة، مما یعني أن المركب یمتص الأشعة تحت الحمراء عند طول موجي محدد 

  نقسم نطاق الأشعة تحت الحمراء إلى ثلاث مناطق: ی

  الأشعة تحت الحمراء القریبة:   - أ
 وھي الأقرب إلى الأشعة المرئیة وبالتحدید الطیف الأحمر وتتمیز بامتصاص منخفض. تعمل في النطاق التالي:  
1-4000 cm-14000 .  

 تحت الحمراء البعیدة:  الأشعة   -ب
 .cm-400 20-1، وتعمل في النطاق التالي:  الأمواج المكرویةالأقرب إلى الأبعد عن الأشعة المرئیة ووھي  

  الأشعة تحت الحمراء الوسطى: -ج    
 تقع بین الأشعة تحت الحمراء القریبة والأشعة تحت الحمراء البعیدة، وتعمل في النطاق التالي:  
1-400cm-4000  ھي و  الحمراء،  تحت  للأشعة  الطیفي  التحلیل  أجھزة  في  استخدامًا  المناطق  أكثر  وتعتبر 

 ]. 4[ السوائل والغازات الاھتزازات الجزیئیة في  تحتوي على أغلب 
 2-2-II مبدأ مطیافیة الأشعة تحت الحمراء :  

ز الجزیئات طبیعیا تبعا لجمیع أنماط اھتزازھا، ولكن بسعات ضعیفة جدا، وبما أن الفوتون یملك  ھتت           

للجزيء فسوف یدخل عندئذ  مركبة كھربائیة جیبیة، فإذا كان تواتر الفوتون یوافق تواتر اھتزاز الأنماط العادیة  

في حالة رنین بترددات كبیرة. بمعنى أخر، الفوتون الذي تكون طاقتھ مساویة للطاقة الضروریة للجزيء حتى  

 یمر من حالة طاقة منخفضة إلى حالة مثارة یمتص وتحول طاقتھ إلى طاقة اھتزاز. 

  یمثل مخطط ھذه الظاھرة: ) II-2 ( الشكل
  
  
  
  
  
  
  

  

  

 .امتصاص الأشعة تحت الحمراء (П-2):الشكل                                       

 ھو الذي یمتص، وبالتالي الفوتون الممتص 1E-2(E() مساویة لطاقة الانتقال    ʋhالذي طاقتھ (فقط الفوتون  

 یحدث خللا في الإشعاع المنبعث.  
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توافق الفوتونات التي لم یتم انبعاثھا في منحنى  یؤدي امتصاص بعض الفوتونات الواردة إلى ظھور خطوط  

الأشعة تحت الحمراء للجزيء، یمیز ھذا الامتصاص الروابط بین الذرات، وبما أ َن كل نمط اھتزاز   فطی

  ].5[ء یوافق حركة وحیدة للجزيء فیوجد إذا توافق مباشر بین تواتر الإشعاع وبنیة الجزي 

3-2-II مصدر الأشعة تحت الحمراء  :  
 ]2000-1500تنُتج الأشعة تحت الحمراء عن طریق تسخین بعض المواد الصلبة كھربائیاً عند حرارة تبلغ [

  درجة مئویة .
  مصباح نرنست المتوھج: - أ  
المصباح م ). یبعث ھذا    1897في ألمانیا عام (    Nernst Waltherاخترع ھذا المصباح من طرف العالم   

ضوءا طبیعیا أي قریبا من طیف ضوء النھار، یستخدم في ھذا المصباح شعیرة من السیرامیك تسخن حتى  

العناصر الأرضیة یبلغ قطره   التوھج، و  تتكون عادة من أكاسید بعض  النادرة المصنعة على شكل قضیب 

الزركونیوم ویتصل القضیب من أحد وعادة یستخدم أكسید  ، 20mmأما طولھ یكون حوالي2mm-1   حوالي  

طرفیھ ببلاتین الرصاص لیسمح بمرور التیار الكھربائي، ونظرا لأن مرور التیار الكھربائي یكون ضعیفا جدا 

حرارة الغرفة، فإنھ یتم أولا تسخین القضیب بواسطة مصدر خارجي إلى درجة حرارة تسمح بمرور  ة  عند درج

إلى الدرجة المناسبة واللازمة المصباح  درجة مئویة) وعند مرور التیار ترتفع حرارة  1500لكھربائي (ا التیار

  .]7100cm-(1000 ]6-1(لإنتاج الأشعة ویعطي مصباح نرنست المتوھج طیفا في المدى 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  

  

 .مصباح نرنست  (П-3):الشكل
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  المصباح المتوھج:-ب
 ، أما قطره فیبلغ  50mm ) یبلغ طولھ حوالي  SiSقضیب من كبریتید السیلیكون (یتكون ھذا المصدر من    

0.4mm  درجة مئویة  لیعطي طیفا مستمرا بین ( 1200ویتم تسخینھ كھربائیا حتي درجةcm5000-600( 

  بإعطائھ طیفًا أكثر انتظامًا من مصباح نرنست المتوھج. ھذا القضیب  ویتمیز

  
  
  
  
  
  

 

  
               

            
 . المصباح المتوھج: )П-4(الشكل               

 

 مصباح الزئبق القوسي عالي الضغط: -ج  
     Far IR.ویستخدم لإنتاج الأشعة تحت الحمراء في المنطقة البعیدة والتي یطلق علیھا  

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

                                                       

   .المصباح الزئبقي (П-5):لشكلا                                                
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 4-2-II :امتصاص الاشعة تحت الحمراء 
عند امتصاص جزیئات المادة للأشعة تحت الحمراء، تكتسب ذراتھا طاقة تؤدي إلى إثارتھا، مما یسبب    

الكیمیائیة أو    بطھذا الاھتزاز یؤدي إلى تغیرات دوریة في أطوال الروا،  الذرات داخل الجزيء  اھتزازًا في  

 الزوایا بینھا.  

یعتمد طول الموجة أو التردد ].  1[  من الذرات   لتشمل مجموعةقد تشمل الحركة الاھتزازیة ذرتین فقط أو تمتد   

  ]: 8،7،4التالیة [عوامل الیتم عنده الامتصاص على  الذي 

  كتلة الذرة. -1

  قوة الروابط المكونة للجزيء. -2

  الشكل الھندسي لتموضع الذرات في الجزيء. -3

إلى الانتقالات الاھتزازیة في الجزيء، تعتمد  یمكن القول إن طاقة الأشعة تحت الحمراء الممتصة، والتي تؤدي  

على نوع الذرات وطبیعة الروابط الكیمیائیة المشاركة في ھذه الحركات الاھتزازیة. كما یتحدد عدد الانتقالات 

كان   إذا  ما  أي  الفراغي،  توزیعھ  إلى  بالإضافة  لھ،  المكونة  الذرات  عدد  على  بناءً  الجزيء  في  الاھتزازیة 

 .و غیر خطي الجزيء خطیاً أ

  3 .     : في الجزیئات الخطیة، یكون عدد الانتقالات الاھتزازیةn-5   

 3 .: في الجزیئات غیر الخطیة، یكون عدد الانتقالات الاھتزازیةn-6   

 .تمثل عدد ذرات الجزيء n حیث  

كل   یرتبط  الجزيء، حیث  في  الاھتزازیة  الطاقة  الاھتزازیة مستویات  الانتقالات  ھذه  اھتزازي  تمثل  انتقال 

 .بمستوى معین من الطاقة الاھتزازیة

 5-2-II أنواع الاھتزازات الجزیئیة: 

 :الاھتزاز بالتمدد والانكماش -أ 

ینشأ ھذا النوع من الاھتزاز بین ذرتین مرتبطتین معًا، حیث یحدث تمدد وانكماش على طول محور الرابطة     

تغیر   إلى  یؤدي  مما  الذرتین،  الروابطبین  بین  الزوایا  أو  المحاور  اتجاه  تغییر  دون  بینھما  وینقسم   المسافة 

 :الاھتزاز بالتمدد والانكماش إلى نوعین
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 :تمدد وانكماش اھتزازي بسیط (معزول)1- 

 (H-Cl).     یشمل ھذا النوع تمدد رابطة واحدة فقط، مثل الرابطة الأحادیة في جزيء حمض الھیدروكلوریك

 :تمدد وانكماش اھتزازي مزدوج2- 

یشمل ھذا النوع تمدد رابطتین أو أكثر في نفس الوقت، مثل تمدد الرابطتین في جزيء المیثیلین. وینقسم إلى    
 :نوعین

  ل: یحدث فیھ تمدد وانكماش للرابطتین في نفس اللحظة وبالاتجاه نفسھثتمدد وانكماش مزدوج متما. 

    باتجاه    ل: تتمدد إحدى الروابط بینما تنكمش الأخرى في نفس الوقت ولكن  ثتمدد وانكماش مزدوج غیر متما

  . (П-6) معاكس، كما ھو موضح في الشكل

  

  

 

 

                           

  

  ل. ث المتما   وغیر  المتماثل   المزدوج  والإنكماش  التمدد(II-6) :الشكل  

:   الاھتزاز بالانحناء-ب

محور  في ھذا النوع من الاھتزاز، تتغیر الزوایا بین الروابط، مما یؤدي إلى حركة الذرات في اتجاه آخر غیر 

 : عوینقسم الاھتزاز بالانحناء إلى أربعة أنوا   .ھقد تكون ھذه الحركة داخل مستوى الرابطتین أو خارج  ،ةالرابط

 للخلف وللأمام في نفس مستوى الاتزانتتأرجح الوحدة التركیبیة أین  :اھتزاز التأرجح. 

   الذرتان غیر المرتبطتین مباشرة من بعضھما ثم تتباعدان في حركة تشبھ حركة   وفیھ تقترب   :حركة المقص

 .، وذلك في نفس مستوى الاتزانالمقص 

  تتأرجح الوحدة التركیبیة (غیر الخطیة) بحیث تتحرك الذرات للخلف وللأمام خارج   :حركة التأرجح العمودي

 .الذرة وروابطھامستوى الاتزان الذي تشكلھ  
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 تلتف الذرات حول الرابطة التي تربطھا بباقي الجزيء، وذلك خارج مستوى الاتزان :حركة الالتواء. 

 . أنواع الاھتزاز بالانحناء (П-7) یوضح الشكل

 

  

  

                       

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

  

 الاھتزاز بالانحناء. أنواع ): II-7شكل (ال

 6-2-IIجھاز مطیافیة الأشعة تحت الحمراء: 
للحصول على الطیف الخاص بالعینة المدروسة،  (П-8) الشكل  یسُتخدم جھاز مطیافیة الأشعة تحت الحمراء 

 . عملھ على تقسیم الحزمة الضوئیة وفحص تفاعلھا مع العینة حیث یعتمد مبدأ
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 .مطیافیة الأشعة تحت الحمراء ولواحقھاز جھ (П-8):الشكل

 مطیاف الأشعة تحت الحمراء.ل لأھم الأجزاء المكونةرسم تخطیطي  II-9)الشكل ( یعطي 

تقُسّم الحزمة الضوئیة إلى نصفین، ویتم توجیھ كل حزمة   یبدأ الجھاز بمصدر ضوئي متعدد الألوان، حیث 

تتحرك، مما یسمح بإحداث فرق في مسار الحزمة الضوئیة، وھو  باستخدام مرایا. یمكن لإحدى ھذه المرایا أن  

 .ما یساعد في الحصول على المنحنى الطیفي للعینة

في مركز الجھاز، یوجد كاشف (عادةً یكون كاشفاً حراریاً) یعمل على قیاس شدة الإشارة بناءً على كمیة الضوء  

  ]. 9،10بدقة [بعد ذلك، یتم إجراء تحویل فورییھ لحساب طیف الأشعة تحت الحمراء   المنتقل عبر العینة.

  

  

 

 

  

  

  

  

 ].9:رسم تخطیطي لمطیاف الأشعة تحت الحمراء [II-9)( الشكل
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 7-2-IIتھیئة العینة:  
الأشعة  تم تصمیم خلایا الامتصاص المستخدمة في مجال الأشعة تحت الحمراء بحیث لا تمتص طاقة            

، حیث تسُتخدم خلایا مصنوعة من أملاح    cm -(400 4000-1(نفسھا. ویتم إجراء معظم التحالیل في النطاق

بما أن ھذه الأملاح تمتص الرطوبة، فإنھ یجب حفظھا في وعاء تجفیف  ، و   CsBr و  KBrو   NaClمثل

 عند عدم استخدامھا. 

العینة المستخدمة، بشرط ألا تتفاعل یعتمد اختیار نوع الخلیة على المنطقة    الطیفیة المراد دراستھا وطبیعة 

 :إذا كانت العینة صلبة، فھناك طریقتان أساسیتان لتحضیرھا للتحلیل .معھا

 :طریقة العجینة - 1

، وھو زیت معدني. یتم مزج كمیة صغیرة  (Nujol) في ھذه الطریقة، یتم استخدام مادة سائلة مثل زیت النوجل 

و    μm 3.5  و2.1μm العینة مع زیت النوجل، الذي یظُھر ثلاث حزم امتصاص عند الأطوال الموجیة  من

9.6m    تتكون عجینة متجانسة، ثم یتم وضع كمیة صغیرة منھا بین دفتي الخلیة یتم سحق المزیج بشدة حتى

 .الملحیة لتحلیلھا باستخدام الأشعة تحت الحمراء

 :طریقة القرص - 2

 KBr من مادة منفذة للأشعة تحت الحمراء مثل 200mg من العینة مع   mg 10 في ھذه الطریقة، یتم مزج  

ذلك، یتم سحق الخلیط جیداً باستخدام الھاون، ثم یتم ضغطھ باستخدام مكبس تحت ضغط عالٍ    بعد CsBr   أو

 ]. 0.5mm ]2وسُمكھ   10mm قرص قطره  لتكوین 

3-II  رامان یةمطیاف :  

    1-3-II :مقدمة 

المادة  قام العالم الھندي تشاندارا سیخارا رامان بعرض أعمالھ حول الأفعال المتبادلة بین 1982في سنة            

وھي . 1930 زة نوبل للفیزیاء عامائج  علىوحاز    [12,11]والضوء والتي عرفت بمفعول رامان أو مطیافیة رامان 

 .طریق انتشار الأشعة  الإھتزازیة في الجزيء عنطریقة مكملة لمطیافیة الأشعة تحت الحمراء لدراسة الحركات  

لدراسة أنماط اھتزاز الشبكة البلوریة،   عنطاق واس  ىعل   غیر مدمرة تستخدم  تقنیة تحلیلیةھي  مطیافیة رامان  

  [13].  )راللیز  (اللون  أحادي شعاع ضوءمع  غیر المرن للفوتونات بعد تفاعل العینة    الانتشارظاھرة    يتقوم عل

 ة. الطبیعة الكیمیائیة للماد  یعطي الفرق في التردد بین الفوتون المثار والفوتون المتشتت معلومات عن

أي في منطقة الأشعة  تحت الحمراء . وھذا   3000ܿ݉ିଵالى   100ܿ݉ିଵتقع ازاحة رامان ضمن النطاق 

تجدر الإشارة   یشیر الى أن أصل خطوط رامان ھو الانتقالات بین مستویات الدوران والاھتزاز لجزیئات المادة.
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طیف ھور  ظالضروري ل  رامان وانما الشرط  فنائي القطب الدائم لیس شرطًا لحدوث طیثأن وجود عزم    ىإل

الجزیئات المتناظرة  .ناء الاھتزاز أو الدورانث نائي القطب یجب أن تتغیر أثھو أن إستقطابیة الجزيء    رامان

تعطي    .......،  2H  ،2N  ،2O  ،2F  ،2Clمثل   لا  الأشعةوالتي  رامان   طیف  أطیاف  تعطي  الحمراء،    .تحت 

ل من تحلیل أطیاف رامان وھو أمر غیر ممكن  ثمعلومات قیمة عن جزيء متما ىوبالتالي، یمكن الحصول عل 

  .في أطیاف الأشعة تحت الحمراء

2-3-II  : الدراسة النظریة لفعل رامان  
 سحابة (وشحنتھا السالبة    )بروتونات النواة(  الموجبةتتكون من شحنتھا    واحدةحالة ذرة  في    لنبدأ بالنظر          

، إذا تم وضعھا في حقل كھربائي  و لكنم  ابت دائثلك ھذه الذرة أي عزم  تلا تم  في حالتھا الطبیعیة  ،  )الإلكترونات 

E  )فسوف تنجذب البروتونات بواسطة الطرف السالب والإلكترونات  )فسبیل المثال بین لوحتي مكث  ىعل ،

لھا عزم   كونالتي یتم إنشاؤھا بھذه الطریقة سوف ی بواسطة الطرف الموجب، وبالتالي فإن الذرة المستقطبة  

 ሬሬ⃗ࡱ.في نفس إتجاه  ሬሬ⃗ࡼحث مست نائي قطب ث

 

(1-II)                                                                                                      Pሬሬ⃗ = aሬሬ⃗ሬሬ⃗ Eሬሬ⃗ 

                                                                                         

 وفي ثلاثة ابعاد تكتب المعادلة السابقة كما یلي: 

  

(2-II)  

  

ሬሬ⃑ሬሬ⃗∝ حیث            ھو ممتد الاستقطاب للجزيء. یمكننا الإشارة ھنا إلى أن الاستقطاب ھو تشوه السحابة الإلكترونیة  

 .تحت تأثیر مجال كھربائي خارجي    

جسیم)، فإن الحقل   -وبما أن الفوتون یمكن اعتباره جسیمًا وموجة في آن واحد (وفقًا لمبدأ الازدواجیة موجة     
  :المرتبط بالموجة الكھرومغناطیسیة المكونة من فوتونات یكُتب على النحو التاليሬ⃗ܧالكھربائي  

   Eሬሬሬሬ⃗  = Eሬሬ⃗ co s(2πν଴t)        

ሬ⃗ܧ حیث        .تردد الفوتون 0ʋالزمن و  tسعة الحقل الكھربائي، ھو   

إلى انبعاث   ، مما یؤدي0νتفاعل الفوتون مع الجزيء، فإنھ یدفع عزم ثنائي القطب المتذبذب بنفس التردد  عند     

 .تعُرف ھذه الظاھرة بتشتت رایلي  0νبنفس التردد ر فوتون آخ

ى  مركز كتلة الجزيء بالنسبة إل عھو التغیر في موض Qوبأخذ   ʋبالنسبة لرابطة جزیئیة تھتز بتردد معین 
  :التوازن  عموض
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Q =  Q0  cos(2πʋt)               

  

  وإذا أدى ھذا الإھتزاز لتغیرات في الإستقطاب وإذا إفترضنا أن ھذه التغیرات ذات سعة منخفضة، فمن  

                  :التالیة لاقةالإلكترونات التي تدور حول النواة، ویعطى بالع عموض ى المفترض أن یعتمد ممتد الإستقطاب عل

   αሬሬ⃑ሬሬ⃗ =  αሬሬ⃑ሬሬ⃑ 0 + [(∂αሬሬ⃑ሬሬ⃑ )/ ∂Q]. Q                                                                          

  : نائي القطب بالشكلثویكتب عزم  

  

(6-II)    

 

 Q.یات الطبیعیة اثنائي القطب دالة أیضا للإحد ث عزم    

 

(7-II)    

  كما نعلم: 

  

cosAcosB = 1/2[cos(A + B) + cos(A − B)]                                                           

  اذن یمكن كتابة المعادلة السابقة كما یلي: 

  

9-II)(     

  

 یوضح الجزء الثاني یصف الجزء الأول من المعادلة تذبذب ثنائي القطب الناتج عن تشتت رایلي، بینما  

  المعروف بتشتت  )ݒ0+ݒ( التردد  ،المرتبط بتشتت رامان. یتكون ھذا الجزء من عنصرین رئیسیین ذب التذب

 ف بتشتت ستوكس، حیث یفقد الفوتون المعرو  )ݒ0-ߥ(، وتردد یكتسب الفوتون طاقة حیث  ضد ستوكس،

 .طاقة

  تعتمد على الطول الموجي للإشعاع المُثار، وھي خاصیة فریدة لكل   (±ߥ) تمتلك ھاتان الحالتان طاقة ثابتة

        جزيء.
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(قواعد  الطیف  خطوط  غیاب  أو  ظھور  تحلیل  خلال  من  رامان  تشتت  الكلاسیكي  المیكانیك  یفسر 

  ]. 14[  تشتت رایلي  ممق    الاختیار) على جانبي

3-3-II  : جھاز مطیافیة رامان  
أجھزة            بین  المعروفمن  المطیاف  اختیارنا على  وقع  - جوبین[   800HRمطیافیة رامان، 

لیزر  ].وفنی على  الجھاز  ھذا  یبلغ   20mWباستطاعة  HeNe یعتمد  للإثارة  موجي   nm وطول 

  .II-10)( ، كما ھو موضح في الشكلM2و M1مرآتین   یتم توجیھ شعاع اللیزر الداخل عبر.  632.81

یرُكَّز إشعاع   فیھا من اللیزر. بعد ذلك،  مرغوب  لتجنب أي انعكاسات غیریتم استخدام مرشح التداخل  

ثم ینعكس شعاع  ،  مدروسة من التلفبھدف تقلیل شدتھ لحمایة العینات ال L1 اللیزر بواسطة العدسة  

على تركیز الأشعة المتوازیة على سطح   L3 باتجاه العینة، حیث تعمل العدسة   LIRS اللیزر عبر نظام  

الصورة الطیفیة    بإسقاط الإشارة المستقبلة، مما یسمح بالحصول على L8 و  L7 تقوم العدستان  .العینة

  .  CCDللمادة المدروسة باستخدام كاشف من نوع 

  

 

  
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  ]. HR911 ]15 رسم تخطیطي لمطیاف رامان  (П-10):الشكل
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II-4  ) مطیافیة الرنین النووي المغناطیسي (NMR: 
وقد    تعتمد ھذه التقنیة على التفاعل بین العزم المغناطیسي للنواة والمجالات المغناطیسیة الخارجیة،             

من قبل فیلیكس بلوخ وإدوارد بورسیل، اللذین حصلا على جائزة نوبل    1946لأول مرة عام   تم اكتشافھا

  .بفضل ھذا الاكتشاف 1952في الفیزیاء عام 

II-4-1 مبدأ الرنین النووي المغناطیسي: 
الحقول   مع  معینة  ذریة  لأنویة  المغناطیسي  العزم  تفاعل  على  المغناطیسي  النووي  الرنین  مبدأ  یعتمد 

المغناطیسیة الخارجیة، سواء كانت ثابتة أو متغیرة، بالإضافة إلى تأثیر الحقول المحلیة الناتجة عن الأنویة  

  ]. 16المجاورة وتوزیع الشحنات الإلكترونیة المحیطة بالنواة قید الدراسة[

  وفق المعادلة التالیة:   lالعزم الزاويمع  µیتناسب العزم الدائم 

   

  حیث: 

h/2π = Ћ :ثابت بلانك. 

µ .العزم النووي المغناطیسي :  

γ  الثابتالجیرومغناطیسي : .  

  ]: 15) الثابت الجیرو مغناطیسي لبعض الأنویة [II -1( الموالي الجدول یعطي 

  

  : الثابت الجیرو مغناطیسي لبعض الأنویة. II-1)( الجدول      

 

  0Bالمغناطیسي  ل  وفق اتجاه الحق هتحدید  یتم الذي المحور وھو ،Zعلى المحور    ⃗ߤبإسقاط العزم المغناطیسي  

  قیمة من الحالات المنفردة من خلال العلاقة التالیة:  2I+1الدائم، یمكن ان تأخذ النواة  

µ = γ ћ mi                                                                                                       (11−II)     

  العدد الكمي المغزلي.     I ≤ ݉ ≤ +I- تمثل   حیث 

  ًالنوى الذریة التي تحتوي على عدد فردي من البروتونات أو النیوترونات أو كلیھما تمتلك عزماً مغناطیسیا
  .  ایداخل

    غیاب المجال المغناطیسي الخارجي، تكون الحالات المختلفة متساویة في الطاقةعند.  

   في وجود حقل مغناطیسي ثابتB0   ،فإن العزم المغناطیسي     خارجيµ    یتفاعل مع الحقلB0ى، ویعط 

W یسمى تردد لارمور لھذه الحركة حول   التردد الذيB0  ـــب : 
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W= γB0 /2π                                                                                                    (12-II)  

  

  

  

  

  

  

  

  

  . B0: حركة نواة في مجال مغناطیسي )II -11الشكل (                            

  الشكل  (لتفاعل بین ھذه الأنویة والحقل المغناطیسي یرفع الإنحطاط، ھذه الظاھرة تسمى مفعول زیمان ا

 )II-12( (.    :تعطى عبارة طاقة النواة بــ  

E = −݉݅ ћγB0                                                                                                     (13-II)  

  وتعطى عبارة الفرق بین مستویین متجاورین كالتالي: 

E = −γћmB0 − [−ߛћ (m − 1) B0] =   γћB0                                                                                  (14-II)                 ∆ 

 

 

          

  

  

 

 رسم توضیحي لمفعول زیمان، ورفع انحطاط مستویات الطاقة فیوجود مجال :)II-12( الشكل 

 دائم. سي مغناطی 

حیث یكون شرط الرنین    Wوضبط التردد  B 0بشكل عمودي على     1Bوعند تطبیق حقل تردد الرادیو   

 :   محققا
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=hw E المستویات المتجاورة.∆، تحدث الإنتقالات بین  
  

 2-4-IIالإسترخاء ظاھرة: 
عندما تمتص الأنویة طاقة موجات أشعة الرادیو، تنتقل من مستوى الطاقة المنخفض إلى مستوى             

مما یؤدي إلى انحراف النظام عن وضع الاتزان الحراري. وإذا لم تعد الأنویة من المستوى   الطاقة الأعلى،

یمكن أن تستمر، وھو ما یعُرف    المستوى المنخفض مرة أخرى، فإن عملیة الامتصاص لا الأعلى طاقة إلى

لكن الطاقة الممتصة عادةً ما تفُقد، وتعُرف ھذه   ضعیفاً جدًا،    الامتصاصبـ "التشبع". في ھذه الحالة، یكون  

 ]. 17الظاھرة باسم "الاسترخاء"، بینما یطُلق على الوقت المستغرق لفقدان ھذه الطاقة "زمن الاسترخاء'' [
 ھناك نوعین لھذه الظاھرة:  

 شبكة):-الاسترخاء الطولي (سبین-أ
  

یحدث الاسترخاء الطولي عندما تفقد النواة طاقتھا إلى بقیة الجزيء. وتعبر كفاءة ھذه العملیة عن الزمن     

المستغرق في نقل الطاقة من النواة وھي في مستوى الطاقة العالي إلى مستوى الطاقة المنخفض، أي عودتھا  

كلما كان ھذا الزمن أقصر، دلّ ذلك على كفاءة أعلى في نقل الطاقة، مما  ،  B₀وفق    M0إلى تمغنط التوازن  

  ، والغازات.  یؤدي إلى اتساع منحنى الامتصاص. وتحدث ھذه الظاھرة في السوائل، المحالیل

 

 ): سبین-الاسترخاء العرضي (سبین-ب
 

یحدث ھذا النوع من الاسترخاء بسبب تأثیر الحركات المغزلیة للأنویة المجاورة، حیث تنتقل الطاقة من نواة  

تلعب ھذه العملیة دورًا مھمًا في   .ذات مستوى طاقة عالٍ إلى نواة أخرى مجاورة في مستوى طاقة منخفض 

 المواد الصلبة، حیث یكون تأثیر التفاعل بین الأنویة أكثر وضوحًا. 

  
II-4- 3میائي: یالإنتقال الك  
 

یعتمد فقط على الثابت الجیرومغناطیسي والحقل المغناطیسي     ،        كما رأینا سابقاً، فإن تردد الرنین       

الحالة، قد یعُتقد أن جمیع أنویة العنصر نفسھ مثل البروتونات تمتلك نفس تردد الرنین، مما ھذه  ي  ف  الخارجي

  .(RMN)في  تقنیة الرنین النووي المغناطیسي تكتشف فقط الأنویة النشطة یجعل

لكن في الواقع، ھذا الافتراض غیر دقیق، حیث تمتلك كل نواة بیئة كیمیائیة مختلفة تؤثر على تردد          

  عند وضع العینة داخل حقل مغناطیسي   وھذه الظاھرة تعُرف باسم الانتقال الكیمیائي.   بھا،ص  الرنین الخا

فإنھا لا تتأثر بھ بشكل مباشر، لأن النظریة الكھرومغناطیسیة تشیر إلى أن الحقل یحُفزّ تیارات    خارجي،

للمجال المغناطیسي المطبق. تؤدي ھذه التیارات المستحثة    إلكترونیة في الجزيء على المستوى العمودي
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 جزئیا إلى تدریع النواة كما ھو موضح في   المطبق، مما یؤديللحقل   إلى تكوین مجال مغناطیسي معاكس

  (II-13). الشكل

 ]: 18ویعطي الحقل الفعلي كما یلي [  

(15-II)          

 

(16-II) 

 

            حیث    σ: ھو ثابت التغطیة.

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 

 الشكل(II-13): رسم تخطیطي یوضح التیارات المستحثة.

الفعالة لشدة         القیمة  العملي قیاس  أنھ من غیر  الذي یحدث الإمتصاص،بما  المغناطیسي    فإن   المجال 

  . یتم تحدیده بالنسبة إلى نواة مرجعیة   الكیمیائي  الإنتقال  

 (17-II)          

الرنین النووي المغناطیسي :جھاز  مكونات     4-4-II   
 . (II-14)تتكون أجھزة الرنین النووي المغناطیسي من خمسة أجزاء أساسیة كما ھو موضح في الشكل  
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 المغناطیس:-1
یسُتخدم المغناطیس لفصل مستویات الطاقة المغناطیسیة للأنویة المختلفة، ویمكن أن یكون إما مغناطیسًا        

  ھ دائمًا أو مغناطیسًا كھربائیاً. توُضَع العینة داخل الجھاز بین قطبي المغناطیس، الذي یجب أن یكون مجال

  المغناطیسي متجانسًا وثابتاً بدرجة مناسبة. 

 وحدة التكامل الإلكترونیة:-2

تحتوي جمیع أجھزة الرنین النووي المغناطیسي على وحدة لقیاس المساحة تحت كل منحنى امتصاص،      

والتي تعُرف بوحدة التكامل الإلكترونیة. تتناسب ھذه المساحة طردیاً مع عدد البروتونات المسؤولة عن  

 الامتصاص. 

 مصدر إنتاج موجات أشعة الرادیو:-3
العینة،  ی      تغُذَّى في سلك مزدوج ملفوف حول  الرادیو بواسطة متذبذب خاص، حیث  إنتاج موجات  تم 

الإرسال، ویكون محوره عمودیاً على اتجاه المجال المغناطیسي. یتم اختیار وحدة إنتاج    باسم ملف یعُرف 

أشعة الرادیو بناءً على تردد الأشعة المطلوبة، والذي یعتمد على شدة المجال المغناطیسي المستخدم في  

 الجھاز. 

 وحدة وضع العینة:-4
ملم لوضع العینات، وتكون ھذه الأنبوبة متصلة بتوربین یدُار    5تسُتخدم أنابیب زجاجیة بقطر حوالي     

بتدویرھا حول محورھا الرأسي بمئات الدورات في الدقیقة. یساعد ھذا الدوران في     بالھواء، مما یسمح  

  المغناطیسي الخارجي.  تقلیل تأثیر عدم تجانس المجال

 الشكل (II-14) ].19 : مطیاف الرنین النووي المغناطیسي[
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 وحدة الكشاف:-5
یتم الكشف عن امتصاص أشعة الرادیو بواسطة ملف استقبال یحیط بالعینة، ویكون عمودیاً على كل من     

والمجال المغناطیسي. یوُلّد فیض كھربائي في ھذا الملف، ینُقل بعد ذلك إلى المستقبل حیث    الإرسال   ملف

 وتسجیلھ.   یتم تكبیره

 5-4-IIالرنین النووي المغناطیسي بتحویل فوریھ : 
ض الأنویة الموضوعة في مجال مغناطیسي قوي لنبضات قصیرة جداً من إشعاعات في        ھذه التقنیة، تعُرَّ

 ت نیة واحدة، وتصُدر الأنویة إشاراقویة بشكل دوري. یكون طول ھذه النبضات عادةً أقل من میكروثا رادیویة  

  ، تردد رادیوي أثناء عودتھا إلى حالتھا الأصلیة. تعُرف ھذه الإشارة باسم "إشارة الاضمحلال الحر للحث"  

عمودي على المجال المغناطیسي الساكن. یتم تعیین    رصد ھذا الإضمحلال بواسطة مستقبل رادیوي   یمكن  

 ت. للحث وتخزینھا في الحاسب من أجل معالجة البیانا الحر إشارة الإضمحلال  

].18: الاضمحلال الحر للحث علي الیسار وتحویل فوریھ على الیمین[  :(15-II)الشكل  

 

:(RMN) تطبیقات جھاز الرنین النووي المغناطیسي  6-4-II  

 1-6-4-II:مقدمة   

    ر إلى تقنیة الرنین النووي المغناطیسي على أنھا تقنیة واعدة للمستقبل، حیث یتوقع العلماء أنظینُ        

وإحداث تغییرات جوھریة في العدید  المستمرة في ھذا المجال إلى فتح آفاق علمیة جدیدة   التطورات  تؤدي  

  ]. 20[ والنظریات  من المفاھیم 
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الفیزیاء،           مجالات  في  المجھریة  الظواھر  لدراسة  الأھمیة  بالغة  أداة  المغناطیسي  النووي  الرنین  یعُد 

علوم على   الكیمیاء،  تعتمد  التي  الطیفیة  المعاملات  تحدید  في  یسھم  إذ  البیولوجیا، والطب،  أسالیب  المواد، 

  كیمیاء الكم لتحلیل وتفسیر البیانات التجریبیة. 

  وفیما یلي نستعرض بعض التطبیقات الرئیسیة لجھاز الرنین النووي المغناطیسي:    

  .دراسة تأثیر الأنویة المختلفة وتحدید أماكن تواجدھا وعلاقتھا ببعضھا  

  .استنباط الصیغ التركیبیة والتشكیل الفراغي للمركبات العضویة  

 .جمع معلومات عن الھیكل البنائي للجزیئات   

 .التشخیص الطبي من خلال التصویر بالرنین المغناطیسي   

 .دراسة سرعة التفاعلات الكیمیائیة لبعض المركبات   

 :(IRM )4-6-2التصویر بالرنین النووي المغناطیسي-II 

    النووي المغناطیسي، ویعُرف في ھذا المجال باسمیعُد التشخیص الطبي من أبرز استخدامات الرنین        

المغناطیسي، حیث یتیح ھذا الجھاز إمكانیة فحص جمیع أجزاء الجسم البشري، نظرًا لاحتوائھ    التصویر بالرنین

على الماء، الذي یتكون من أنویة الھیدروجین البروتونات، والتي تشكل الأساس في عمل جھاز الرنین النووي  

یعتمد الجھاز على استخدام مجال مغناطیسي قوي وموجات الرادیو، حیث یعمل المغناطیس   . ] 20المغناطیسي[

على ترتیب ذرات الھیدروجین في الجسم ضمن مستوى واحد، بینما تقوم الموجات الرادیویة برفع طاقتھا. بعد  

یتیح تكوین صورة  ذلك، یقوم الحاسوب بقیاس الزمن الذي تستغرقھ الذرات للعودة إلى حالتھا الأصلیة، مما  

یتمیز التصویر بالرنین المغناطیسي بقدرتھ على تقدیم صور عالیة الدقة،   دقیقة وواضحة بأفضل شكل ممكن.

مما یساعد في التشخیص المبكر للأمراض، كما یتیح الحصول على صور بأشكال مختلفة دون الحاجة إلى  

  (II-16)لا توفرھا الأجھزة الأخرى، ویظُھر الشكل  ات، وھي میزة  استخدام الأشعة السینیة أو الحقن بالصبغ

 جھاز التصویر بالرنین النووي المغناطیسي. 

  

  

  

  

  

  



 
 والمرئیة مطیافیة الأشعة تحت الحمراء، رامان، الرنین المغناطیسي النووي، الأشعة فوق البنفسجیة           الفصل الثاني             

                                                                               41 

  

 

 

 

  

  

  

  

].               3: جھاز التصویر بالرنین النووي المغناطیسي[  (16-II) لالشك               

 

 :(UV-Vis الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة (مطیافیة    5-II 
   الطیفیة التي تعتمد على امتصاص الأشعة فوق البنفسجیة أو المرئیة،  وإحدى التقنیات ھي مطیافیة إلكترونیة          

 سُمّیت بھذا الاسم نظرًا لقدرتھا على إثارة الإلكترونات داخل الجزیئات التي تمتص ھذه الأشعة. وتعتمد ھذه  وقد  

الطریقة على قیاس امتصاص المادة، عندما تكون في محلول حیث یتناسب مقدار الامتصاص طردیاً مع تركیز  

 ]. 22[لامبرت - المادة، وفقاً لقانون بیر

  

  

  

  

  

 

  

    

].23: جھاز مطیافیة الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة[  (17-II) الشكل 
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         II-5-1 الإثارة الإلكترونیة: 
إلكترونات    الجزیئات من ذرات، حیث تتألف كل ذرة من نواة تدور حولھا كما ھو معلوم، تتكون                  

في مستویات طاقة محددة. وعند امتصاص الجزیئات لطاقة معینة، تنتقل الإلكترونات من مستوى الطاقة  
ما یعُرف بعملیة الإثارة الإلكترونیة.  لكي یحدث ھذا النوع من الإثارة بفعل   وھوأعلى إلى مستوى  الأدنى
البنفسجیة، حیث یرتبط تردد   المرئیة أو فوق  الشعاع ضمن نطاق الأشعة  شعاع ضوئي، یجب أن یكون 

: في الجزیئات العضویة، توجد ثلاثة أنواع من الإلكترونات             الشعاع الممتص بالطاقة وفق العلاقة  

    الھیدروجین والكربون، أو بین ذرات الكربون  إلكترونات مشتركة في روابط مشبعة : توجد في الروابط بین

وتتطلب طاقة كبیرة جدًا للإثارة، تفوق طاقة الأشعة     في المركبات المشبعة. تعُرف ھذه الروابط بروابط    

  البنفسجیة، لذلك لا تمتصھا المركبات المشبعة وتسُتخدم غالبًا كمذیبات.  فوق

    وكمثال على  وھذه المركبات تحتوي    مشبعة.النوع الثاني من الإلكترونات تلك التي تشترك في رابطة غیر

 . البنزین وھیكساتترایین مثل  عادة على رابطة     πورابطة     sتحتوي على ثلاثة روابط متناوبة   المركبات التي 

   غیر المشاركة    النوع الثالث من الإلكترونات ھي التي لاتشترك بروابط بین الذرات وھذه تدعى بإلكترونات

n  ا في المركبات العضویة التي تحتوي النیتروجین والأكسجین والكبریت والھالوجینات فإنھا تحتوي على  كم

ویمكنھا أن تمتص الأشعة المرئیة أو فوق البنفسجیة لأن ھذه الأشعة طاقتھا اعلى من الطاقة    nإلكترونات  

    .اللازمة للاثارة 

أو         نیتروجین  ذرة  یحتوي على  یمتصھا مركب  أن  یمكن  المرئیة  أو  البنفسجیة  فوق  الأشعة  أن  والخلاصة 

أو كبریت أو یحوي على رابطة غیر مشبعة وتسمى المجموعة التي تحوي ذلك الماصة  ھالوجین    أو  أكسجین  

  ]. 24أو الكروموفور [

              II-5-2 الإنتقالات الإلكترونیة:
منطق  متصاص الا  یعتمد        الطیف   فوق  شعةالأة  في  من  والمرئیة  عدد   لكھرومغناطیسي ا  البنفسجیة           على 

 :  ةوھناك ثلاثة أنواع رئیسیة من الانتقالات الإلكترونی في الجزيء.  وترتیبھا    الإلكترونات 

انتقال إلكترونات أوربتا لات    s و  ߨ و  ݊  .      

.F و  d انتقالات إلكترونیة أروبتا لات    

                انتقال الشحنة في المعقدات   . 

     II-5-3  الأطیاف الإلكترونیة : 
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منحنى یوضح تغیر شدة الامتصاص مع تغیر طول موجة الأشعة  بیمثل الطیف الإلكتروني لمركب معین             

عنده   یكون  الذي  الموجة  طول  تحدید  المنحنى  ھذا  في  یھمنا  الدراسة.  قید  المركب  محلول  في  المارة 

  .عند ھذه الموجة e  إلى معرفة معامل الامتصاص المولي   بالإضافةmaxߣ    مستویاتھ    الامتصاص في أعلى  

الفزیائیة التي تمیز المركبات العضویة عن بعضھا.من الثوابت   e و     یعد  maxߣ

لامبرت : -قانون بیر   4-5-II     

   والمسافة   معامل الامتصاص النوعي  ،الضوء یعتمد على تركیز المادة  امتصاص شدة  أن  ینص القانون على        

  التالي: وتعطى العلاقة الریاضیة بالشكل  . یقطعھا الضوء عبر المحلول   التي

CL  e- I =  10/0I                 

  وتعطى الامتصاصیة ب:         

     

cL  e/I =  0A =  log I  

  حیث:    

.شدة الضوء الساقط:  I0              

شدة الضوء النافذ.:  I           

.سمك المحلول (المسافة التي یمر خلالھا الضوء) :  L         

.معامل الامتصاص النوعي:  e         

: عبارة تركیز المحلول مول / لتر.   C         

وھو ناتج ضرب  على طبیعة المادة والطول الموجي للأشعة الممتصة  e  یعتمد معامل الامتصاص المولاري   

ویستخدم عند تقدیر تركیز   1-. مول1-سم  بوحدة  ویقاس   ثابت الامتصاص النوعي في الوزن الجزیئي للمادة 

 . ]25[لامبرت -للضوء بطریقة كمیة باستخدام قانون بیر المواد الماصة 

مكونات مطیاف الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة :  5 -5-II   
أساسًا من أربعة أجزاء رئیسیة: مصدر الأشعة، وحدة التحكم في الأطوال الموجیة (الجھاز  یتكون الجھاز       

   ].26[ الأشعة (الكاشف)البصري)، ووحدة العینة أو (خلایا)، ووحدة قیاس طاقة 

II-5-5-1 مصدر الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة:         
  الموجیة بین    یسُتخدم مصدر الإشعاع في مطیاف الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة لتغطیة نطاق الأطوال
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الضوئي قادرًا  نانومتر، مما یتیح تقدیر الامتصاص للجزیئات بدقة. یجب أن یكون المصدر    800  إلى    200

مناسبة لضمان الحصول على قدرة كافیة، بالإضافة إلى توفیر أشعة مستقرة تحتوي    على تولید أشعة ذات طاقة 

على جمیع الأطوال الموجیة المطلوبة في نطاق التقدیر. كما ینبغي أن یحافظ المصدر على استقراره أثناء  

  ]. 26[ تائج فترة القیاس، بحیث لا تتغیر قدرتھ مع تغیر الأطوال الموجیة المستخدمة، لضمان دقة وثبات الن 

مصدر للأشعة المرئیة، حیث ینتج   ھو ھالوجین، المحاط بغلاف من الكوارتز، -مصباح فتیل تنجستن  ان     

نتیجة لتذبذب    ھذه الأشعة نانومتر. تنبعث    2500الى  320إشعاعات ذات طاقة مناسبة للأطوال الموجیة بین  

من الأشعة تحت الحمراء    كلفن، مع إنتاج نسبة كبیرة  2860الذرات في الفتیل عند ارتفاع درجة حرارتھ إلى  

لذا، یتم وضع مرشح ضوئي ماص للحرارة بین المصدر والعینة لامتصاص الأشعة تحت الحمراء.  ،  القریبة

یعزز  -التنجستن   وتحتوي مصابیح الكوارتز، مما  الیود في غلاف  الحدیثة على كمیة صغیرة من  ھالوجین 

كفاءتھا ویضاعف عمرھا مقارنة بمصابیح التنجستن العادیة، كما یسمح لھا بإنتاج الأشعة فوق البنفسجیة، مما  

  نانومتر   800إلى    350یجعلھا مناسبة لمعظم أجھزة المطیاف الحدیثة، حیث تغطي مدى الأطوال الموجیة بین  

]27[ .  

  

  

  

  

  

  

.]28[ ستنج : مصباح التن (18-II)الشكل 

أما الأشعة فوق البنفسجیة، فیتم إنتاجھا باستخدام لمبة التفریغ الكھربائي للھیدروجین أو الدیوتیریوم، والتي   

  160تعمل تحت ضغط منخفض وبتیار كھربائي متردد لإنتاج طیف مستمر للأشعة فوق البنفسجیة ضمن نطاق  

ھالوجین لتقلیل الأشعة المشتتة،  -نانومتر. ویتم استخدام فلترات خاصة عند تشغیل مصباح تنجستن  375إلى  

الامتصاص. یتمیز غلاف ھذه المصابیح بكونھ مصنوعًا من الكوارتز، الذي لا    مما یساعد على تحسین دقة 

الموجیة الأقل من   الدیوتیریوم تبعث    350یمتص الأشعة ذات الأطوال  لمبة  نانومتر. تجدر الإشارة إلى أن 

  ]. 27،22[ ت دم النظر إلیھا مباشرةً لتجنب التعرض للعمى المؤقإشعاعات قویة جدًا، لذلك ینُصح بع
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 الشكل(II-19) .: مصباح الھیدروجین(الدیوتیریوم) 

:وحدة التحكم في الأطوال الموجیة   2-5-5-II 
وحدة التحكم في الأطوال الموجیة تعمل على فصل الأطوال الموجیة المختلفة الصادرة عن مصدر   

الإشعاع، حیث یسُتخدم مدى ضیق من ھذه الأطوال في طرق الامتصاص الضوئي لتقدیر الامتصاص. یتم  

توجیھ الأشعة المطلوبة إلى العینة المراد تحلیلھا واستبعاد غیرھا، مما یسمح بالحصول على طیف المادة  

  ھزة المستخدمة واختیار الطول الموجي الأنسب للتحلیل. یختلف تصمیم وحدة الفصل باختلاف الأج 

]26،29 .[  

خلیة العینة :    3-5-5-II 
جب اختیار وعاء العینة بحیث یكون من مادة لا تمتص الضوء الساقط علیھا، لضمان قیاس الامتصاص  ی     

  الخاص بالعینة فقط.  

  : تتوفر عدة أنواع من الخلایا حسب مادة الصنع

  . یستخدم غالبا في الضوء المرئي نظرا لتكلفتھ المنخفضةالبلاستیك:  -1

یستخدم أیضا في المجال المرئي فقط لكنھ غیر مناسب للأشعة فوق البنفسجیة بسبب امتصاصھ  : الزجاج  -2

  ]. 30[ لھا

  

  

  

  

  

(II-20)        العینة. وضع  خلایا :   الشكل
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  . ] 31[  تمتصھما یستخدم لكل من الضوء المرئي والأشعة فوق البنفسجیة لأنھا لا   :  الكوارتز والسیلیكا  -3      

  822البولیمرات مثل البولي إیثیلین والبولي ستایرین تستخدم في مدى معین من الأطوال الموجیة بین  -4

 ]. 32[  نانومتر وتعد للاستعمال لمرة واحدة فقط 832و  822أو  422و

سم مع توفر خلایا خاصة    1تصمیم الوعاء یجب أن یقلل من فقد الأشعة بسبب الانعكاس وغالبا یكون بعرض  

أن یكون الوعاء    ]. كما یجب 26[  سم وأوعیة صغیرة للعینات الصغیرة جدا  15و  1بأطوال مسار مختلفة بین  

نظیفا وخالیا من الخدوش وبصمات الأصابع بعض الأوعیة تخصص لتحلیل الغازات ویمكن تنظیفھا بالماء  

  ]. 27،30[  المقطر أو بمحالیل مطھرة حسب دقة التحلیل المطلوبة 

الكاشف:  4-5-5-II           
التي تصل  ا المسؤول عن قیاس شدة الأشعة  الجھاز  إلیھ، حیث یستجیب للأشعة  لكاشف ھو جزء من 

إلى إشارة كھربائیة   الطاقة الضوئیة  العینة. وظیفتھ تحویل  بعد مرورھا عبر  الحساس  الساقطة على سطحھ 

  ]. 27،29[  النفاذیة تتناسب مع شدة الأشعة، مما یسمح بتكبیرھا وحساب قیم الامتصاص أو

    للكاشف عدة خصائص نذكرھا:         

  . حساسیة عالیة لقیاس الأشعة الضعیفة                   

 سرعة الاستجابة للحصول على القیاس فور سقوط الشعاع .             

.استجابة ثابتة مع الوقت لتجنب الانحراف الذي قد یؤثر على النتائج                  

 إشارة صفریة عند عدم سقوط الأشعة لكن بعض الكواشف تعطي إشارة حتى في الظلام  .              

. عدم تأثر الإشارة بالطول الموجي حیث أن بعض الكواشف تكون أكثر حساسیة لأطوال موجیة محددة                

مقاومة للظروف البیئیة مثل الرطوبة ودرجة الحرارة  .                

:(UV-visible المذیب ودوره  في القیاسات في مطیاف(  6-5-II  
المذیب عنصر مھم في قیاسات الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة حیث یجب أن تكون العینة في حالة محلول  

 وتنقسم المذیبات الى :   شفاف

        ان .یكس  بالمئة والد   85لمذیبات القطبیة مثل الماء الإیثانول بنسبة * ا

سایكلوھكسان والكلوروفورم  ،لمذیبات غیر القطبیة مثل الھكسان*ا       

 

 

 . 
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 II-5-7 الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة:  مطیافیة تطبیقات 

المجالات العملیة، حیث تلعب دورًا مھمًا في التحلیل  تسُتخدم الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة في العدید من       

الكیمیائي لتحدید المركبات العضویة وغیر العضویة من خلال دراسة أطیاف امتصاصھا. كما یتم استخدامھا  

لمراقبة جودة المیاه والمواد الغذائیة من خلال الكشف عن الملوثات. في المجال الطبي، تساعد ھذه الأشعة في  

الأمراض وفحص المركبات الدوائیة، إضافة إلى استخدامھا في تعقیم الأدوات الطبیة بفضل  تشخیص بعض  

الفعالة   المواد  نقاوة  تقییم  فتساعد في  الدوائیة،  الصناعات  أما في  الدقیقة.  الكائنات  القضاء على  قدرتھا على 

لمراقبة نسب  البیئیة  الدراسات  في  بارزًا  دورًا  لھا  أن  كما  تراكیزھا.  الغلاف    وتحدید  في  والتلوث  الأوزون 

  . الجوي 

 خاتمة:       
تعد طرق التحلیل الطیفي من أكثر التقنیات استخدامًا لدراسة سلوك الجزیئات وفھم تركیب المواد على                 

ات مبدأ عمل مختلف لكنھا تكمل بعضھا البعض، مما یوفر  یالمستوى الذري والجزیئي. لكل من ھذه المطیاف

تعتمد على    الحمراء، التيتشمل ھذه التقنیات مطیافیة الأشعة تحت    أدوات قویة للتحلیل الكیمیائي والفیزیائي. 

مما یكشف عن الأنماط الاھتزازیة للروابط الكیمیائیة. بینما تعتمد    للأشعة تحت الحمراء،  امتصاص الجزیئات 

مطیافیة رامان على تشتت الضوء للكشف عن الحركات الاھتزازیة في الجزیئات، ما یجعلھا مكملة للمطیافیة  

وتوزیع   الجزیئي  التركیب  لدراسة  قویة  تقنیة  فھي  المغناطیسي،  النووي  الرنین  مطیافیة  أما  الحمراء.  تحت 

بالإضافة إلى ذلك،   لذرات داخل الجزیئات، وتعتمد على التفاعل بین الأنویة الذریة والمجالات المغناطیسیةا

ھناك مطیافیة الأشعة فوق البنفسجیة والمرئیة، التي تعتمد على امتصاص المواد للأشعة فوق البنفسجیة والضوء  

ما یساعد في دراسة المركبات العضویة وتحدید تراكیبھا الإلكترونیة. تستخدم ھذه التقنیة بشكل واسع  المرئي، م

في الكیمیاء التحلیلیة، خاصة في تحدید تركیز المواد وتحلیل المركبات العضویة ذات الروابط المزدوجة أو  

الممزوجة.  الكیمیائیة    المجموعات  للبنیة  شاملة  رؤیة  على  الحصول  یمكن  المتنوعة،  التقنیات  ھذه  بفضل 

والفیزیائیة للمواد، مما یساھم في تطویر العلوم والصناعات، سواء في الكیمیاء، أو الطب، أو علم المواد، أو  

حتى التكنولوجیا الحیوي 
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  المقدمة:    
یھدف ھذا الفصل إلى تقدیم دراسة تجریبیة شاملة لمركب ثنائي كلورو میزیتیلین باستخدام مجموعة من        

  تقنیات التحلیل الطیفي، وذلك لفھم خصائصھ البنیویة والفیزیوكیمیائیة. 

)،  Raman)، مطیافیة رامان ( IRتم اعتماد تقنیات طیفیة مختلفة تشمل: مطیافیة الأشعة تحت الحمراء (     

  ). NMR)، ومطیافیة الرنین المغناطیسي النووي (UV-Visالمرئیة (-مطیافیة الامتصاص فوق البنفسجیة

تتیح ھذه الطرق الحصول على معلومات دقیقة حول البنیة الجزیئیة، نوع الروابط، ونمط الاھتزازات، مما     

  یساعد على توصیف المركب بشكل شامل. 

تشكل ھذه الدراسة خطوة أساسیة نحو المقارنة المستقبلیة مع النتائج النظریة (التي سیتم عرضھا في الفصل    

  الرابع)، وتسُاھم في تقییم الخصائص الفیزیائیة للمركب من خلال أسس تجریبیة دقیقة. 

  1-III  النتائج التجریبیة لمطیافیة الأشعة تحت الحمراءFTIR  : و رامان  
      ، ومن أجلATR IDSمع ملحق  FTIR Nicolet IS5جھاز  IRاستخدمنا من أجل تسجیل أطیاف       

  . Horiba jobin-yvon HR 800تسجیل أطیاف رامان استخدمنا جھاز 

ولقد  .  (6-III)،(5-III) ، (4-III)، (3-III)، (2-III)،(III-1)فتحصلنا على الأطیاف المبینة في الاشكال    

 . الطیف إلى ثلاث مجالات  لتوضیح أكثر للقمم   قسمنا  
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  كلورومیزیتیلین ثنائي  : طیف الأشعة تحت الحمراء لمركب  (III-1)الشكل

  ). 3000cm-2000-1المجال (في 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

 ). 3500cm -2000-1كلورومیزیتیلین في المجال (  ثنائي: طیف رامان لمركب 2)-(III الشكل              
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  كلورومیزیتیلین  ثنائي : طیف الأشعة تحت الحمراء لمركب  (III-3)الشكل

           )2000cm-1000-1المجال ( في

   

  

  

  

  

  

 

 

                      

 

 

 ). 2000cm-1000-1في المجال ( كلورومیزیتیلین ثنائي: طیف رامان لمركب 4)-(III الشكل
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   ثنائي كلورومیزیتیلین : طیف الأشعة تحت الحمراء لمركب  (III-5)الشكل

           .)1000cm-400-1في المجال (

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  ) 1000cm-100-1كلورومیزیتیلین في المجال ( ثنائي: طیف رامان لمركب 6)-(III الشكل
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 كلورومیزیتیلین مجموعة من القمم الممیزة التي تعكس ورامان الخاصة بمركب ثنائي     FTIRأطیاف    تظھر        

توافقا   البنیة الجزیئیة لھذا المركب العطري المحتوي على ذرتي كلور وثلاث مجموعات میثیل ، كما أظھرت 

 بین  الطریقتین فیما یتعلق بقیم ترددات الأنماط المختلفة.  ممتازا

الأشكال    FTIRف  اطیأفي          في  بین ،  (5-III)،(3-III)، (III-1)المبینة  الممتدة  المنطقة  في  قمم  ظھرت 
1-3016cm   وھي تعود إلى اھتزازات التمدد   2897و(stretching vibrations)     لروابطH –C  في الحلقات

الألیفاتیة   بین    كما سُجلت قمم).  المیثیلیة(العطریة والمجموعات  الواقعة  المنطقة   و cm 1734-¹  واضحة في 

المزدوجة  1653 الروابط  اھتزازات  إلى  تعُزى  والتي   ،C=C     النظام   في یدل على وجود  البنزین، مما  حلقة 

 .العطري المتراص 

  3CHفي مجموعات   H –C، ناتجة عن انحناءات روابط  1379إلى   cm 1456-¹كذلك، ظھرت قمم عند         

 ، مما یعكس وجود مجموعات میثیل في مواقع متقابلة أو متجاورة على الحلقة. وتؤكد القمم   بالحلقات    المرتبطة

كلور  ، وھو ما یتوافق مع وجود ذرتي  Cl–C  و  C –Cوجود اھتزازات تمددیة لروابط    1030و 1293cm-1بین

  .متصلتین مباشرة بالحلقة العطریة

بین          الواقعة  المنطقة  في  الممیزة  القمم  الانحنائیة 698 و cm 857-¹أما  الاھتزازات  إلى  تعود  فھي   ،

(bending)    لرابطةC–Cl وتعُتبر مؤشرًا دقیقاً على وجود الكلور في بنیة المركب. كما تم رصد قمم في المنطقة ،

     ، وھي مرتبطة باھتزازات إضافیة ناتجة عن الروابط الثقیلة مثلcm  418-1إلى553cm⁻¹ الطیف    فضة منالمنخ

C–Clغیر متناظرة داخل الجزيء  في أوضاع1 .  

البنیة   ابدورھ  ت ، فقد أكّد (6-III)،(4-III)،(III-2)الموضحة في الأشكال    رامانف  ا طیأما بالنسبة لأ             

والتي تعود إلى الاھتزازات ،  2930إلى   cm 3019- ¹قمم بارزة في النطاق      للمركب، حیث سُجلت     العطریة

  في كل من حلقة البنزین والمجموعات المیثیلیة.   C–H الامتدادیة لروابط

بین          مھمة  قمم  كذلك  لروابط  1458 و cm 1563-¹ وظھرت  انحنائیة  اھتزازات  إلى  تشیر   ،H –C 

 .، مما یعكس التماثل الإلكتروني في الحلقة العطریة داخل الحلقة  C=Cللروابط   تمددیةواھتزازات 

داخل الحلقة،   C –C، ناتجة عن اھتزازات  1035إلى   cm 1311-¹ كما سُجلت قمم إضافیة في المجال         

المرتبطة بالاھتزازات الحلقیة ومجموعات المیثیل. في النھایة، تمیزّ   701 و cm 947-¹قمم بین      إلى  بالإضافة

 ، تعُزى إلى اھتزازات انحنائیة منخفضة الطاقة لروابط  235 و cm 520-¹التردد بین       منخفضة   بقممالطیف  

2 C–Cl . 
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حلقة        وجود  وتؤكد  كلورومیزیتیلین،  ثنائي  لمركب  البنیوي  التركیب  الطیفیة  القمم  ھذه  تعكس  عام،  بشكل 

 RAMAN و FTIR مستبدلة بذرتي كلور وثلاث مجموعات میثیل، ما یظُھر تطابقًا جیداً بین نتائج  عطریة 

 .ویعُزز من صحة الصیغة التركیبیة للمركب 

2-III  النتائج التجریبیة لمطیافیة الأشعة الفوق البنفسجیة والمرئیةUV- visible : 
في الذي تمت اذابتھ  ثنائي كلورومیزیتیلین    ركب لم (UV-Vis) تم تسجیل طیف الامتصاص الإلكتروني         

  .  UV-1900iجھاز  باستخدام الإیثیلین،  محلول

  

  

  

  

 

  

  
 لمركب ثنائي كلورومیزیتلین.  UV-visible): طیف  (III-7الشكل

 

الطیفی      في  ظھر  الأشعة   (III-7) الشكل  المبین  نطاق  في  واضحتین  امتصاصیتین  قمتین  فوق وجود 

 نانومتر  290و  200موجي بین الطول ال في مجال  تتمركزان   البنفسجیة، 

،  *π → π انتقالین إلكترونیین متمیزین من نوعیعكس ظھور قمتین متقاربتین في ھذه المنطقة وجود             

تؤدي ذرتا   .ناتجین عن تداخل تأثیرات التركیب الجزیئي مع تأثیرات الاستبدال بالكلور على الحلقة العطریة

للجزيء،  π والجذب الإلكتروني، إلى تعدیل الكثافة الإلكترونیة على مستوى النظام  الكلور، عبر تأثیریھما الحثي 

 مما یتسبب في انقسام طفیف لمستویات الطاقة المداریةّ. 

 و (HOMO مثل ینتج عن ھذا الانقسام انتقالان إلكترونیان من مدارات جزیئیة مختلفة قلیلاً في الطاقة         

HOMO-1( نحو المدارات المضادة للترابط (LUMO) وھو ما یفسر الفصل الطفیف بین القمتین المسجلتین ،. 

. و لایجاد قیمة ھذه من أجل تحدید فجوة الطاقة من أھم الطرق المستخدمة  UV-Visibleو تعتبر مطیافیة          

علاقة بین اللرسم المنحنى الذي یمثل  طریقة طوكعلى عتماد الا مركب ثنائي كلورومیزیتیلین، تم الطاقة في حالة  

   UV-visible. وذلك انطلاقا من طیف الامتصاص المسجل بتقنیة ݒℎوطاقة الفوتون    ଶ(ݒℎߙ)
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ߙ باستخدام العلاقة التالیة : aو لقد تم حساب قیمة معامل الامتصاص          = ஺
௟ ୪୭୥ ଵ଴ ௘

فتحصلنا على المنحنى  ،    

 .  (III-8)المبین في الشكل 

 

 

 
  

 
 
 
  

 
 
 
 
 

 

 

  لین.یتی ثنائي كلورومیزقیمة فجوة الطاقة لمركب  لإیجاد طوك  : منحنى(III-8)الشكل  

  

خلال   باستخدام طریقة الاستقراء وذلك من)، تم تحدید قیمة فجوة الطاقة III-8كما ھو موضح في الشكل (       

حیث تم تقدیرھا  وتعطي نقطة تقاطعھما قیمة طاقة الفجوة، الجزء الخطي من المنحنى إلى محور الطاقة،   تمدید 

  . ev 4.29 بحوالي

یتماشى مع خصائصھ          بما  نسبیاً،  أو عازلة  یتمتع بخواص شبھ عازلة  المركب  أن  إلى  القیمة  تشیر ھذه 

 وتركیبھ الكیمیائي.   الإلكترونیة 

3-III  النتائج التجریبیة لمطیافیة الرنین النووي المغناطیسي(RMN): 

تقنیة ذات أھمیة كبیرة، حیث تتیح تحدید وتحلیل المركبات ھي المغناطیسي   لنوويا لرنین ان مطیافیة ا               

  .ودراسة تأثیرات الاستبدال على الاقتران الإلكتروني  العضویة 

       ثنائي الرنین المغناطیسي النووي للحالة السائلة لـمركب دراسة دراستنا بشكل أساسي على ارتكزت            

 كلورومیزتیلین.      
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   BRUKER AVANCE على مطیاف محلوللل (RMN) تم إجراء قیاسات الرنین المغناطیسي النووي           

 ت تم ، و ) 13میجاھرتز للكربون  125میجاھرتز للبروتون،  500مم (  5متعدد النوى  TBI مع مجس ثلاثي 500

 . (CDCl3)  محلول  إذابة المركب في

 نسبة إلى رباعي میثیل السیلان (ppm) بوحدة جزء في الملیون (δ) تم التعبیر عن الانزیاحات الكیمیائیة      
(TMS)  المستخدم كمرجع. 

 . (9-III) (10-III) (III-11)في الأشكال  المتحصل علیھاعرض الأطیاف ن  

  

  

  

  

  

  

  

  
 ثنائي كلورومیزیتیلین. لمركب   H1RMNطیف :  III)-(9الشكل

 

 

 

  

  

  

  

  
  

  .في مجال أنویة كربون مجموعات المیثیلكلورومیزیتیلین لمركب    C13RMNطیف  :III)-(10الشكل 
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 ثنائي كلورومیزیتیلین  لمركب    C13RMNطیف  : I)II-(11 الشكل    

  . في مجال أنویة كربون حلقة البنزین 

  

عرض صورة التشكل الجزیئي من أجل استخدامھا في إیجاد ن (III-12)في الشكل الموالي   

  الكیمیائي لكل ذرة وبالتالي سھولة اسناد كل قمة للذرة أو الذرات المسؤولة عنھا. المحیط  

 

          
       

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  : التشكل الجزیئي لمركب ثنائي كلورومیزیتیلین.(III-12)الشكل                  
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للبروتون  III)-(9یمثل الشكل              النووي المغناطیسي  الرنین  للحالة السائلة ، نلاحظ    H1(RMN  (، طیف 

 أقل شدة في منطقة رنین ذرة ھیدروجین   وذروة ثالثة المیثیلمنفصلتین بوضوح في منطقة رنین    ذروتین  وجود  

 حلقة البنزین. 

      نی المیثیل المتماثلت   يمجموعت   ھیدروجینات الثانیة، وتعُزى إلى  الذروة  أكثر كثافة بمرتین من  :  الذروة الأولى    

(H15,H16,H17)و (H19,H20,H21) 12 ( ( تسمیات الذرات موضحة في الشكل-III((  ]1،2[.        

  .للمیثیل الواقع بین ذرتي الكلور (H11,12,13) تتوافق مع الھیدروجینات الثلاثة :الذروة الثانیة     

 .  H7مع الھیدروجین قتتواف: الذروة الثالثة      

في ،  للحالة السائلة   )   13RMN(C  13، طیف الرنین النووي المغناطیسي للكربون  10)-(IIIویمثل الشكل          

نلاحظ وجود ذروتین منفصلتین بوضوح في منطقة رنین ذرات كربون المیثیل، ، ppm 70الىppm 10المجال  

أما الذروة الثانیة التي تملك ،  C10لكربون المیثیل الموجود بین ذرتي الكلوراسنادھا  یمكن   الذروة الأولى أقل شدة

  C14,C18شدة مضاعفة للأولى فیمكن اسنادھا لكربوني مجموعتي المیثیل المتماثلتین من حیث المحیط الكیمیائي  

]1،2[ . 

، للحالة السائلة  )   13RMN(C  13فیعطي طیف الرنین النووي المغناطیسي للكربون  ،  11)-(IIIأما الشكل        

  والذي یتوافق مع رنین ذرات كربون الحلقة العطریة.، ppm  135الى ppm 127المجال  في

، الشدة نلاحظ ھنا وجود أربع ذروات في منطقة رنین ذرات كربون حلقة البنزین، الذروة الأولى مضاعفة      

  . ]C4,C6 ]1،2اسنادھا للكربونین المرتبطین بذرتي الكلور  یمكن 128.8ppm   عند قیمة الانزیاح 

 9ppm. 132 عند  فأما الذروة الثالثة  ،  C10تنسب للكربون   131.7ppm الانزیاح    عند قیمةو الذروة الثانیة  

  . ]C14,C18    ]3،4 ذات الشدة المضاعفة، فتعزى للكربونین   و الذروة الرابعة و الأخیرةC2, فتنسب للكربون  

  :خاتمة
 حیث   ،   الطیفیة  مختلف التقنیات   باستخدام  كلورومیزیتیلین  ثنائي  لمركب   شامل   تحلیل  تقدیم  تم  الفصل،  ھذا  في       

  .  عالیة بدقة  والإلكترونیة  خصائصھ الجزیئیة عن  النتائج كشفت 

-C روابط  وجود   تأكید   مع  للمركب،  العطریة  البنیة  تعكس  ممیزة  قمم  وجود   ورامان  FTIR أطیاف  فلقد أظھرت 

H وC=C   وC-Cl،  المرئیة-البنفسجیة   فوق  الأشعة  مطیافیة  خلال  من  المقترح ومن  التركیب   یدعم  مما (UV-

Vis)،  نوع  من  إلكترونیة  انتقالات   تحدید   تم π → π*  العازلة.   شبھ  خصائص   إلى  تشیر  التي  الطاقة  فجوة  وحساب  
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  للبروتونات   الكیمیائیة  والانزیاحات   الذرات   توزیع  أكدت   فقد  (RMN) المغناطیسي  النووي   الرنین  نتائج  أما      

 المتوقع.  الجزیئي التركیب   مع یتوافق  بما والكربونات،

  المركبات   تحلیل  في  المستخدمة  التقنیات   فعالیة  وتؤكد   المركب،  لخصائص   عمیقًا  فھمًا  النتائج   ھذه  توفر      

  . المعقدة العطریة
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1-IV : المقدمة  

بمركب          متزایداً  اھتمامًا  والفیزیاء  الكیمیاء  الحدیثة في مجالات  الأبحاث  میزیتیلین شھدت  الھالوجینو    ات 

. ومع التطورات الكبیرة في مجال میكانیكا الكم، أصبح  االتطبیقیة المستقبلیة وتنوع استخداماتھ  الإمكاناتھ نظرًا

تحدید الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة للمركبات بدقة متناھیة عبر أسالیب الحساب الكمي المتقدمة،  من الممكن

   (DFT). للكثافة ولا سیما باستخدام نظریة الدالة الوظیفیة

لأحد ھذه المركبات   تھدف ھذه الدراسة إلى تقدیم تحلیل نظري شامل لأھم الخصائص البنیویة والمطیافیة        

كواجھة رسومیة لتسھیل   Gauss View لتحقیق ذلك، اعتمدنا على برنامج  .  میزیتیلینكلورو مركب ثنائيو ھو  

برنامج استخدام  إلى  بالإضافة  النتائج،  الوظیفة Gaussian09 تصور    g21 -3والقاعدة      B3LYP  مع 

 لاستكشاف التفاصیل الدقیقة للتشكل الجزیئي. 

وتتضمن الدراسة تحدید أطوال الروابط والزوایا بین الذرات، بالإضافة إلى تحلیل أنماط الاھتزاز وطیف      

 .الأشعة فوق البنفسجیة، مما یسھم في تقدیم فھم معمق للسلوك البنیوي والخصائص الفیزیائیة لھذا المركب 

 2-IV  التشكل الجزیئي لمركب  الدالة  ةباستعمال نظریثنائي كلورومیزیتیلین  إیجاد 
  :)DFTالوظیفیة للكثافة (

، قمنا في البدایة برسم الجزيء باستخدام  میزیتیلینتحدید التشكل الجزیئي لمركب ثنائي كلورومن أجل          

لإجراء كافة Gaussian09)(   09، ثم استخدمنا برنامج غاوسینَ  (Gauss View) الواجھة الرسومیة غاوس فیو

 الحسابات. 

، نظرًا لفاعلیتھا  g 21 -3 والقاعدة B3LYP مع الوظیفة   اعتمدنا في ذلك على نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة        

  .في استخراج الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة لھذا النوع من المركبات العضویة

  وأنھ ھذا یمتلك عزم ثنائي أقطاب مقداره    - Hartree   1263.07 ھي   تشكل ھذا الجزئ   فوجدنا أن قیمة طاقة   

debye2.23    واستقطابیة تساويua132.885 .  

في حین أن  )،  IV-1(موضح في الشكل  ثنائي كلورومیزیتیلین فھو  التشكل الجزیئي المحسوب لمركب  أما     

  .  )IV -3)  و (IV-1(  ،)IV -2( تم تجمیعھا في الجداول  طول الروابط و قیم الزوایا الداخلیة و الرباعیة
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  باستخدام DFTبواسطة نظریة ال كلورومیزیتیلین : التشكل الجزیئي لمركب )IV-1الشكل (             

  .g21 -3والقاعدة     B3LYPالوظیفة                                               

  

یتكون مركب ثنائي كلورومزیتیلین من حلقة بنزین مستبدلة بذرتي كلور ومجموعة مزیتیلین، مما یؤدي إلى        

 تغیر ملحوظ في البنیة الجزیئیة مقارنة بالبنیة التقلیدیة للبنزین. 

، بینما سجلت ) 1.5137وÅ (1.3922   أظھرت الحسابات أن أطوال الروابط بین ذرات الكربون تتراوح بین       

 كلور، فقد بلغت  -أما روابط الكربون ).  1.0954و Å (1.0838 ھیدروجین قیمًا تتراوح بین  -روابط الكربون

1.8469 )Å  للمركب    الإلكتروني، مما یعكس تأثیر ذرات الكلور على التوزیع ) 1.8431و. 

–C2    زاویةالحیث سجلت    ، ) 124.5476و     °(116.80بالنسبة للزوایا الداخلیة، فقد تراوحت قیمھا بین         

C1–C6     زاویة  ال، بینما بلغت  °116.80)   وھي( قیمةأدنىC1–C6–C5    الى   ، مما یشیر(°124.54)حوالي

 إلكترونیة واستقراریة ناتجة عن المستبدلات.   وجود تأثیرات  بسبب   تشوه حلقة البنزین

تتراوح بین          ، مما یدل على أن الجزيء یتخذ  )±180 (°و  (°0 ) أما الزوایا الرباعیة، فقد أظھرت قیماً 

  .لاستقراریھاو  تشكلاً شبھ مستوٍ مع انحرافات طفیفة نتیجة التأثیرات الفراغیة
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  المحسوب بواسطة  ثنائي كلورومیزیتیلینطول الروابط في مركب ): IV-1الجدول (

 21g-3 . والقاعدة B3LYP الوظیفة

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  الوظیفة المحسوبة بواسطة  كلورومیزیتیلین ثنائي في مركب  الداخلیة الزوایا قیم  ):IV-2الجدول (

B3LYP      21-3والقاعدةg. 

  الزاویة   )  0الزوایا الداخلیة ( 

116.8009  C2-C1-C6 

120.9261           C2-C1-C18  

 
  )0Aطول الرابطة (     

  
  الرابطة 

1.401 C1-C2    
1.3922  C1-C6     
1.5132  C1-C18   
1.3997  C2-C3     
1.0838  C2-H7     
1.3959  C3-C4      
1.5137  C3-C14    
1.3979  C4-C5      
1.8469  C4-Cl9     
1.3988  C5-C6      
1.5126  C5-C10    
1.8431  C6-Cl8    
1.095     C10-H11  
1.0885  C10-H12  
1.095  C10-H13  
1.0954  C14-H15  
1.0954  C14-H16 
1.0926 C14-H17 
1.0954 C18-H19 
1.0954 C18-H20 
1.0926  C18-H21 
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122.273             C6-C1-C18  

122.2822           C1-C2-C3  

118.8571            C1-C2-H7  

118.8608            C3-C2-H7  

117.1354            C2-C3-C4  

120.6721           C2-C3-C14 

122.1925           C4-C3 -C14  

124.0748           C3-C4-C5  

117.0151            C3-C4-Cl9  

118.9101           C5-C4 -Cl9 

115.1591            C4-C5-C6 

123.8528           C4-C5-C10 

120.9881           C6-C5-C10 

124.5476           C1-C6-C5 

117.8278            C1-C6-Cl8 

117.6246            C5-C6-Cl8 

110.1294            C5-C10-H11 

110.7321            C5-C10-H12 

110.1316            C5-C10-H13 

108.9991  H11-C10-H12  

107.7835           H11-C10-H13  

109.0008  H12-C10-H13  

110.7429  C3-C14-H15  

110.7424  C3-C14-H16  

110.1743  C3-C14-H17  
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107.6913           H15-C14-H16  

108.7071  H15-C14-H17  

108.7072  C16-C14-H17  

110.7055  C1-C18-H19  

110.7057  C1-C18-H20  

110.2316  H1-C18-H21  

107.6931  H19-C18-H20  

108.7145  H19-C18-H21  

108.7149  H20-C18-H21 

  

  الوظیفة بواسطة   المحسوبة كلورومیزیتیلین ثنائي قیم الزوایا الرباعیة في مركب ): IV-3الجدول (

B3LYP      21-3والقاعدةg. 

  الزاویة  ) 0الزاویة الرباعیة (
0.0029 -  C6-C1-C2-C3  

179.998  C6-C1-C2-H7  
179.9997 -  C18-C1-C2-C3  
0.0013  C18-C1-C2-C7  
0.0025 -  C2-C1-C6-C5  

179.9989  C2-C1-C6-Cl8  
179.9942  C18-C1-C6-C5  

0.0044 -  C18-C1-C6-Cl8  
120.3127  C2-C1-C18-H19  
120.3331-  C2-C1-C18-H20  

0.01 -  C2-C1-C18-H21  
59.6839 -  C6-C1-C18-H19  

59.6704  C6-C1-C18-H20  
179.9935  C6-C1-C18-H21 

0.0038  C1-C2-C3-C4 
179.9969-  C1-C2-C3-C14  
179.9972-  H7-C2-C3-C4  
0.0021  H7-C2-C3-C14  
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0.0007  C2-C3-C4-C5  
179.9979  C2-C3-C4-Cl9  
-179.9986  C14-C3-C4-C5  

0.0014 -  C14-C3-C4-Cl9  
120.3207  C2-C3-C14-H15  
120.2793 -  C2-C3-C14-H16  
0.0206  C2-C3-C14-H17  

59.68 -  C4-C3-C14-H15  
59.72  C4-C3-C14-H16  

179.9801 -  C4-C3-C14-H17  
0.0055 -  C3-C4-C5-C6  

179.999  C3-C4-C5-C10  
179.9974  Cl9-C4-C5-C6  

0.0018  Cl9-C4-C5-C10 
0.0064  C4-C5-C6-C1 
179.995 -  C4-C5-C6-Cl8 
179.9979-  C10-C5-C6-C1 
0.0007  C10-C5-C6-Cl8 
120.6215 -  C4-C5-C10-H11 
0.0072  C4-C5-C10-H12 

120.6396  C4-C5-C10-H13 
59.3831  C6-C5-C10-H11 

-179.9881  C6-C5-C10-H12 
59.3557-  C6-C5-C10-H13 

  

  . ثنائي كلورومیزیتیلین ) یلخص النتائج الحسابیة لإحداثیات الذرات في مركب IV-4( إن الجدول          

 

 B3LYP الوظیفة المحسوبة بواسطةثنائي كلورومیزیتیلین إحداثیات الذرات في مركب ): IV-4الجدول (
 . 21g-3والقاعدة  

  X Y  Z  اسم الذرة  رقم الذرة

1  C  1.216908       1.244958       0.000005  

2  C  -0.016074      1.910117      0.000032  
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3-IV          تمثیل المدارین الجزیئیینHOMO وLUMO :  
     

 

 

 

 

 

 

 

 

 لجزيء ثنائي كلورومیزیتیلین.  LUMOو HOMOتوزیع المدارین الجزیئیین  :( IV-2) الشكل      

3  C  -1.235805      1.223613      -0.000014  

4  C  -1.181325     -0.171175     -0.000008  

5  C  0.006279      -0.908611      0.000055  

6  C  1.179380      -0.146705     -0.000008  

7  H  -0.025747      2.993829       0.000076  

8  Cl  2.785590      -1.050741     -0.000074  

9  Cl  -2.792730     -1.073675     -0.000009  

10  C  0.059459      -2.420312      0.000083  

11  H  0.596034      -2.778489      0.884859  

12  H  -0.944346     -2.841179     -0.000080  

13  H  0.596379      -2.778548     -0.884455  

14  C  -2.547320      1.979464      -0.000052  

15  H  -3.141652      1.725127      -0.884335  

16  H  -3.141386      1.725660       0.884566  
17 H -2.361692      3.056226      -0.000406  

18 C  2.517697       2.018179       0.000064  

19 H  3.114879      1.771463       0.884648  
20 H  3.115060      1.771300      -0.884352  
21 H  2.318646       3.092514      -0.000052  
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الشكل            الإلكترونیة    (IV-2)یمثل  الخواص  تحدید  عن  المسؤولین  الرئیسیین  الجزیئیین  للمدارین  تمثیل 

 Highest Occupied Molecular Orbitalلجزيء ثنائي كلورومیزیتیلین: المدار الجزیئي الأعلى المشغول (  والتفاعلیة  

- HOMO) والمدار الجزیئي الأدنى غیر المشغول (Lowest Unoccupied Molecular Orbital - LUMO .(  

أعلى مستوى طاقة مداري یحتوي على إلكترونات في الحالة الأساسیة للجزيء، بینما   HOMOیمثل المدار          

  أقل مستوى طاقة مداري غیر مشغول بالإلكترونات.   LUMOیمثل المدار 

، فان ھذا المدار ھو مصدر الإلكترونات في تفاعلات الجزيء مع الإلكتروفیلات.  HOMOبالنظر إلى توزیع المدار  

المدار   توزیع  یوضح  ذلك،  من  النقیض  في   LUMOوعلى  للإلكترونات  الرئیسي  المستقبل  ھو  المدار  ھذا  بأن 

  بالإلكترونات. تفاعلات الجزيء مع الأنواع الغنیة  

المدارین          بین  العلاقة  (فجوة  LUMOو  HOMOتعتبر  بینھما  الطاقة  في  الفرق  وخاصة   ،HOMO-

LUMO .معلمًا ھامًا للاستقرار الكیمیائي للجزيء وقابلیتھ للتفاعل ،(  

صغیرة نسبیاً إلى أن الجزيء قد یكون أكثر تفاعلیة، حیث یسھل إثارة الإلكترونات من الطاقة  التشیر فجوة        

كلورومیزیتیلین، . في حالة ثنائي LUMO في المدارأو استقبال إلكترونات  LUMOإلى المدار   HOMOالمدار 

  والمجموعات الثلاثة من المیثیل   وجود مجموعتي الكلور الساحبتین للإلكترونات  یؤثر

الطاقة LUMOو  HOMOالمانحة للإلكترونات على طاقات وتوزیعات كل من مداري   وبالتالي تحدید فجوة   ،

  وخصائص التفاعل. 

لجزيء ثنائي كلورومیزیتیلین یوفر رؤى قیمة حول  (LUMO) و   (HOMO)الجزیئیین  ان تحلیل المدارین        

الجزيء على التفاعل مع أنواع كیمیائیة أخرى. على   ویبین قدرةإمكاناتھ كمنشط أو محفز في التفاعلات الكیمیائیة  

تشیر إلى قدرة الجزيء على منح إلكترونات بسھولة، مما یجعلھ منشطًا  HOMO سبیل المثال، ارتفاع طاقة المدار

 محتملاً للتفاعلات التي تتطلب نقل الإلكترون أو تفاعلات تتضمن إلكتروفیلات قویة. بالمقابل، انخفاض طاقة المدار

LUMO   .قد یجعلھ مستقبلاً جیداً للإلكترونات، مما یسھل تفاعلاتھ مع النویات ویجعلھ محفزًا محتملاً لتلك التفاعلات 

بالإضافة إلى ذلك، یمكن للتوزیع الفراغي لھذه المدارات أن یوجھ التفاعلات الفراغیة ویؤثر على انتقائیة التفاعل      

 عند استخدامھ كمنشط أو كجزء من نظام تحفیزي.

 4-IV        حساب الكثافة الكھروستاتیكیةESP:   
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  الوظیفة   الكھروستاتیكي لجزيء ثنائي كلورومیزیتیلین محسوبة باستخدام : الكمون (IV-3)الشكل      

B3LYP      والقاعدةg21 -3.  

 

  لجزيء ثنائي كلورومیزیتیلین.  يالكھروستاتیكخریطة الكمون  (IV-3)یوضح الشكل        

تشیر الألوان المختلفة على السطح إلى مناطق ذات كثافة إلكترونیة نسبیة مختلفة، وبالتالي، قابلیة مختلفة للتفاعل  
  مع الأنواع المشحونة.  

الى المناطق ذات الكثافة الالكترونیة العالیة، أي  یشیر اللون البرتقالي في خریطة الكثافة الكھروستاتیكیة،            

كھروستاتیكي موجب، مما یدل    في المقابل، یشیر اللون الأزرق إلى مناطق ذات كمونسالبة الشحنة جزئیا، 

على نقص في الكثافة الإلكترونیة وھي مواقع محتملة للھجوم من قبل النویات (الأنواع المحبة للنواة). أما الألوان 

 .الواقعة بینھما (مثل الأصفر والأخضر) فتمثل مناطق ذات كمون كھروستاتیكي أقل تطرفًا

یمكن ملاحظة أن مناطق ذرات الكلور تظھر بلون یمیل إلى الأصفر أو البرتقالي الذي من خلال الشكل             

مناطق ذات كمون كھروستاتیكي سالب، مما یدل على وجود كثافة إلكترونیة عالیة حول ھذه الذرات   ىیشیر ال

العالیة، وھي مواقع محتملة للھجوم من قبل الإلكتروفیلات (الأنواع المحبة  الكھروسلبیة بسبب طبیعتھا 

بلون یمیل إلى الأخضر والأزرق، مما   CH)3 (المیثیل مناطق مجموعات للإلكترونات). في المقابل، تظھر 

. أما حلقة البنزین المركزیة، فتظھر بتوزیع متفاوت  بذرات الكلوریشیر إلى كثافة إلكترونیة أقل نسبیاً مقارنة 

    .للألوان، مما یعكس التوزیع غیر المتجانس للكثافة الإلكترونیة الناتج عن تأثیر مجموعات الكلور والمیثیل

لتوزیع غیر المتساوي للجھد في الخریطة یدل على تأثیر المجامیع المختلفة (المیثیل والكلور) على ان ا            

  .التفاعلیة الكیمیائیة للجزيء

یمكن استخدام ھذه الخریطة للكمون الكھروستاتیكي لتوقع المواقع الأكثر احتمالیة للتفاعل مع الأنواع        

المشحونة. على سبیل المثال، قد تفضل الإلكتروفیلات مھاجمة المناطق البرتقالیة الغنیة بالإلكترونات بالقرب من 

  الفقیرة.ء ذرات الكلور، بینما قد تفضل النویات مھاجمة المناطق الزرقا
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 .ھذا النوع من التحلیل یساعد في فھم الخواص التفاعلیة للجزيء وتوجیھ التفاعلات الكیمیائیة المحتملة    

  IV-5   الوظیف الدالة  أنماط ووسائط الاھتزاز بواسطة نظریة   DFTللكثافة   یةحساب 

  : ثنائي كلورومیزیتیلینلمركب 

كل جزيء أو مركب یتمیز بأنواع مختلفة من الحركات، حیث یرتبط كل نوع منھا بتردد اھتزازي معین. إن           

 .تسلیط الضوء على أنماط الحركة المختلفة للجزيء وفصلھا عن بعضھا البعض   ،ومن بین الأھداف الرئیسیة لعملنا

 بعد تحدید البنیة الھندسیة للمركب وشكلھ الجزیئي، أجرینا حسابات نظریة لدراسة أنماط الاھتزاز المختلفة.        

  . 21g-3  والقاعدة  B3LYPوقد اعتمدنا في ذلك على الوظیفة 

أنماط        فإننا نحصل علىبما أن عدد  یعتمد على عدد الذرات،  جزيء. للنمطًا اھتزازیًا    (3N - 6) الاھتزاز 

  معین.نمط اھتزازي بخصائص تناظریة وتردد  ویتمتع كل

  .تردداً اھتزازیًا 57 ذرة، ینتج عن ذلك 21 ، الذي یحتوي على ثنائي كلورومیزیتیلینبالنسبة لمركب 

الترددات في أطیاف نظریة لكل من طیف رامان وطیف الأشعھ تحت الحمراء، كما ھو موضح وقد تم تمثیل ھذه      

  ، حیث تظھر الأطیاف النظریة شدة وتوزیع خطوط الاھتزازات المختلفة. (IV-4)  و  (IV-5) الشكلین في

  

  

                 

  

                      

  

  

 

  

  الطیف النظري للأشعة تحت الحمراء لمركب ثنائي كلورومیزیتیلین. : (IV-4)الشكل                  

  

  

  

  

  



 
 لمركب ثنائي كلورومیزیتیلین DFTالفصل الرابع                                    الدراسة النظریة بواسطة 

                                                                               75 

  

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  : الطیف النظري لرامان لمركب ثنائي كلورومیزیتیلین. (IV-5)الشكل

  

لترددات الاھتزاز، بالإضافة إلى شدة خطوط طیف  المحسوبة القیم النظریة تم جمع  (IV-5)  الجدولفي          

و مقارنتھا مع الترددات التجریبیة الموافقة و المستخرجة من أطیاف الأشعة   رامان وطیف الأشعة تحت الحمراء

 تحت الحمراء و رامان ( الفصل الثالث)، كما تم أیضا تحدید الحركة الاھتزازیة الموافقة لكل تردد.

  21g-3. والقاعدة   B3LYPالوظیفة قیم الترددات المحسوبة بواسطة ): IV-5الجدول (

 

  
  نوع الحركة      

الترددات  
ة التجریبی  

 
(cm-1) 

  

 cm)-1(الترددات المحسوبة   شدة القمم المحسوبة في 

RAMAN  IR  B3LYP /3-21g  رقم
  النمط

  1  88.0894  0.0804  0.4191    التواء داخل مستوي 

  2  93.3730  0.0602  0.0164    مستوي  خارجالتواء 

  3  112.967  1.532  0.1184    التواء داخل مستوي 

  4  142.4833  1.6616  0.4979    التواء داخل مستوي 

  5  149.1718  1.3907  0.5804    التواء داخل مستوي 

  6  175.9876  5.4305  0.3018    التواء خارج مستوي 

  7  215.3039  1.4375  6.0257  235  قص 
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  8  259.6160  0.8657  1.2860    داخل مستوي التواء 

  9  286.9714  0.6999  5.8158    التواء خارج مستوي 

  10  288.2274  288.2274  288.2274  293  قص 

  11  319.9125  10.5130  1.0901    تأرجح 

  12  348.3896  0.0023  1.9116  350  التواء داخل مستوي 

  تمدد متماثل لروابط
(Cl)  

  27.3218  363.1199  363.1199  13  

  14  391.6487  6.2773  12.6864  382  تشوه  

  15  547.4726  2.2774  0.1154    التواء خارج مستوي 

  16                557.4828                  3.2719                 6.1986    تأرجح 

انقباض مجموعة  
CH 

568  45.4061                  2.0291                  569.3758                17  

  18  601.2741  0.8887  3.0122  608  اھتزاز الجزيء 

  19                615.4792                 0.0009                  3.3467    التواء داخل مستوي 

  20                656.6191                  89.6629                  0.0521  698  تشوه 

  21  766.2144  0.7131  0.6437    التواء خارج مستوي 

  22                901.2367                  13.5335                  3.3916    التواء خارج مستوي 

  23                959.8995                 1.3215                  5.5995  947  تشوه حلقي  

  24  973.8941  84.7222  1.2892  975  تشوه حلقي  

  25               1058.3911                  68.5634                  3.2732  1030  تأرجح 

  26               1067.0223                 2.2442                  5.0979  1077  تشوه 

  27  1082.9842  67.7409  6.577    تنفس الحلقة 

  28               1089.2396                 7.1891                  3.6162    تأرجح 

  29               1096.8195                  11.5944                  0.3047  1096  تأرجح 

  30  1098.9141  1.1111  0.1363                 تأرجح 

  31               1102.2079                 13.7861                  0.0492    تشوه 
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اھتزاز خارج  
  مستوي 

1221  0.3513                 16.2961                  1261.3808               32  

  33  1301.9836  8.1677  15.4605  1293  تمدد روابط الحلقة 

  34               1322.4878                 0.6757                 106.3618  1311  تنفس الحلقة  

  35               1394.1148                 16.8314                  16.6417  1389  تمدد روابط الحلقة 

  36  1439.3937  57.9724  7.6646  1437  اھتزاز جماعي 

اھتزاز خارج  
  مستوي  

1456  32.1640                 3.3030                  1461.7819               37  

اھتزاز خارج  
  مستوي 

1458  59.6574                 1.9388                  1464.4029               38  

اھتزاز خارج  
  مستوي 

  47.0618  3.4126  1466.2546  39  

اھتزاز خارج  
 مستوي 

 44.8210                 20.3801                  1538.0000               40  

  41               1540.1103                 0.5798                 21.8004  تشوه  

  42  1540.2366  27.0565  62.2067  تشوه  
  43               1542.3074                 29.1509                  11.4699  قص 

  44               1545.8872                 26.4374                 9.8268 1559 اھتزاز 

  45 1549.3624  13.636  42.2593 1563 تشوه 
  46               1600.1569                  8.3087                 91.9147  تمدد روابط الحلقة 
  47               1602.8465                 8.3449                 88.9071  تمدد روابط الحلقة 

  48 3060.3501  19.3449  59.6631 2930 تمدد متماثل  

  49               3060.6492                  10.6160                601.8467  تمدد متماثل 

  50               3070.1753                 7.7383                308.4339  تمدد متماثل 
  51 3112.6301  10.3581  178.7765  تمدد متماثل 
  52               3113.0736               3113.0736                151.0769  تمدد متماثل 

  53               3118.7772                 8.6399                146.0570 3019 تمدد متماثل 
  54 3142.4267  18.9423  138.1867  متماثل  غیر تمدد 

  55               3143.0709                  15.1428                 109.3742  تمدد غیر متماثل 
  56               3185.8508                  6.3571                83.9846  تمدد غیر متماثل 

  57 3207.2291  7.8421  222.3707  تمدد غیر متماثل 
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IV-6 : تمثیل الاھتزازات الموافقة لبعض الترددات 
 .فقة لھا حركة الذرات الموال الموالي اخترنا بعض ترددات الاھتزاز لتمثی كلفي الش       

     N= 33                                                    N=13                                             N=19 

  1-F=615.48 cm                  1-.12 cm F=363                                        1-F=1301 cm      

 

 
 

 

 

                                                  

  

 

 

 

  

 

      N= 1                                                  N=24                               N=34  
1-F=1322.49 cm                     1-F=973.89 cm                                    1-F=88.09 cm          
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      N= 47                                         N=50                                    N=54 
1-F=3142.43 cm                         1-F=3070.18 cm                          1-F=1602.85 cm          

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  . لبعض الترددات  فقةاوھتزاز المأنماط الا لتمثی  ):IV-6الشكل (

7-IV    الطیف النظري للأشعة فوق البنفسجیة والمرئیةUV-visible : 
الانتقالات            للدراسة  كلورومیزیتیلینالإلكترونیة  ثنائي  الإلكتروني  مركب  الطیف  حسابات  إجراء  تم   ،

 وقد تم تنفیذ ھذه الحسابات باستخدام برنامج (TD-DFT) باستخدام نظریة الكثافة الوظیفیة المعتمدة على الزمن

Gaussian حیث تم الحصول على قیم الامتصاص الخاصة بالانتقالات المسموح بھا ضمن نطاق الأشعة ،

  فوق البنفسجیة والمرئیة. 

  .المحسوب   UV -visibleطیف الامتصاص  (IV-7)یوضح الشكل      
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  لمركب ثنائي كلورومیزیتیلین. UV-visible: الطیف النظري (IV -7)الشكل               

شدة امتصاص  كبیرة نسبیاً، مما  مع     nm   234.56حول د قمة امتصاص واضحةووجنلاحظ في ھذا الطیف  
 .یشیر إلى انتقال إلكتروني قوي

انتقالات في حالة المركبات العطریة   البنفسجیة ) عادة إلى  المنطقة (الأشعة فوق  من    یشیر الطیف في ھذه 
 . *n → πأو *π → π    النوع

  الإلكترونات π في حلقة البنزین یتم إثارتھا إلى مدارات مضادة للترابطπ* 

 الكلور (Cl)  الكثافة الإلكترونیة قلیلاً بسبب تأثیره السالب كھربائیاً، مما یؤدي إلى  یسحب 

 . إزاحة طفیفة للطیف نحو الأطوال الموجیة الأقصر  

طاقة انتقال معینة (أي انتقال إلكترون من مدار معین    یدل على  خطكل  أما بالنسبة للخطین الأزرقین في الطیف ف

یشیر إلى أن ھناك أكثر من انتقال إلكتروني قریب جداً في الطاقة، مما یخلق القمة العامة وھو ما  ،)إلى مدار آخر

وھذا ما لاحظناه في الطیف التجریبي، وھو وجود قمتین شدیدتین منفصلتین في   اھا في الطیف المحسوب نرالتي  

حساب الطیف الكامل، تم تجمیع كل ھذه الانتقالات مع عرضھا بخط أزرق في مكانھا   ھذه المنطقة وعندما تم

  .لرسم المنحنى العام تنعیمالالدقیق، ثم تم 

بواسطة       النظریة  الحسابات  بین  تام  توافق  ھناك  ھاتین  TD-DFTاذن  في فصل  حتى  التجریبیة  النتائج  و 

إلى حالة مفردة مثارة في  بوجود انتقالات من حالة مفردة  ؤنب التDFT اذن یمكن لحسابات    القمتین القریبتین جدا.

  .نفس نطاق الطول الموجي مع قیم صغیرة لقوة التذبذب 

تعزز ھذه الملاحظات من الفھم البنیوي والكھروضوئي للمركب المدروس، مما یفتح آفاقاً لاستخدامھ في  

  .تطبیقات متعلقة بالإلكترونیات الجزیئیة أو المواد الفعالة ضوئیًا

8-IV  الطیف النظري للرنین النووي المغناطیسيRMN : 
على الطیف  فتحصلنا ، 21G- 3قاعدة الو B3LYP وظیفةالتم حساب الإزاحات الكیمیائیة للنوى باستخدام 

  الجزيء. تحدید البیئات الكیمیائیة المختلفة للذرات داخل تمكنا من النظري للرنین النووي المغناطیسي و

  .RMN  المحسوب لمطیافیةالأطیاف   (10-IV) ،(9- IV) ،(IV -8)الأشكال  مثلت
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 ثنائي كلورومیزیتیلین. لمركب   H1RMNطیف : IV-(8(الشكل

 

  

  

  

  

  

  

  

  .كلورومیزیتیلینلمركب    C13RMNطیف  :IV-(9(الشكل 

 

             ) للبروتون  المغناطیسي  النووي  للرنین  ذروتین واضحتین     )،(IV-8)الشكل بالنسبة   :نلاحظ ظھور 

تعود  الشدة،  البنزین    الذروة الأولى منخفضة  بحلقة  المرتبط  الوحید  نحو ن، و(H7) للھیدروجین  انزیاحھ  لاحظ 

شدة الالذروة الثانیة ذات   ، أماللإلكترونات من طرف ذرتي الكلور المجاورتین مجال أعلى بسبب التأثیر الساحِب  

 ,H15) مجموعتا المیثیل المتماثلتان  :التسعة التابعة لمجموعات المیثیل الثلاثة  ذرات الھیدروجین  تعود إلىفكبر  الأ

H16, H17) و(H19, H20, H21)     المیثیلو الكلور  الواقعة  مجموعة  ،  (H11, H12, H13) بین ذرتي 

  . ضمن ذروة واحدة عریضة  قارب الانزیاحات الكیمیائیة أدى إلى تراكب إشارات ھذه الھیدروجینات ت

عدة قمم  ظھور    فنلاحظ فیھ  )  IV-9(الموضح في الشكل   لكربونل  أما طیف الرنین النووي المغناطیسي       

  ي: كما یل ذرات الكربون المختلفة،نزیاحات مختلفة تعود إلى اب
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الواقعة بین   C10  كربون المیثیل  ةإلى ذرالأولى و الأقل شدة  تعود   (20ppm–10 ppm) قمتین في المجال 

الكلور كربونذرتي  لذرتي  اسنادھا  فیمكن  الشدة  مضاعفة  الثانیة  القمة  أما  المتماثلتین ،  المیثیل     (مجموعتي 

(C18,C14  ، في المجال  في مجال انزیاح كربون الحلقة العطریة    كما نجد( 132ppm-112ppm )   ،أربع قمم ،

عند   الأولى  عند    بھیدروجین  المرتبط C2 للكربونتعود    ،  ppm 114.8القمة  ثانیة  قمة  و  البنزین،  حلقة 

117.2ppm  یمكن اسنادھا للكربون ،C5    الواقع بین ذرتي الكلور ، أما القمة مضاعفة الشدة فھي ناتجة عن ذرتي

 و C4  لكربونا  الأخیرة المزدوجة فھي راجعة الى ذرتي  والقمة  C3 وC1الكربون المتماثلتي المحیط الكیمیائي   

C6 تین بذرتي الكلور.المرتبط  

  عند مقارنتنا لھذه النتائج الحسابیة مع القیم التجریبیة نلاحظ توافقا ملحوظا بینھما. 

  :خاتمة 

بناءً على الحسابات النظریة المعتمدة على نظریة   من خلال كل النتائج المتحصل علیھا خلال ھذا الفصل     

تمكّنا من دراسة البنیة الجزیئیة لمركب ثنائي كلورو   ،Gaussian) باستخدام برنامج DFTالدالة الوظیفیة للكثافة (

النتائج النظریة توافقاً جیداً مع   الطیفیة لھ. ولقد أظھرت میزیتیلین وتحلیل التوزیع الإلكتروني وتفسیر الخصائص  

)، مما یبرھن على فعالیة  UV-Vis  ،RMN، رامان،  IRالقیم التجریبیة المستخلصة من تقنیات المطیافیة المختلفة (

اسة كما سمحت الدروعلى توفیقنا في اختیار الدالة والوظیفة المناسبتین لدراسة ھذا المركب  المنھج المعتمد ودقتھ  

بفھم تأثیر الاستبدالات الكیمیائیة على خصائص المركب، وھو ما یعُد خطوة مھمة نحو توظیفھ في تطبیقات صناعیة  

  متقدمة. 

في تحلیل المركبات   DFTعلى كفاءة استخدام    اقوی  التوافق بین النتائج التجریبیة والنظریة دلیلا  یعتبر  اذن   

العطریة، مما یعزز من مصداقیتھا كأداة بحثیة قویة في الكیمیاء النظریة. 
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 العامة الخاتمة                                     
 شھدت العقود الأخیرة تطورًا ملحوظًا في استخدام النماذج النظریة والحسابیة لدراسة الأنظمة الفیزیائیة        

والكیمیائیة، حیث أثبتت فعالیتھا في تقدیم فھم عمیق للبنیة الجزیئیة والسلوك الإلكتروني للمواد. ومن بین أبرزھذه  

للكثافة الوظیفیة  الدالة  نظریة  برزت  الكیمیاء  (DFT) النماذج،  مجال  في  اعتماداً  الأكثر  الأدوات  من  كواحدة 

  .النظریة، نظرًا لقدرتھا على تحقیق توازن مثالي بین الدقة والفعالیة الحسابیة

ثنائي كلورومیزیتیلین ( ھذا  نطلاقًا من ھذا الأساس، تم في  ا - 1,3,5-ثنائي كلورو- 6,4العمل اختیار مركب 

باعتباره من المركبات العطریة متعددة الاستبدال ذات الأھمیة الصناعیة   یثیل بنزین) لدراستھ نظریًا وتجریبیاً،م

 والبحثیة. 

 g21-3والقاعدة     B3LYP  الوظیفة باستخدام  لإجراء الحسابات النظریة   Gaussian تم استخدام برنامج      

توصیف   بھدف  للمركب ،  الجزیئي  الشحن ایجاد    ،التشكل  الطیفیة   ات توزیع  الخصائص  وتحلیل  الإلكترونیة، 

الأشعة مطیافیة  شملت:  قمنا خلال ھذه الدراسة بتجارب باستخدام مختلف تقنیات المطیافیة  و التي    للمركب. كما

، والرنین النووي   (UV-Visible)المرئیة-الأشعة فوق البنفسجیةمطیافیة  رامان،  مطیافیة  ،  (IR) تحت الحمراء

   (RMN).المغناطیسي 

دقة عالیة في محاكاة    DFTبواسطة حسابات نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة    حصل علیھات ظھرت النتائج المأ      

 النموذج  مما یؤكد كفاءة  مع النتائج التجریبیة،  توافق جید وأحیانا تطابقالطیفیة، حیث لوحظ  والخصائص البنیویة  

الوظیفة والقاعدة المناسبتین لھذا المركب. ھذا الاختیار سیشكل قاعدة یمكن ختار وتوفیقنا في اختیار  النظري الم

                    . الاعتماد علیھا من طرف الباحثین لدراسة المركبات المشابھة

مثل أداةً قویةً یمكن التوسع في استخدامھا لدراسة مركبات أكثر تعقیداً، مع تیمكن أن     DFTفحسابات الـ    

ارتباطیة أكثر ملاءمة لطبیعة كل مركب. كما أن تعزیز دمج -إمكانیة تحسین نتائجھا من خلال اختیار دوال تبادلیة

كلفة، لا سیما في البیئات ھذه النظریة في الأبحاث المتقدمة یمثل خطوة واعدة نحو تقلیص الحاجة إلى التجارب الم

  التجربیة.  التي تفتقر إلى الإمكانیات 

فعالیة       فإن  أبحاث   DFT وعلیھ،  في  استخدامھا  مواصلة  المھم  من  تجعل  الدراسة  ھذه  علیھا  برھنت  التي 

مستقبلیة، والعمل على تطویر نماذج أكثر دقة داخل ھذا الإطار النظري، بما یدعم الاستكشاف الموثوق لخواص 

  .الجزیئات العضویة والعطریة في مختلف التطبیقات الصناعیة والعلمیة

  أن للاستبدالات   ثنائي كلورومیزیتیلینو من جھة أخرى أكدت ھذه الدراسة التجریبیة و النظریة المكثفة لمركب       

كبیر على التوزیع الإلكتروني والخصائص الطیفیة للمركب، مما یجعلھ مادة ذات  تأثیر في ھذا المركب  الكیمیائیة

كمادة وسیطة في تصنیع  و  كوسیط رئیسي في التخلیق العضوي لبناء مركبات معقدة،  یمكن استخدامھ  حیث    ،أھمیة
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إمكانیة استخدامھ في تطبیقات المواد الضوئیة نظراً لخصائصھ ، كما أظھرت ھذه الدراسة  المركبات الصیدلانیة

  . الامتصاصیة الممیزة في نطاق الأشعة فوق البنفسجیة

بین كفاءة التحفیز العالیة والانتقائیة الممتازة مع    كونھ یجمعكلورو میزیتیلین میزة فریدة في    ولمركب ثنائي

  تطبیقات الخضراء المستدامة. لإمكانیة إعادة الاستخدام المتعددة، مما یجعلھ خیاراً مثالیاً ل

فھماً أعمق لخصائصھ البنیویة والإلكترونیة، مما   وفرت دراسة ھذا المركب نظریاً وتجریبیاً  ومنھ نستنتج أن  

  ھم في تطویر استخداماتھ.ایس
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  الملخص 
ھو             العمل  و ھذا  نظریة  (معمقة  تجریبیة  دراسة  میزیتیلین  كلورو  ثنائي  ثنائي  -6،4لمركب 

  والبحثیة.   میثیل بنزین)، وھو من المركبات العطریة المستبدلة ذات الأھمیة الكیمیائیة-1،3،5- كلورو

للكثافة         الوظیفیة  الدالة  نظریة  اعتماد  برنامج (DFT) تم    الوظیفة و  ،Gaussian  باستخدام 
B3LYP     والقاعدةg21-3   ،توصیف البنیة الجزیئیة وتحلیل الخصائص الطیفیة والإلكترونیة      من أجل
 الأشعة تحت الحمراء مطیافیة  تقنیات:    باستخدام تجریبیا تحلیلاً طیفیاً  كذلك  شملت الدراسة  .للمركب

(IR)البنفسجیة فوق  الأشعة  رامان،  النووي(UV-Vis)  المرئیة-،  المغناطیسي  والرنین   ، 
.(RMN)  ت وقد أظھرت النظریة  التجریبیة، مما یؤكد كفاءةوافقا  الحسابات  النتائج   نظریة   جیدًا مع 

DFT     مما یجعلھا أداة واعدة لدراسة مركبات أكثر تعقیدًا  متین،  المستخدونجاعة الوظیفة و الدالة
  محدودیة الإمكانیات التجریبیة. حالةمستقبلاً، خاصة في 

كبیر على التوزیع الإلكتروني   تأثیر  في ھذا المركب  الكیمیائیةللاستبدالات  أن  كدت ھذه الدراسة  كما أ          
كوسیط رئیسي في التخلیق العضوي لبناء مركبات یمكن استخدامھ  حیث    للمركب،والخصائص الطیفیة  

الصیدلانیةو  معقدة،   المركبات  تصنیع  في  وسیطة  في    و،  كمادة  استخدامھ  المواد إمكانیة  تطبیقات 
  . الضوئیة نظراً لخصائصھ الامتصاصیة الممیزة في نطاق الأشعة فوق البنفسجیة

المفتاحیة: كلورومیزیتیلین  الكلمات  تحت   (DFT)للكثافة  الوظیفیة   الدالة  نظریة،  ثنائي  الأشعة   ،
 UV-Vis،.RMNالحمراء، رامان، 

Abstract 

       This work is a comprehensive theoretical and experimental study of dichloro-
mesitylene (4,6-dichloro-1,3,5-trimethylbenzene), a substituted aromatic compound of 
significant chemical and research importance.  

       Density Functional Theory (DFT) was employed using the Gaussian program, 
with the B3LYP functional and the 6-21G* basis set, to characterize the molecular 
structure and analyze the spectroscopic and electronic properties of the compound. 
The study also included experimental spectroscopic analysis using techniques such as 
infrared (IR), Raman, ultraviolet-visible (UV-Vis), and  nuclear magnetic resonance 
(NMR) spectroscopy. 

      The theoretical calculations showed good agreement with the experimental results, 
confirming the efficiency of DFT and the effectiveness of the chosen functional and 
basis set. This makes DFT a promising tool for studying more complex compounds in 
the future, particularly when experimental capabilities are limited. 

      Additionally, this study confirmed that chemical substitutions in this compound 
have a significant impact on its electron distribution and spectroscopic properties. The 
compound can be used as a key intermediate in organic synthesis to build complex 
structures, as a precursor in pharmaceutical manufacturing, and potentially in 
photonic material applications due to its distinctive UV absorption characteristics. 

Key words: Dichloro-mesitylene, DFT, IR, Raman, UV-Visible, NMR. 


