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  الإھداء

 الحمد � رب العالمین و الصلاة و السلام على خاتم الأنبیاء و المرسلین

 أھدي ھذا العمل 

إلى مــــــن سھرت وتعبت في تعلیمي، وأعانتني بدعواتھا وصلواتھا أمـــــــــــــــــــــــــــــي 

  .الحبیبــــــــــــــــــــــــــــة

 ــــــــــــــيأبإلى من أنار دربي وأعانني بالصلوات و الدعوات، وتعب في تعلیمي وسندي في الدنیا 

 .يــــــالغال

 .والزملاء وإلى كل الأصدقاء والأحباب  و أخواتي  إلى إخـــــــــــــوتي
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  عرفانشكر و

فتحنا رسالة مشوارنا والحمد والشكر � ذو الجلال و الإكرام الذي نرجوه أن یسدد خطانا بسم الله 

  . ویبارك في عملنا ویوفقنا إلى الصراط المستقیم

لابد لنا ونحن نخطو خطواتنا الأخیرة في الحیاة الجامعیة من وقفة نعود إلى أعوام قضیناھا في 

أساتذتنا الكرام الذین قدموا لنا الكثیر باذلین بذلك جھودا كبیرة في بناء جیل  رحاب الجامعة مع

 ...جدید الغد لتبعث الأمة من

تقدم بأسمى آیات الشكر والامتنان والتقدیر والمحبة إلى الذین حملوا أقدس نوقبل أن نمضي 

 ...رسالة في الحیاة

 ...إلى الذین مھدوا لنا طریق العلم والمعرفة

والى الأستاذ محمد باقي  ،مانا منا بعطائھا وتوجیھاتھا لناإی المشرفة صوریة زروال ناأستاذتإلى 

والى جمیع و الأستاذ عطیة محمد الھادي و الأستاذة دلمي سامیة على قبولھم مناقشة مذكرتنا ھذه 

كانت تقف كانوا عونا لنا في عملنا ھذا ونورا یضيء الظلمة التي  لى الذینإو لالأفاضأساتذتنا 

 .أحیانا في طریقنا

إلى من زرعوا التفاؤل في دربنا وقدموا لنا المساعدات والتسھیلات والأفكار والمعلومات، ربما 

 ......بدورھم بذلك فلھم منى كل الشكر والتقدیر دون أن یشعروا
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  .عزم  الانتقال

  I� شدة الأشعة الوارد.  

  I�  شدة الأشعة النافذة.  

H   ثابت بلانك)J.s(.  

V'  مستوى الاھتزاز.  

Car   كربون الحلقة.  

CMe  كربون المیثیل.  

DIM ایودو میزیتلین ثنائي.  
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  :المقدمة العامة

ولقد لعب تطور التقنیات الحاسوبیة الجدیدة  .شھدت فیزیاء الحالة الصلبة في السنوات الأخیرة تطورا ھائلا

عرف  على العدید من خصائص ھذه الأخیرة وبفضل دقتھا  وسرعتھا ساھمت في الت. دورا ھاما في ذلك

حالیا في تطویر الصناعة والتكنولوجیات الحدیثة، وفھم ، و بالتالي إنتاج العدید من المواد المستخدمة المواد

  [1].أفضل لطرق تنظیم الذرات في المادة

مفاھیم میكانیك ب الاستعانةیتم المادة المكثفة  حالةفي  تھاو معالجالنظم الفیزیائیة  في لحل المشاكل النوعیة 

و لحالة الأساسیة لنظام في مسألة معینة المرتبطة با وصف المجھري للخصائص والظواھرالسمح بی الذي مالك

  .حركات الالكترونات الخاصة بھذا النظامذلك من خلال 

العدد الكبیر من  بسبب صعوباتواجھ تلأنظمة الكمیة في كثیر من الأحیان ل ةالدقیق الجةعمالغیر أن 

ھذه الأنظمة بدقة مھمة شبھ  ممیزات و خصائص یجادإیعتبر  حیث) الالكترونیة و النوویة(المتغیرات 

  .مستحیلة

في  میأي جس ھصعب للغایة، لأن ما إلكترون في بلورة Nالحالة الأساسیة لنظام مكون من  و بالتالي فتعیین

معادلة تصبح وبالتالي  ،وجود تفاعل كولومإلى  بالإضافة. یتفاعل مع كل الجسیمات الأخرى البلورة

  [2].لحل ریاضیامستعصیة اشرودینغر 

، حیث یتم ھو اللجوء إلى استخدام تقریبات معینةلتغلب على ھذه المشاكل لالمعتمدة  الطرقالأسالیب ومن بین 

  .تناسب مع البیانات التجریبیةتحلول تقریبیة  للحصول علىإجراء التصحیحات 

تطبیقھا،  الصعوبة الوحیدة التي قد تنشأ ھي الاختیار الأنسب للتقریبات، القواعد و الوظائف التي یتم 

  .]4،3 [والاختیار یعتمد كلیا على طبیعة المشاكل المطلوب حلھا

فلقد أثبتت أنھا أداة أساسیة لتفسیر النتائج التجریبیة التي تعتمد على إن حسابات میكانیك الكم مھمة جدا 

  .]6،7 [و تقدیر أطیاف الاھتزاز، [5]وسلوك التشكیل الجزیئي  استقرار الھیاكل و البنیات

- وضعت على أساس نظریتي كوھن و التي DFTالوظیفیة للكثافة نجد نظریة الدالة  اتالنظریمن بین أھم 

  [8]. الأنظمة متعددة الأجسام مشاكل حل یتم استخدامھا كأداة ریاضیة من اجل و نبارغھو

و  ،ائیةیمالكیبشكل كبیر من اجل دراسة الأنظمة  DFTـلانظریة تم تطویر على مدى ثلاثین سنة الماضیة، 

حساب التشكیلات عند ذا الأسلوب أكثر فعالیة فھ، HF) ( [9]فوك-بدیلا قویا لمنھج و أسلوب ھارتي أصبحت

  .ھذه دراستنافي  تخدم ھذا الأسلوب لھذا اخترنا أن نس، للمادة الصلبةالجزیئیة والترددات الاھتزازیة 

 في بنیة المادة استخداما لدراسة تصرف وسلوك الجزیئاتالتقنیات التجریبیة الأكثر نجد أن من ناحیة أخرى 

على و . و مطیافیة رامان) IR(مطیافیة الأشعة تحت الحمراء  ،)RMN(ھي الرنین المغناطیسي النووي 

  . إلا أنھا تعطي نتائج جیدة سلبیات و ایجابیات ھذه التقنیات الرغم من

بدارسة البنزین المتعدد الاستبدال، خصوصا  من الأعمال بشكل خاص العدیداھتمت في السنوات الأخیرة 

بالتناظر تتمیز  ھذه الجزیئات .المستبدل على كلا جانبي مجموعة المیثیلوجود  مع  الھالوجینومیزیتلین

لا تعاني مجموعات المیثیل  على أن وجوده یدل الذي المھم " Effet tunnel"نفق مفعول الالعالي ووجود 

   [10].إعادة توجیھھا في صعوبة 
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تنشأ صعوبة ) Br ، Cl، I(في حالة الجزیئات التي تحتوي على مجموعة میثیل محیطة بذرة مستبدلة ثقیلة 

  .في تحدید ترددات الاھتزازات الداخلیة

                                                    ثنائي ایودو المیزیتلیناخترنا دراسة و لأول مرة مركب  مذكرةفي ھذه ال

 )2,4-diiodo-1,3,5-trimethyl-benzene ( (DIM)  مجموعة المیثیلالذي یحتوي على نوعین من :

مجموعة محاطة من الجھتین الیمنى و الیسرى بذرة یود، و مجموعتین محاطتین من جھة بذرة یود ومن 

  .ھیدروجین الجھة الثانیة بذرة

                                                           الھدف من ھذه الدراسة ھو تحدید التشكل الجزیئي لثنائي ایودو المیزیتلین

 )2,4-diiodo-1,3,5-trimethyl-benzene ( (DIM)  الوظیفیة للكثافة باستخدام نظریة الدالةDFT 

ودراسة الأنماط الاھتزازیة الداخلیة في ھذا المركب الذي لم یتم بعد تحدید بنیتھ البلوریة بواسطة حیود 

  . الأشعة السینیة لصعوبة الحصول على بلورات أحادیة، و لوجود تغیر في الطور

الجزیئي و ترددات الاھتزازات لإیجاد التشكیل  03 غوصیونة لأجرینا دراسة نظریة باستخدام سلس لقد

  .شعة تحت الحمراءمطیافیة الأدراسة تجریبیة بواسطة ب كما قمنا  ،[11] الداخلیة لھذا المركب

  :یستند ھذا العمل على ثلاث فصول 

میكانیكا الكم، و خصصنا  حل مشاكلل المستخدمةالنظریة  لطرقاتم التطرق إلى بعض في الفصل الأول 

  .DFTالوظیفیة للكثافة  الدالة ظریةجزءا ھاما منھ لدراسة ن

تحت الحمراء و  باستخدام الأشعة مبدأ التحلیل الطیفي بدراسة ببلیوغرافیة عن فقمنا فیھالفصل الثاني أما 

  .رامان انتشار

 باستخدام نظریة  لحساب النظريمن ا تحصلنا علیھاعرض النتائج التي  ر تمالفصل الثالث و الأخی وفي

DFT  امومقارنتھلأشعة تحت الحمراء تجربة التحلیل الطیفي لو من.   

  .    وفي الأخیر قدمنا خلاصة عامة لمختلف النتائج المتحصل علیھا

  

  

  

 

http://www.molbase.com/en/name-2%2C4-diiodo-1%2C3%2C5-trimethyl-benzene.html
http://www.molbase.com/en/name-2%2C4-diiodo-1%2C3%2C5-trimethyl-benzene.html


  

  

  : ولالأالفصل 

نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة 

DFT 
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  : الأولالفصل 

نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة 

DFT 
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إلكترون سالب تتفاعل  Nنواة موجبة وM صلبة تحتوي على  ةادلمعرفة الخصائص الفیزیائیة المختلفة لم    

 نعتمد على حل معادلة شرودینغر ) إلكترون -إلكترون ،نواة -إلكترون ،نواة –تفاعل نواة (فیما بینھا كھربائیا 

لھذا وضعت عدة نظریات  تكون مستعصیة الحل، إلكترون N ـالمعادلة لھذه  أن إلا ،عددة الالكتروناتتالم

طرق الحساب المستعملة في  أھمالتي ھي من ) DFT(الدالة الوظیفیة للكثافة تقریبیة لحلھا من بینھا نظریة 

  .میكانیك الكم

I-1 میات عمو:  

I-1-1  معادلة شرودینغر:  

معادلة  باستخدامالموجة الكم بدالة في میكانیك  إلكترون Nنواة و  Nمن مكون  نظامتوصف حالة 

  .[12]شرودینغر

({Ri},{ri},t)= iћ  ({Ri},{ri},t)                                                                      (I-1)ψ H     

  .معادلة شرودینغر المتعلقة بالزمنتسمى و 

  :تكتب كما یلي فتعلقة بالزمن ممعادلة شرودینغر غیر ال اأم

({Ri},{ ri})= E ψ({Ri},{ri} )                                                                            (I-2)ψH  

ψ: دالة الموجة.  

H :ھاملتون النظام.  

E:  طاقة النظام.  

من الطاقة الحركیة للجسیمات  ان مكونون ھاملتون النظام یكإت فجسیماالھناك تفاعل كھربائي بین  أنبما 

  .في بعض الحالات یكون ھناك تفاعل مع الوسط الخارجي .وطاقة التفاعل فیما بینھا

H=Te + TN+Vee+VeN+VNN+Vext                                                                            (I-3)   

  :اعل مع الوسط الخارجي یكتب الھاملتون من الشكل تفالفي غیاب  

H=Te + TN + Vee+ VeN+ VNN                                                                                  (I-4) 

  :حیث 

Te= :طاقة الحركیة للالكتروناتال.  

TN= :نویةطاقة الحركیة للاال.  

 Vee= : إلكترون – إلكترونتفاعل الطاقة.  
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 VeN=  :نواة –تفاعل إلكترون ال طاقة.  

VNN=  : نواة –تفاعل نواة الطاقة.  

i وj بالإلكتروناتخاصة  معاملات، β وα نویة ومعاملات خاصة بالا Mα و mi  كتل الانویة والالكترونات

  .واليعلى الت

  .على الترتیب α و β شحنتي الانویة Zα و Zβي وال

  .jو i الإلكترونینالمسافة بین :

  .αوالنواة  i الإلكترونالمسافة بین :

  .βو αالمسافة بین النواتین : 

  .مؤثر لابلاس: = 

  :معادلةالومنھ تصبح 

 (I-5)   H ψ (r1….rn, R1…..RN)=E ψ(r1….rn, R1…..RN)  

(-  

+                       (I-6) 

  =k: حیث

نذكر  ]13[من اجل تبسیطھا وتسھیل حلھا وضعت تقریبات  ،مستحیلة الحلذرة  N ـل معادلة شرودینغر

  .منھا

I-1-2 أوبن ھایمر - بورن تقریبات:  

بورن  ماكستم تبسیطھا من طرف  لذلك، الناحیة التحلیلیة حلھا منمعقدة جدا ولا یمكن ) I-6( المعادلة

والذي یدعى  "یبسط معادلة شرودینغر، بحیث یعتمد ھذا التقریب  اتقریب اقترحااللذان  وروبرت أوبن ھایمر

ن الاعتبار الاختلاف ي یأخذ بعیذنویة والعلى فصل حركة الالكترونات عن الا "دیاباتیكيتقریب الأالكذلك ب

، حیث أن كتلة الإلكترون أقل بكثیر من كتلة النواة في حین أن نویةالكبیر بین كتلة الالكترونات وكتل الا

ة أي أنھا تعتبر لیعني أن الطاقة الحركیة للنواة مھم. ]14[ سرعة الالكترونات أكبر بكثیر من سرعة النواة

  .نویة فیما بینھا ثابت و الطاقة الحركیة للنواة معدومةحد تفاعل الا یكون وبھذاساكنة أمام حركة الالكترونات 
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  : كما یليمن ھاملتون الالكترونات وھاملتون النواة  اومنھ فإن الھاملتون الكلي للجملة یصبح مكون

H= VNN +He                                                                                                          (I-7)  

He= Vee + VeN + Te                                                                                                                                                     (I-8)  

He:  الإلكترونيھاملتون الیسمى.  

  :ھي  وناتللالكترإذن معادلة شرودینغر 

Heψ(r, R)=( Vee + VeN + Te ) ψ(r, R)                                                                       (I-9) 

-قریب ھارتريتآخر یدعى  ایمكن حلھا بطرق ریاضیة معروفة لھذا نستخدم تقریب لا الأخیرةھذه المعادلة 

  .فوك

I-1-3 فوك-يتقریب ھارتر:  

I-1-3-1 ریب ھارتريتق:  

،یعني إلكترون–إلكترونوذلك بإھمال حد تفاعل الحر في البدایة  الإلكترونعلى نموذج  ھارتريیعتمد تقریب 

  :[15]على الشكل التالي  إلكترونأن دالة الموجة الكلیة للجملة تكتب على شكل جداء لدوال الحالة لكل 

(I-10)                                 )ri(..........)=r1,r2(ψ 

  :الھاملتون الكلي یكتب من الشكل 

H =                                                                                                             (I-11)  

  :والطاقة الكلیة 

E=                                                                                                                (I-12)  

  :    حیث

(I-13)  =   

  .kنویة في حقل الا i للإلكترونالطاقة الكامنة : 

  .kموضع النواة  

  .الكمون الفعال لھارتري :

  :عادلة شرودینغر تكتب من الشكل إذن م

Hi ψi=Ei ψi(ri)                                                                                                     ( I-14)  
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  .Hiھي طاقة النظام للھاملتون  Ei أنحیث 

I-1-3-2 فوك -تقریب ھارتري:  

احتمال لوضع  Nǃوجد یسبین لنظام الالكترونات بحیث الال مبدأ وذلك بإدخ ھارتريتقریب  ]15[فوك  نحس

N لكترون على إ Nبحیث لا تنفي  لباوليوتخالف مبدأ الاستبعاد ي تناف يھارترلـ الأخیرةالدالة  ،موضع

  .الإحداثیاتبنفس  إلكترونینإمكانیة وجود 

  .موضعھ في إلكترونتواجد كل  إمكانیة :ھي الأولى الإمكانیة

                                                         )().......()()()=(ψ  

  . في الموضع 3كترون لوتواجد الإ في الموضع  2لكترونالإ تواجد إمكانیة: الثانیة ھي  الإمكانیة

                                                  )()..........()()( =)(ψ   

 لإلكترونلونات وحل معادلة شرودینغر بتطبیق مبدأ الاستبعاد لباولي فإن حالة الموجة لحساب سبین الالكتر

  .تكتب في شكل محدد سلاتر

)I-15          (                                                         ) =rn....r2 ‚r1(ψ  

  :شكلیكون من ال ھارتريوالتعبیر عن الطاقة تبعا لطریقة 

E=ʃψ*(r1, r2….)[- +Vi(r1,...R1,….)]ψ(r1, r2….)dr +  ∑i=j ʃψ
*(r1, r2….)  

ψ(r1,r2….) dr                                                                                                       (I-16) 

  . قة ھو تحدید الكمون داخل البلورةمن الصعوبات التي تصادف حساب البنیة لعصابات الطاوكذلك 

یتم استخدام  الأحیانفي كثیر من  لذلك ،الحساب العددي صعب جداو  ،ثقیل نوعا ما فوك-ھارتريتقریب ف

یعتبر طریقة عملیة حد كبیر الحسابات و إلىیبسط  لأنھلكثافة لدالة اطریقة حساب التفاضل والتكامل الوظیفي 

  .و ھو ما یعرف بنظریة الدالة الوظیفیة للكثافة

I-2 الوظیفیة للكثافةدالة ال :  

ي التخلي عن فیمكن التعبیر عن طاقة النظام الالكتروني بواسطة الكثافة الوظیفیة وتكمن الفكرة الرئیسیة لھا 

والدافع وراء ھذا ھو  ،لتي یمكن قیاسھا عملیاالكثافة الالكترونیة الدوال الموجیة واستبدالھا بدالة استعمال ا

أي أنھ یمكن التعبیر عن طاقة النظام الالكتروني بواسطة  ،تقلیل عدد المتغیرات التي تدخل في الحساب

  .]16[الكثافة الالكترونیة 

  :وتكتب طاقة النظام من الشكل 

E=E(ρ)                                                                                                                (I-17)  
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I-2-1  فیرمي –نظریة توماس:  

الطاقة الكلیة لغاز الالكترونات اللامتجانسة كدالة لكثافة الالكترونات  فیرميو توماس صاغ  1927في سنة 

وھو تقریب موضعي لا  نبریلواوذلك بإجراء عدة تقسیمات على منطقة ، ]17،18[المعروفة لغاز متجانس 

منطقة  حیث أنھ عند آخر تقسیم تعتبر الكثافة الالكترونیة ثابتة في كل، الالكترونات ارتباط عتبارلاایأخذ بعین 

  .من مناطق بریلوان المقسمة

  :شكل التاليالعلى  Eإذن تكتب الطاقة الكلیة للنظام 

E= ʃԑi[ρ(r)]dr                                                                                             (I-18)

  .rھي طاقة النظام عند الموضع   :حیث 

  :ب وتعطى كثافة الغاز المتجانس

)I-19                                                                                                ( =ρ  

Ef: طاقة فیرمي.  

  :والطاقة الحركیة لغاز متجانس ھي

T= ρEf                                                                                                                                                  (I-20)  

  :نجد(I-20)  و(I-19)  المعادلتینمن 

                                                                                              (I-21)   

 (I-22) T=  

  :فیرمي ھي -الطاقة الحركیة لتوماس

TTF=ʃ Tdr                                                                                                            (I-23)  

عین الاعتبار ارتباط فیرمي ھي تقریب موضعي لكثافة الالكترونات لا یأخذ ب -ن نظریة توماسفإكما ذكرنا 

  :فیرمي تكون من الشكل -قریب توماس، إذن الطاقة الكلیة لنظام الالكترونات في تالالكترونات

(I-24) = ETF  

I-2-2  كوھن – ھونبارغنظریة:  

  .]2[على نظریتین  تقومقابلة للتطبیق على أي نظام من الجسیمات المتفاعلة وھي  كوھن-ھونبارغنظریة 
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  :الأولىالنظریة  -

بوجود كمون  الأساسیةمتفاعل في الحالة  إلكترونN من مكون لنظام  Eیتم فیھا تعریف الطاقة الكلیة   

  .]r(ρ ]2(دالة وحیدة للكثافة الالكترونیة  أنھاعلى نویة، للا خارجي 

E=E(ρ)                                                                                                                (I-25) 

                                                                        (I-26) E(ρ)=F(ρ)+ 

  :حیث

F(ρ)=T[ρ(r)]+ [ρ(r)]                                                                                        (I-27)  

F(ρ):دالة شاملة للكثافة الالكترونیة.  

T      :الطاقة الحركیة.  

  .إلكترون–رون لكتإتفاعل الطاقة : 

  :النظریة الثانیة  -

ھي كثافة الحالة  الأدنىأن الكثافة التي تعطي الحد  و كوھن ھونبارغالعالمان في ھذه النظریة برھن 

  :كالتاليو تعطى ھي دالیة لكثافة الالكترونات  الأساسیة، وكل خصائص الحالة للجسیمات بالضبط  الأساسیة

E( )=min E (ρ)                                                                                                 (I-28)  

    :ببحیث یعبر عن دالیة الطاقة 

E (ρ)=                                                                                                (I-29)  

  :حیث

E (ρ)=  

VوT على الترتیب للإلكتروناتكمون التفاعل والطاقة الحركیة ھما.  

I- 3  معادلة كوھن شام:  

مبدأ التغایر مع استخدام  ،ة الجسیماتفكثال كثافة الالكترونات كمجموع كوھن شام كتب 1965سنة في 

  :]19،13[ بحنة تعطى كثافة احتمال تواجد الش ، بحیثالأساسیةللحصول على طاقة الحالة 

 (I-30)                                                                                              ) =r(ρ  

  :بتعطى )ρ( فوك -وطاقة ھارتري)ρ( للإلكتروناتدالیة الطاقة الكلیة 

EHF= Te + VH + Vx    ، Ee=Vee+T 
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  :حیث 

T :حركیة للجسیمات في حالة التفاعل الطاقة ال.  

Vee :إلكترون–إلكترونالتفاعل  طاقة. 

VH :كمون ھارتري.  

Te : الحرة للإلكتروناتالطاقة الحركیة.  

Vx : ب كمون تبادل الالكترونات والذي یعرف:  

Vx=V-VH 

  :بكمون ارتباط الالكترونات و یعرف 

Vc =T- Te 

  :ھي الدالة  إذن

)I-31(                                                                                      )Vc + Vx+(VH+ Te=FH.K 

Vxc = Vx+ Vc ارتباط–ھو كمون تبادل.  

  :دالیة الطاقة الكلیة ھي أن  أي

E(ρ)= (ρ)+ +   +  (ρ)                                                                           (I-32)  

E (r)=  (r)                                                                                                    (I-33)  

+ + +  (r)=  (r)                                                                        (I-34)  

  . rھي طاقة النظام عند الموضع :حیث

I- 4  حلول معادلة كوھن شام:  

حسب  ھذاو) DFT( ة الوظیفیة للكثافةالدال نظریة علىمبدئیا معظم حسابات عصابات الطاقة  ترتكز

  :]20،13[ كما یلي الأساسیةوبالتالي تعطي دالة الموجة  ،الكمون و مدارات كوھن شام ،للكثافةاستخدامھا 

(I-35)                                                                                                   )r(jφ)=r(  

  .معاملات النشر لدالة الموجة  :

jφ :ھي دالة موجة.  
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بحیث تكون الطاقة الكلیة في القیمة  ،لكل مدار مشغول حل معادلة كوھن شام یتطلب تعریف المعامل 

لتسھیل الحساب وبحكم وجود التنافر بین  الأولى، وتطبق على النقاط عالیة التناظر في منطقة بریلوان یاالدن

في  للشحنة  الأولیةتحقیق التقریب المطلوب أدخلت الكثافة  ولأجللكترونات تستخدم حلقة تكراریة الإ

  .الحساب

  .لكثافة الشحنیةي األكترون ولیة لشحنة الإھي الكثافة الأ:حیث

  :تعطى حلول معادلة كوھن شام 

(I-36)                                                  0= )S-H( 

H : ھاملتون كوھن شام.  

S:  مصفوفة التغطیة.  

I-5  تقریبات :  

ھي بذاتھا ترتكز  الأخیرةوھذه كوھن شام  على حلول معادلة) DFT( الدالة الوظیفیة للكثافةتعتمد نظریة 

ھذه الطاقة في شكل تحلیلي تعتمد عدة  ولإعطاء، ارتباط التي لیس لھا قیمة مضبوطة-تبادلالعلى قیمة طاقة 

) LSDA(لسبینلالكثافة المحلیة ریب وتق)  (LDAكثافة الموضع  ھذه التقریبات تقریب أھممن  ،تقریبات

  ).(GGAوتقریب التدرج المعمم 

I-5-1  تقریب كثافة الموضعLDA) : (  

، حیث ]21[تقریب كثافة الموضع ھو تقریب لنظام الالكترونات اللامتجانس باعتباره موضعیا متجانسا   

لنظام المدروس لذلك یفترض انھ یتذبذب ببطء شدید داخل ا ،یعتبر النظام لساحبة الكترونات ثابتة الكثافة

  : بفي ھذا التقریب  ارتباط  -بحیث تعطى عبارة طاقة التبادل)  موحد الإلكترونغاز (متجانس محلیا 

=                                                                             (I-37)  

وتقدیم نموذج جبري جید للنظر  إعطاءارتباط الحدیثة، لھذا یجب -وظائف تبادل كل أساسھذا التقریب یعتبر 

  . للإلكترونات الحركات المختلفةبشكل كاف للترابط بین 

  ،ارتباط -طاقة تبادل إلىیشیر  أنالموحد حیث  الإلكترونیستند على نموذج  LDAالتقریب 

  :تكتب من الشكلو ارتباط - ات لطاقة التبادلمجموع مساھم هباریمكن اعت

                                                                                       (I-38) =  

  :تعطى بـو ) تم اخذ ھذه العبارة استنادا لسلاتر لأنھ sبـ یرمز( ]22[صیغة طاقة التبادل تعرف بتبادل دیراك 

[ρ(r)]= -  

  .الدوریة المرتبطة بقوة للأنظمةملائم   LDAحیث ان ھذا التقریب 
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I-5-2  لسبین لتقریب كثافة الموضع)LSDA(:  

حیث السبین الالكتروني یقدم  ،المغناطیسیة الأنظمةمن اجل  LSDA التقریب استخدماشام وكوھن العالمان  

. طاقة التبادل والارتباطمن اجل اخذ بعین الاعتبار   LSDAإلىمددت   LDAومن الحریة  إضافیةدرجة 

فس الطاقة، حیث طاقة التبادل والارتباط ھي وظیفة لكثافتي ن یملكان إلكترونین ومن الضروري التمییز بین

صاعد و لسبین التي تعین على التوالي كثافة الالكترونات المرتبطة في حالة ا و نزولا أالسبین صعودا 

  :[23]الشكل  من في ھذه الحالة تكون رتباطا-التبادل طاقة نازل وعبارة آخر

                                                        (I-39) ))r(  ‚)r(( )r(ρ)= ‚(  

  :  أن العلم مع

=ρ +  

ي نتائج جیدة من اجل وصف تعطلسبین وتقریب كثافة الموضع لتقریب كثافة الموضع بشكل عام، 

انھ یسمح بتحدید التغیرات في مجال الطاقة بوضوح بالرغم من انھ یبالغ في تقدیر  أيالبنیویة، الخصائص 

ھذا التقریب غیر كاف في ف ،جئنة وعلى الرغم من ھذه النتاوة لثوابت المرطاقة التماسك، و یعطي قیم جید

.متجانسةالنظمة غیر الأ  

I-5-3  تقریب التدرج المعممGGA) (:  

- دخل تقریب التدرج المعمم في وظیفة التبادلأ، لھذا زیئي، قد یثبت عدم تجانس الكثافةعلى المستوى الج

  .[24] حقیق نتائج جیدة ودقیقةوت أفضل أداءارتباط  وھذا للحصول على 

لیشمل التدرج الصحیح،  أیضالا یعتمد فقط على كثافة الالكترونات ولكن یعتمد على التدرج  GGAتقریب 

في ھذا التقریب یتم . ارتباط-فة المحلیة في علاج طاقة التبادلبعین الاعتبار عدم تجانس الكثا الأخذمن اجل 

  :كتابة عبارة الطاقة من الشكل

=ʃԑxc(ρ
↑(r),ρ↓(r), , )dr3                                                                (I-40)   

  ).خصائص البنیة الالكترونیة، عصابة الطاقة(یعتمد على اختیار الدراسة  GGAتقریب التدرج المعمم 

  .عناصر الثقیلةالبعض المواد التي تحتوي على الخلیة ل ابعادفي  ویؤدي كذلك لزیادة

بعدھا تقریب التدرج  و  LSDAستخدم السبین تكل التقریبات التي  أساس عي ھوضالتقریب المحلي او المو

  .أدق و أفضلنتائج  لإعطاءGGA المعمم 

I-6  الوظائف والدوال الھجینة:  

الذي على عامل التبادل حتوي ھذه الوظائف وت [25]ظائف ھجینة والثلاثة الناتجة ھي دوال و الوظائف  

تكتب طاقة أین  B3وظائف تدعى  Beckeلذلك طور. دقیقالتبادل ال وأGGA او  LSDAحسب بواسطة ی

  :]28،27،26 [ل ارتباط من الشك- التبادل



 نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة                                                                       لاول                                  الفصل ا

 

13 
 

[ρ]=a [ρ]+b [ρ]+c [ρ]+d [ρ]+e [ρ]                         (I-41)  

تقدم نتائج مماثلة لتلك التي یعطیھا تقریب التدرج  GGAالمرتبطة بالدالة HF ـاستخدام جزء الطاقة ل إن

 أكثرھا و LYP وMPWPW91 وPW91 و PW8 أھمھاعدة وظائف و دوال ھجینة  یوجد و .المعمم

  : [29]ھا تكتب من الشكلوالطاقة فی B3LYPشیوعا واستخداما ھي 

[ρ]=0.2 +0.8 + 0.72 + +0.81 [ρ]                       (I-42)  

  .زملاؤهدالة الترابط لفوسكو و : 

  .دالة الترابط للي، یانغ وبار: 

  .دالة التبادل لباك :

PW :وانغ -تعني باردرو.  

I-7 اختیار القاعدة:  

یؤثر على دقة الحسابات وعلى وقت  ھذا الاختیار في الواقع، فان. اختیار القاعدة یكون بواسطة المدار الذري

  .الحساب اللازم

  :ab initioت الذریة تستخدم في انوعین من القواعد للمدار زنمی أنیمكن  

  ). STOمدار من نوع سلاتر(ارات سلاتر مد -

  ).GTO وصغنوع مدار من ( وصت غامدار -

I-7-1 وظائف سلاترSTO :  

  :شكل عام كما یليبتكتب  STO [30]وظائف سلاتر 

(r, θ, φ)=N. rn-1 .e-ԑr. Y(θ, φ)                                                                      (I-43)  

n'   وl و m  الثانویة والمغناطیسیة،الكم الرئیسیة  عدادأھي.  

r ، الإلكترونكرویة تحدد موضع  إحداثیاتھي  و.  

) ،  (Y كرویةالھي التوافقیات.  

Ԑ الآتيعلى الشكل  ھو أس سلاتر والذي ھو:  

)I-44       (                                                                                                           =Ԑ  

  . ھي شحنة النواة 'z: حیث
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N ھو معامل التسویة، ویعبر عنھ كما یلي:  

N=                                                                                                             (I-45)  

یحل عملیا الصعوبات باستخدام معظم . العملیات الحسابیة العددیة لإجراءسھلة الاستخدام  قواعد سلاتر

للمدارات الذریة  ادقیق تمثیلا عطيالتركیبات الخطیة من وظائف سلاتر مثل وظیفة القاعدة الذریة، الذي ی

   STO:دمن قواع أنواعھناك عدة و . نروثا- فوك-ھارتريل

  .وظیفة واحدة بواسطةفوك -ھارتري مدار حیث یتم وصف كل)SZ(زیتا  ةحادیالأقواعد تدعى  -

 3أو  2بواسطة  التكافؤ اترتمثیل مدا، عندما یتم (TZ)، زیتا الثلاثي (DZ)قواعد تدعى المزدوجة زیتا  -

  .STOوظائف 

  .)…,SV-DZ, SV-TZ(تكافؤ  تسمى سبلیت ةوظائف القاعدة الحاصل

I-7-2  غوصوظائف GTO:  

  :الشكل التاليو تعطى ب  ] 32،31Boys [ قبل، تم اقتراحھا من GTO غوصوظائف 

(X, Y, Z)=N .Xi .Yj .Zk. exp(-αr2)                                                                 (I-46)  

  .mو n'، lد صحیحة تحاكي الاعداد الكمیةھي اعدا  kو i ،jحیث 

  .GTOیحدد تماثل i+j+k=l  مجموع

  s.ھو  GTOناظرت l=0 (i+j+k=0) كان  إذا

  P.ھو  GTOتناظر l=1 (i+j+k= 1) إذا

α   عطى یو .شعاعي للوظیفةالتمدید الھو ثابت تحدیدN   كما یليعامل التسویة:  

N=                                                                                      (I-47) 

  .ینلإلكترون استخدام ھذا النوع  یبسط حساب التكاملات

 الأساسیةوصف الرديء بدلا من الوصف الدقیق للمدارات الذریة الیكمن في  وصغالجانب السلبي لقواعد 

تمثیل المدارات الذریة بواسطة، النقص في ن للتعویض ع). rانخفاض سریع جدا مع (لمسافات كبیرةلو

 : (CGTOالمدمجة  وصغ تسمى وظائفھذه الوظائف  .لوصفل وصغوظائف ل تركیبات خطیة تستخدم

  ).المدمج وصالنوع المداري لغ

  :بما یلي وصیتم التعبیر عن غ  [33].دانینغطرف  ھذا النوع من القاعدة ادخل من

gc=                                                                                                       (I-48)  

Ci - معامل الانكماش.  

gp- ھي المھام البدائیة. 
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gc -ھي وظائف الاندماج. 

]. 34،35[وزملاؤه  بوبلالأكثر استخداما ھي تلك التي تم تطویرھا من قبل . غوصد من قواعد یعدالوھناك 

  .بسطي الأھو " )للأساس الأدنىالحد ( القاعدة الدنیا" تدعى G3- STO القاعدة

المستوى  .غوصیتم تمثیل ثلاث وظائف  و )STO(نوع سلاتر من یعني أن المدارات " 3G"اختصار 

حیث الرقم الأول ، 31G-6 و  21G ،4-31G-3یتضمن قواعد تقسیم التكافؤ مثل  بوبل هطور ذيالتالي ال

  .ستخدم لتمثیل المدارات الأساسیةیو  وصغعدد  یمثل

  .ةبین في الجزء الثاني من اسم القاعدتالتي ظیفتین  و و بواسطةمدارات التكافؤ  وتمثل

لذرات لتقع خارج غلاف التكافؤ  اتویتم الحصول على قواعد موسعة عن طریق إضافة عدد من المدار

  .DZالمختلفة في قاعدة 

قواعد بواسطة النظمة الجزیئیة سالبة الشحنة، من الضروري إثراء لألدراسة أفضل لوصف واللتحسین 

  ].36[منتشر الوظائف الوظائف جدیدة تسمى 

I-8   تعریف بالبرامج المستخدمة:  

I-8-1 03 صیونبرنامج غو )(Gaussian 03 :  

، الكم كانیكیماد على لاعتمیتم استخدام البنیة الالكترونیة وذلك با 2003 الإصداروفي  غوصیونفي سلسلة 

 أھممن  .میائیةی، الجزیئات و كذلك التفاعلات الكتھذا البرنامج یمكن أن یعطي العدید من خصائص الذرا

  .ما جزیئي، التردد، وتناظر الاھتزاز في نظام الطاقة، البنیة :ھذه الخصائص

الشروط وكذلك  یتم استخدام ھذا البرنامج في دراسة الجزیئات والتفاعلات في إطار مجموعة واسعة من

  .ص التي لا یمكن ملاحظتھا تجریبیامعرفة بعض الخصائ

  : [37]یمكن استخدامھ في تصمیم نموذج لعدد كبیر من الخصائص مثل 03 وصیونبرنامج غ

 الدالیة من بین ھذه الطرق نظریة ،باستخدام العدید من طرق الحساب ئي،الجزی تشكلالطاقات حساب  -

DFT)(  الوظائفھذه  ىإحدعلى والتي تعتمدMPW1PW91،B3LYP .......  

- B3LYP   لالكترونات في حالة الارتباط ا أي الأساسیةھي دالة ھجینة تصف طاقة الالكترونات في الحالة

  .فعال لھذه الالكترونات المترابطةقوي والتي تعطي الكمون الال

- MPW1PW91 ت المرتبطة فیما بینھا ھي دالة تحسب طاقة تشكل الجزيء وترتكز على غاز الالكترونا

  . طوتدرج الارتبا

  .التركیب الجزیئي أو البلوري عنللبحث ) مثل الإحداثیات الداخلیة(الھندسة التوازنیة أو حالات التحول  -

  .رامان طیفالأشعة تحت الحمراء و طیف  أطیاف الاھتزاز بما في ذلك -
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  .03صورة توضح واجھة برنامج غوصیون  :(I-1)لشكل ا

I-8-2 فیو صبرنامج غاو( Gauss View 03) 03 :  

، بھذا البرنامج یمكن بناء أنظمة جزیئیة بسرعة وكفاءة وذلك ھو واجھة رسومیة فیو صغاوبرنامج 

 الحسابات الخاصة بالبرنامج جراءباستخدام وظیفة البناء من الجزیئات ویمكن استخدامھ أیضا لإعداد وإ

Gaussian03 [37].  

 .مینیةأحماض أ وأمجموعات  ،حلقات إما ،ت بواسطة الذراتیكون بناء الجزیئا -

 .عن طریق فتح بسیط ،أخرىالجزیئات من مصادر  رادیاست -

 .مع موثوقیة ممتازة PDBتلقائیا للھیاكل من ملفات الھیدروجین  إضافة أیضا یمكن -

 .جدا كبیرةاللجزیئات لحتى  أبعاددوران في ثلاث لا إمكانیة -

 :إیجادو  الأمثلھیاكل والبنیات والتناظر للحساب ائج الیمكن معاینة نت  

 .التعامل معھا إمكانیةمع  ،المدارات الجزیئیة -

 .الكھربائیة وغیرھا الكمونات ،الكثافة الالكترونیة -

  .ونوع التناظر، مرتبطة بھاالطبیعیة الاھتزاز ال أنماطمع  ،مانار تحت الحمراء والأشعة  أطیاف -
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  .صورة توضح واجھة البرنامج غوص فیو :(I-2)لشكل ا

I-9 محدودیة و أفاق نظریة الكثافة الوظیفیة :  

 )DFT( الة الوظیفیة للكثافةد، وذلك باستخدام نظریة المن الدراسات في السنوات الأخیرة تم إجراء العدید

  .لأنظمة الكیمیائیة الكبیرةحتى بالنسبة لوھذه الأخیرة تعطي نتائج جیدة 

تزال  لا فإنھا، ومع ذلك ....)الاھتزازات، ترددات البنیة الجزیئیة(دید من الخصائص تعطي الع نظریةھذه ال

 أحادیةأنھا و عدم وجود معاییر حقیقیة لتحسین الخواص الوظیفیة الجزیئیة منھا ،تعاني من العدید من العیوب

  . الإثارةة في حالة بالتقریب وخاص إلاالمتعددة  للأنظمةفھي لا تسمح بالوصف الصحیح  الأسلوب

 والعمل على تحسین ھذه العیوب لا یزال مستمر ،آخرتقریب  أي من حسنالأو الأفضلومع ذلك تبقى ھي 

 .دقة والعثور على معاییر حقیقیة  أكثرنتائج  یجادلإ

  :الخلاصة

ھھا میكانیك في ھذا الفصل تطرقنا إلى العدید من الأسالیب والطرق التقریبیة من أجل حل المشاكل التي یواج

  .أوبن ھایمر-تقریب بورن فوك و-جسیم مثل تقریب ھارتري Nالكم في النظم الفیزیائیة التي تحتوي على 

والتي على النقیض من أسالیب ) DFT(كما ركزنا في ھذا الفصل على نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة 

الطاقة  كدالة للكثافة  DFTیة الـ ، تظھر نظرψفوك التي تعبر على طاقة النظام كدالة للموجة -ھارتري

  .للنظام r(ρ(الإلكترونیة 

ھذه النظریة تسمح بإجراء الحسابات بسھولة كبیرة وفي وقت قصیر جدا، مقارنة بالطرق الأخرى كطریقة 

  .وللحصول على الخصائص الفیزیائیة المختلفة للمواد نقوم بالمحاكاة الحاسوبیة. فوك -ھارتري

  



  

  

  :الفصل الثاني
شعة تحت الحمراء مطیافیة الأ

 و مطیافیة رامان
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إؽؼبع أٚ  وٙشِٚغٕبه١غ١ب عٛاء وبْ  الإؽؼبعٟ٘ ػٍُ اٌزآصش ث١ٓ  (Spectroscopy) اٌّط١بف١خ      

 (رجؼضش -سأجؼب -)اِزقبؿ ٙزٖ اٌزآصشاد إٌبرغخ ػٓ ػ١ٍّخٌ  اٌم١بعبد اٌط١ف١خفّٓ أعً  , اٌّبدحِغ  عغ١ّبد

 .رمَٛ ثٙزٖ اٌم١بعبد خبفخأعٙضح ٍٔغئ إٌٝ اعزخذاَ  ٌلأؽؼبػبد  

-II1 شعخ رحذ الحمشاء: مطٍبفٍخ الأ  

زطٛس هشق اٌزؾ١ًٍ اٌط١فٟ فٟ ٔٙب٠خ اٌمشْ اٌزبعغ ػؾش فٛائذ ػظ١ّخ فٟ رؾ١ًٍ اٌّشوجبد ٚاٌىؾف ٌٌمذ وبْ 

ه١بف اٌّٛاد أػٍٝ ػذد ٘بئً ِٓ  اٌؾقٛي ٚ اٌى١ّ١بئ١ْٛ ِٓض٠بئ١ْٛ ١ػٓ خٛافٙب ٚلذ رّىٓ اٌؼٍّبء اٌف

 اٌزشو١ت اٌى١ّ١بئٟ ٌٍّٛاد. رؾذ٠ذ اٌّخزٍفخ ِىٕزُٙ ِٓ

-Frederic Wilhelm Hershe (8475  ١ّبئٟ اٌؼب١ٌُثذساعخ اٌزؾ١ًٍ اٌى ا اٌز٠ٓ ا٘زِّٛٚٓ اثشص اٌؼٍّبء 

, ٚلذ اػزّذ طٛس اٌغبئًاٌعض٠ئبد ثؾبصٗ ٌذساعخ أعبع١بد اٌى١ّ١بء اٌزؾ١ٍ١ٍخ ٚأدِظ  إٌٝ  عؼٝ اٌزٞ ,(8511

 غض٠ئبد.آٌِ  اٌزٞ ِٓ خلاٌٗ  رّىٓ ِٓ اٌزؼشف ٚرؾذ٠ذ ثٕٝ اٌّشوجبد ٚ اٌّط١بف١خ وغضء ٘بَ

 J. P. Fourier  (8571-8435,)  ثؾبصٗ ٚمغ اٌؼبٌُ اٌفشٔغٟ أٚ  "Frederic" بدفوزؾبلا ٚاعزٕبد

 .Fourier " [75]"َ,  عّٟ ثبعّٗ 8515ه١بف ٚرٌه عٕخ ٌّؼبٌغخ ِؼط١بد الأب ثشٔبِغ

II-1-1 شعخ رحذ الحمشاءالأ: 

 اٌّٛعبد اٌمق١شح ٚ اٌّشئ١خؽؼخ ث١ٓ الأ اٌىٙشِٚغٕط١غٟ رمغ الاؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء فٟ اٌط١ف

ٌٝ رغ١ش دٚسٞ فٟ هٛي اٌشاثطخ ٚ اٌضا٠ٚخ اٌى١ّ١بئ١خ, إ٠ٚؤدٞ اِزقبفٙب فٟ اٌغض٠ئبد  )اٌّب٠ىش٠ٚٚف(

ِزقبفبد أٞ اٌضِشح اٌٛظ١ف١خ ٚرٌه ثزفغ١ش الا ,ثزؾذ٠ذ رشو١جٙب ,اٌىؾف ػٓ اٌّٛاد فٟ IRرغزخذَ اه١بف 

 ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌٝ صلاصخ ِٕبهك7مغُ ِٕطمخ الإٔعبع١خ ٚراٌزٟ رؼجش ػٓ الا٘زضاصاد اٌغض٠ئ١خ الأ

cm"4000-13300"ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌمش٠جخ الأ -
-1

 

   .١ّ٘خ وج١شح فٟ ِخبثش اٌّشالجخأػٍٝ اٌشغُ ِٓ ٘زا فمذ اوزغجذ ٚ  رىْٛ ِٕخفنخ ٙبِزقبفبرا

cm"4000-400"ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌّزٛعطخ الأ -
-1

 

 ٔٙبلأ٠طٍك ػ١ٍٙب ِٕطمخ اٌجقّخ  ,وضش اعزؼّبلا فٟ اٌزؾ١ًٍ اٌط١فَٟ ٟٚ٘ الأ8611عٕخ اوزؾفذ  ٘زٖ إٌّطمخ

ِزقبفبد ا١ٌّّضح ٠ٚؾذس ف١ٙب عّغ الا ,غٍت الا٘زضاصاد اٌغض٠ئ١خ فٟ اٌغبصاد ٚ اٌغٛائًأرؾزٛٞ ػٍٝ 

 اٌّشوجبد اٌؼن٠ٛخ. فٌٍّٟغب١ِغ اٌٛظ١ف١خ 

cm"400-20"ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌجؼ١ذح الأ -
-1

 

 ا٘زضاص٠خ. به١بفأدٚسا١ٔخ ٚ به١بفأرؼطٝ ثؼل اٌغض٠ئبد فٟ ٘زٖ إٌّطمخ 

 

 

 

 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%B9%D8%A7%D8%B9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%B9%D8%A7%D8%B9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%B9%D8%A7%D8%B9_%D8%AC%D8%B3%D9%8A%D9%85%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%B9%D8%A7%D8%B9_%D8%AC%D8%B3%D9%8A%D9%85%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%B9%D8%A7%D8%B9_%D8%AC%D8%B3%D9%8A%D9%85%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%A7%D8%AF%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B7%D9%8A%D9%81_%D8%A7%D9%86%D8%A8%D8%B9%D8%A7%D8%AB
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B7%D9%8A%D9%81_%D9%83%D9%87%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B7%D9%8A%D9%81_%D9%83%D9%87%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
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                     109HZ                 5X1012                    4X1014                   3X1014                   3X1015                  5X1019             (v)  اٌزشدد 

 

 

 أؽؼخ اٌشاد٠ٛ

 

 )أزمبي ٔٛٚٞ(

 

 

 اٌّغٙش٠خ اٌّٛعخ

 

 ٔزمبي إٌىزشٟٚٔ(ا)

 

 

 اٌؾّشاء أؽؼخ رؾذ

 

 )أزمبي ا٘زضاصٞ(

 

 

 أؽؼخ ِشئ١خ   

 

 )أزمبي إٌىزشٟٚٔ(

 

 

UV         

 

 )أزمبي إٌىزشٟٚٔ(

 

 

 Xأؽؼخ       

 
  

 أؽؼخ  لبِب

 

              30cm                  𝜇                                         700nm           400nm                  10nm                0.01nm      

                                                                                                                                                                                       
اٌطٛي اٌّٛعٟ    

                     

                            

               20cm-1                        111                  1111                      81111            ̅   ٟاٌؼذد اٌّٛع 

  

 

                              𝜇                                12                                    1.2                             1.4 

  اٌطٛي اٌّٛعٟ                                                                                          

                           ه١ف الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء                                             

 .اٌىٙشِٚغٕبه١غ١خ سعُ رخط١طٟ ٠ٛمؼ ه١ف الاؽؼخ :(II-1) الشنل

ج١ٕخ اٌغض٠ئ١خ ٠غبد وفب٠زٗ ِٓ اٌّؼٍِٛبد ٌزؾذ٠ذ اٌإ, رّىٓ اٌجبؽش ِٓ IRغٍت اٌزؾ١ٍلاد اٌط١ف١خ أْ ئفٚػِّٛب 

 .[76] ٌٍّشوجبد اٌّذسٚعخ

II-1-2 شعخ رحذ الحمشاء:الدىاوت الىظشٌخ لأطٍبف الأ 

-II1-2-1 شعخ رحذ الحمشاء:مطٍبفٍخ الأ أمجذ 

ٌٝ ؽشوخ إؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء الأ ِزقبؿاؽ١ش  ٠ؤدٞ  ٘زضاصارٙبأّبه أرٙزض اٌغض٠ئبد هج١ؼ١ب رجؼب ٌغ١ّغ 

 ٌٍزساد اٌّىٛٔخ ٌٍغضٞء.  ٘زضاص٠خا

 ٌٍزساد ثبٌٕغجخ ٌجؼنٙب اٌجؼل رغ١ش دٚسٞ ف7ٟ خ٘زضاص٠الاؾشوخ ا٠ٌٕؾؤ ػٓ 

 هٛي اٌشاثطخ اٌى١ّ١بئ١خ. - أ

 اٌضا٠ٚخ ث١ٓ ٘زٖ اٌشٚاثو. - ة

هج١ؼخ اٌشٚاثو ٚ  ٔٛع اٌزساد ؽؼخ اٌّّزقخ لأٞ ِٓ اٌؾشوبد الا٘زضاص٠خ فٟ اٌغضٞء ػٍٝرزٛلف هبلخ الأ

 .اٌّزنّٕخ فٟ اٌؾشوخ الا٘زضاص٠خ

 

 IRثؼ١ذح 

 

 IRِزٛعطخ 

 

 IRلش٠جخ 

 اٌطبلخ 
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الاؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِغ عض٠ئبد اٌّبدح, رزذاخً فٛرٛٔبد الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِغ اٌغؾبثخ خلاي رفبػً 

ا٘زضاص  ٖ ِغرٛارش فئرا رٛافكِشوجخ وٙشثبئ١خ ع١ج١ٗ ٠ّزٍه رْٛ ٛاٌف ْأثّب  ,ٌٍشٚاثو اٌى١ّ١بئ١خ اٌىٙشثبئ١خ

اٌفٛرْٛ اٌزٞ أْ ؽ١ش  فٟ س١ٔٓ ٠ٚٙزض ثغؼخ وج١شح عذا, ىْْٛ اٌغضٞء عٛف ٠ئّٔبه اٌؼبد٠خ ٌٍغضٞء, فالأ

ٌٝ ؽبٌخ ِضبسح ٠ّزـ إِٓ ؽبٌخ هبلخ ِٕخفنخ ٠ٕزمً اٌغضٞء  ؽزٝ اٌنشٚس٠خ ٍطبلخٌرىْٛ هبلزٗ ِغب٠ٚخ 

 7 (II-2)ؾىً ِٛمؼ فٟ اٌوّب ٘ٛ  ٌٝ هبلخ ا٘زضاصإزٗ ؾٛي هبلزٚر

  

 ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء.ِزقبؿ الأإ 7(II-2)الشنل 

 [.11بفٗ ]ِزق٠زُ ا( ٘ٛ اٌزٞ E1-E2ٔزمبي )ِغب٠ٚخ ٌطبلخ الا  hvفمو اٌفٛرْٛ اٌزٞ هبلزٗ 

ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٠ّىٓ ِؼشفخ هبلخ الاِزقبؿ ِٕٚٙب ٠ّىٓ ِؼشفخ ٔٗ ثزؾ١ًٍ ه١ف الاِزقبؿ ٌلأئزٌه فٌ

ؽؼخ رؾذ ٚػ١ٍٗ ٠ؼزجش ه١ف الأأٞ اٌّغّٛػخ اٌٛظ١ف١خ  ,ٔٛع اٌزساد ٚاٌشٚاثو اٌّٛعٛدح فٟ اٌغضٞء

 .[11] ٌزؾخ١ـ اٌّغب١ِغ اٌٛظ١ف١خ اٌّغزؼٍّخؽذ اٌٛعبئً أاٌؾّشاء 

 ِلاؽظخ7

رّزقٗ ِبدح ِب ٠ٚؼزجش  زٞاٌ λؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ػٓ هش٠ك ِؼشفخ هٛي اٌّٛعخ ه١بف الأأرمبط    

وّب ٠ّىٓ ل١بط ٘زٖ الاه١بف ثٛاعطخ ٚؽذاد اٌزشدد اٌزٟ , ٚؽذح ل١بط اٌطٛي اٌّٛعٟ ((μm ا١ٌّىشْٚ 

٠cmؼجش ػٕٙب ػٕذ دساعخ الاؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ثبٌؼذد اٌّٛعٟ 
-1

. 

II-1-2-2 شعخ رحذ الحمشاء:خىاص الأ 

 7ٍٟ٠ب ِٓ خٛاؿ الاؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِ

 غ١ش ِشئ١خ أٞ لا ٠ّىٓ ِلاؽظزٙب ثبٌؼ١ٓ اٌّغشدح. -

ِضً ٚسلخ  ٟغ١ش اٌؾفبفخ ثبٌٕغجخ ٌٍنٛء اٌّشئٌٙب عشػخ ٔفبر٠خ وج١شح خلاي ثؼل الاعغبَ  -

 .عٛداء

 عغبَ ٌٙب ثض٠بدح دسعخ ؽشاسرٙب.س الأافذا٠ّىٓ ٌلأعغبَ وبفخ اْ رقذس٘ب ٚرضداد ؽذح  -

  .[76] فٟ اٌغٛ ٔظشا ٌىجش هٛي ِٛعزٙب ٔزؾبسالارّزبص ثمٍخ  -
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II-1-3 مصذس الاشعخ رحذ الحمشاء:  

٠ٕزظ ِٓ اٌزغخ١ٓ اٌىٙشثبئٟ ٌجؼل اٌّٛاد اٌقٍجخ إٌٝ  ؼظّٙبلا أْ ِإرٕٛػذ ٚرؼذدد ِقبدس ٘زٖ الأؽؼخ 

 ِٕٚٙب7( °1500C-2000دسعخ )

II-1-3-1 مصجبذ الضئجقً القىعً رو الضغظ العبلً:ال 

   Far IR  ػ١ٍٙةبِٕٙةب  ٚاٌزةٟ ٠طٍةك ّٕطمةخ  اٌجؼ١ةذح اٌفةٟ  رؾةذ اٌؾّةشاء  ؽةؼخالأ ٔزةبطلإٚرغزخذَ ٘زٖ اٌٍّجةخ  

 7(II-3) اٌؾىً وّب فٟ

 

 .اٌّقجبػ اٌضئجمٟ :(II-3الشنل)                                            

II-1-3-2 :القضٍت المزىهح 

( ٠ٚزُ رغخ١ٕٗ 4mm( ٚلطشٖ ؽٛاٌٟ )50mm( هٌٛٗ )٠ٚSISزىْٛ ِٓ لن١ت ِٓ وجش٠ذ اٌغ١ٍىْٛ )

600cm-5000ِغزّش ث١ٓ ) ( ١ٌؼطٟ ه١ف°1200cوٙشثبئ١ب ؽزٝ دسعخ )
-1

.) 

 

 
 اٌمن١ت اٌّزٛ٘ظ. :(II-4الشنل)                            
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II-1-3-3 :الغلل المزىهح 

 .Mid IR ؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء اٌّزٛعطخٕزظ أ٠نب أؽؼخ ِغزّشح فٟ ِٕطمخ الأ٠ؾجٗ اٌمن١ت اٌّزٛ٘ظ ٠ٚ

 
 .اٌّقجبػ اٌّزٛ٘ظ :(II-5الشنل)

II-1-3-4  المزىهح:مصجبذ وشوغذ 

( 2mm-1لطش ) فش الأسك إٌبدسح فٟ فٛسح لن١ت رٚػٕبأوبع١ذ ٌجؼل ٠ٚزىْٛ ٘زا اٌّقجبػ ِٓ ػذح 

٠ٚزقً اٌمن١ت ِٓ أؽذ هشف١ٗ ثجلار١ٓ اٌشفبؿ  ,(Zr( ٚػبدح ٠ىْٛ ِٓ اٌضسو١َٔٛٛ )20mmٚهٌٛٗ )

(Pt ,  Pb ٟ١ٌغّؼ ثّشٚس اٌز١بس اٌىٙشثبئٟ, ٚٔظشا لأْ ِشٚس اٌز١بس اٌىٙشثبئ )دسعخ  فٟ عذا ا٠ىْٛ فغ١ش 

فئٔٗ ٠زُ ِجذئ١ب ثزغخ١ٓ اٌمن١ت ثٛاعطخ ِقذس خبسعٟ إٌٝ دسعخ رغّؼ ثّشٚس اٌز١بس  ؽشاسح اٌغشفخ,

صِخ لإٔزبط إٌّبعجخ ٚ اٌلاذسعخ اٌ اٌٝ( ٚػٕذ ِشٚس اٌز١بس رشرفغ ؽشاسح اٌّقجبػ °1500Cاٌىٙشثبئٟ )

1000cm-7100الأؽؼخ ٠ٕٚؾش ٘زا اٌّقجبػ ه١ف ث١ٓ )
-1

 [.11ٕٗ ألً أزظبِب ِٓ اٌمن١ت اٌّزٛ٘ظ ]ٌى( ٚ

 

 .ِقجبػ ٔشٔغذ :(II-6الشنل )

 

 

 

http://www.nernst.de/lamp/nernstlamp_a/glower_a.jpg
http://www.nernst.de/lamp/nernstlamp_a/glower_a.jpg
http://www.nernst.de/lamp/nernstlamp_a/glower_a.jpg
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II-1-4 اءحمششعخ رحذ الالىظشٌخ لأطٍبف الأ الذساعخ:   

II-1-4-1 :مغزىٌبد الطبقخ فً الدضٌئبد 

, ٚلأْ اٌغضٞء ػجبسح ػٓ ِغّٛػخ ِٓ هبلخ إٌىزش١ٔٚخ )أزمبي إٌىزشٟٚٔ( فمورؾزٛٞ اٌزسح ػٍٝ ِغز٠ٛبد 

اٌزساد ِشرجطخ ف١ّب ث١ٕٙب ثشٚاثو و١ّ١بئ١خ فئْ اٌغضٞء ٠ؾٛٞ ثبلإمبفخ إٌٝ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ الإٌىزش١ٔٚخ 

ساد ِٚغز٠ٛبد اٌطبلخ الا٘زضاص٠خ فٟ اٌغضٞء ظٙشد ٔز١غخ اسرجبه اٌز ِغز٠ٛبد هبلخ ا٘زضاص٠خ ٚدٚسا١ٔخ,

اِزقبؿ الأؽؼخ ٠ؤدٞ إٌٝ ا٘زضاص اٌزساد ثبٌٕغجخ ٌجؼنٙب اٌجؼل أِب ٌغضٞء ثشٚاثو و١ّ١بئ١خ, إْ فٟ ا

 اٌّغز٠ٛبد اٌذٚسا١ٔخ فزظٙش ٔز١غخ دٚساْ اٌغضٞء ؽٛي ِؾٛسٖ.

 ِغز٠ٛبد اٌطبلخ اٌّخزٍفخ فٟ اٌغضٞء. ( II-7) ٠ٛمؼ اٌؾىً

 

 ِخطو ٠ٛمؼ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ ٌٍغضٞء. :(II-7الشنل)

وً ِغزٛٞ ( Vٚػذح ِغز٠ٛبد ا٘زضاص٠خ )٠ٛعذ ( Eِغزٛٞ هبلخ إٌىزش١ٔٚخ ) ٘زا اٌّخطو أْ فٟ وً ٠ٛمؼ

 هبلخ ١ِٔٓخ أوجش أْ الأزمبلاد الإٌىزش٠ٚٚزنؼ  ,(Rػذح ِغز٠ٛبد هبلخ دٚسا١ٔخ )٠ؾٛٞ ا٘زضاصٞ 

  .خالا٘زضاص٠خ ٚاٌزٟ رىْٛ أوجش ثذٚس٘ب ِٓ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ اٌذٚسا١ٔ

II-1-4-2 :الاهزضاصاد الزىافقٍخ 

اٌزٟ  عٍغٍخ ِٓ اٌمُّ ؽ١ش رٕزظ اءؾّشالأؽؼخ رؾذ اٌرؼشمٗ ٌط١ف ػٕذ ٠ؾذس ا٘زضاص ٌزساد عضٞء ِب 

عضٞء ؼ ٔظش٠خ الا٘زضاص ٔمَٛ ثذساعخ ّٔٛرط رؼزّذ ػٍٝ ػذد اٌزساد اٌزٟ ٠زؾىً ِٕٙب اٌغضٞء ٌٚزٛم١

  صٕبئٟ اٌزسح.
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٠ّىٓ  ,اٌغض٠ئخ ا٘زضاص ٘زٖزُ عض٠ئخ صٕبئ١خ اٌزسح ٚٔؾشػ و١ف ٠ ٌىٟ ٔفُٙ ِؼٕٝ الا٘زضاصاد اٌزٛافم١خ ٔؤخز

  .( II-8) اٌؾىً ِٛمؼ فٟ٘ٛ  وّب A  ٚBرّض١ً اٌغضٞء اٌّزضْ رٞ اٌزسر١ٓ ثٕبثل ٠شثو ث١ٓ وزٍز١ٓ 

  

 سعُ رخط١طٟ ٌٙضاص رٛافمٟ. 7(II-8الشنل )

 ْ ٕ٘بن لٛح ِبئف(, b-8) فٟ اٌؾىًوّب  ̅   ٚ  ̅   الأخشٜ إٌٝ اٌّٛمؼ١ٓ اٌغذ٠ذ٠ٓ فئرا أص٠ؾذ إؽذاّ٘ب ػٓ 

وّب    فئٔٙب عززٕبعت ِغ اٌّغبفخ  fسِضٔب ٌٙزٖ اٌمٛح ة  , إرا(a-5اٌؾى7ً ) الأٌٚٝ عزشعغ إٌظبَ إٌٝ اٌؾبٌخ

 ٘ٛ ِج١ٓ فٟ اٌّؼبدٌخ7

                                                                                                                                               

اٌزٟ رؼشف ثمبْٔٛ ٘ٛن ؽشوخ رٛافم١خ ٚ ٟ٘ ̅   ٚ̅  ٚعزىْٛ ِؾقٍخ اٌؾشوخ إٌٙبئ١خ ف١ّب ٌٛ أهٍمٕب اٌىزٍز١ٓ 

(Hook's law) [11]. 

 قبوىن هىك وحغبة اعزطبلخ الشواثظ:  - أ

  .[11]ؾغبة رشدد الاعزطبٌخ ث١ٓ رسر٠ٓ١طجك لبْٔٛ ٘ٛن ٌ

 ثبٌؼلالخ اٌزب١ٌخ٠ٚ7ؼطٝ اٌزشدد 

  
 

  
√

 

 
                                                                                                                                    

  
    

     

                                                                                                                             

 ؽ١ش7

 .اٌّخزضٌخ7 اٌىزٍخ  

 .  7اٌىزٍخ اٌزس٠خ ٌٍزسح    

 .  7اٌىزٍخ اٌزس٠خ ٌٍزسح    

 7 صبثذ لٛح اٌشاثطخ.  
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 ٠ؼط7ٝ 

 .            اٌشاثطخ الأؽبد٠خعً أِٓ 

 .             اٌضٕبئ١خعً اٌشاثطخ أِٓ 

  .             عً اٌشاثطخ اٌضلاص١خأِٓ 

 طبقخ الدهذ للحشمخ الزىافقٍخ:  - ة

, ٚػٕذ اعزطبٌخ رضاْالاػٕذِب رىْٛ اٌىزٍخ عبوٕخ أٚ ػٕذ ٚمغ  ِؼذِٚخ ٌٍىزٍخ ٚ إٌبثل رؼزجش ؾشو١خطبلخ اٌاٌ

 إٌبثل فئْ هبلخ إٌظبَ رض٠ذ ثى١ّخ رغبٚٞ اٌؼًّ اٌلاصَ لإصاؽخ اٌىزٍخ. ٔىّبػاأٚ 

                                                                                                                                        

 زب7ٌٟبٌفٟ اٌّؼبدٌخ رقجؼ اٌؼلالخ و fزؼ٠ٛل ل١ّخ ث

 

                                                                                                                                        

 

 [.39]ـ ثرؼطٝ فئْ اٌطبلخ  (,II-5) اٌّؼبدٌخ  رىبًِ ؾغبةث

  ∫  

 

 

                                                                                                                      

  
 

 
                                                                                                                                      

 :فً  الدضٌئبد المزعذدح الزساد هزضاصادالا -ج 

غضٞء ارٗ, ؽ١ش ٠ؼطٝ ػذد الا٘زضاصاد ٠ٌزٛلف ػذد الا٘زضاصاد ٌٍغضٞء ػٍٝ ؽىٍٗ إٌٙذعٟ ٚػذد رس

 ٘زضاصادالارقٕف  .ػذد رساد اٌغضٞء N خطٟ, ؽ١شاٌٌٍغضٞء غ١ش  ((3n-6ٚ  (3n-5)اٌخطٟ ة 

 أعبع7ٓ١١ ا٘زضاصاد الاعزطبٌخ ٚ ا٘زضاصاد الأؾٕبء. اٌغض٠ئ١خ ؽغت إٌّو ٚ اٌؾشوخ إٌٝ ٔٛػ١ٓ

 عزطبلخ:لاهزضاصاد اا -/1 

٠ؾذس ف١ٙب رغ١ش فٟ هٛي اٌشٚاثو ث١ٓ اٌزساد ٚ ٠ىْٛ ثبٌض٠بدح أٚ ثبٌٕمقبْ دْٚ رغ١ش فٟ اٌضٚا٠ب ٟٚ٘ اٌزٟ 

  .[76], ٚرٕمغُ ثذٚس٘ب اٌٝ ػذح الغبَ ث١ٓ اٌشٚاثو
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 اهزضاص اعزطبلخ ثغٍظ:  -

 .وٍٛس ا١ٌٙذسٚع١ٓ ٠ؾًّ اعزطبٌخ ساثطخ ٚاؽذح ِضً اٌشٚاثو اٌفشد٠خ فٟ عضٞء 

  اهزضاص اعزطبلخ مضدوج:  -

ِٓ ِضً اعزطبٌخ اٌشاثطز١ٓ ٌىشثْٛ ِزقً ثزسر١ٓ ٌخ ساثطز١ٓ أٚ أوضش فٟ ٔفظ اٌٛلذ عزطباػجبسح ػٓ ٟٚ٘ 

 ١ٙذسٚع١ٓ ٕٚ٘ب ٠ؾذس ٔٛػ١ٓ ِٓ الاعزطبٌخ اٌّضدٚعخ.اٌ

 7اعزطبٌخ ِضدٚعخ ِزّبصٍخ 

 فٟ ٔفظ اٌٛلذ.٠ؾذس فٟ ٘زا إٌّو اعزطبٌخ أٚ أىّبػ ٌٍشاثطز١ٓ 

 7اعزطبٌخ ِضدٚعخ غ١ش ِزّبصٍخ 

  .[11]ٚف١ٗ رغزط١ً إؽذٜ اٌشٚاثو ث١ّٕب رزىّؼ الأخشٜ ٚرٌه فٟ ٔفظ اٌٍؾظخ ٚثؾىً ِزضآِ

 : الاوحىبء اهزضاصاد -2

رمزشة اٌزساد ِٓ ثؼنٙب اٌجؼل صُ رجزؼذ ِّب ٠ؤدٞ إٌٝ رغ١ش فٟ اٌضٚا٠ب دْٚ فٟ ٘زا إٌٛع ِٓ الا٘زضاصاد 

 .[76]ؽغت ِب إرا رّذ اٌؾشوخ داخً أٚ خبسط اٌّغزٛٞ  ٛاعأٔ اٌشٚاثو ٕٚ٘بن ػذحرغ١ش فٟ هٛي 

 الحشمبد داخل المغزىي: -

 مزأسخحخ:الاوحىبء -حشمخ الاهزضاص*    

 .اٌّغزٛٞ رمَٛ اٌٛؽذاد اٌزشو١ج١خ ثزؤسعؼ إٌٝ اٌخٍف ٚ الأِبَ فٟ ٔفظ

 :خمقصٍالاوحىبء -الاهزضاصحشمخ  *  

 ثبٌٕغجخ ٌجؼنّٙب ثؾىً ٠ؾجٗ ؽشوخ اٌّمـ.  اٌّشرجطز١ٓ رمبسة ٚرجبػذ فٟ ٔفظ اٌّغزٛٞغ١ش ٠ؾذس ٌٍزسر١ٓ 

 الحشمبد خبسج المغزىي: -

 مشمجخ:الاوحىبء  حشمخ اهزضاص* 

خط١خ( صلاص١خ اٌزسح إٌٝ اٌخٍف ٚ الأِبَ خبسط ِغزٛٞ الارضاْ اٌّؾىً اٌغ١ش رزؤسعؼ اٌٛؽذاد اٌزشو١ج١خ )

 ٌٍزسح ٚ سٚاثطٙب.

 :لزىائٍخالاوحىبء لاهزضاص الاحشمخ ا* 

  .[11]الارضاْثبلٟ اٌغضٞء خبسط ِغزٛٞ  كؽٛي اٌشاثطخ ث١ٕٙب ٠ٚج ثبلاٌزفبفرمَٛ اٌزساد 

ف١ّب ٠ؼطٟ اٌؾىً  الا٘زضاصاد ؽغت ّٔو اٌؾشوخ ٚ اٌّغزٛٞ عاأٔٛ (II-9اٌؾىً ) اٌّخطو اٌزب٠ٌٟؼطٟ  

(II-10) ّٔبرط رٛم١ؾ١خ. 
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 .ٔؾٕبءالا ٚع ا٘زضاصاد الاعزطبٌخ اِخطو ٠ّضً أٔٛ :(II-9الشنل )

 

 

 اعزطبٌخ غ١ش ِزّبصٍٗ                           اعزطبٌخ ِزّبصٍٗ                                   

 

 

 ٟ                                              أؾٕبء ِمقٟؽأؾٕبء أسعٛ                           
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 أؾٕبء ِشوت                                      أؾٕبء اٌزٛائٟ                                      

 .[76] الا٘زضاصٌجؼل أّٔبه  ّٔبرط رٛم١ؾ١خ :(II-10الشنل )

II-1-4-3 وغحبثٍخ()الإ الحشمخ الاوزقبلٍخ: 

٠ٕزمً اٌغضٞء ِٓ رؼجش اٌؾشوبد الأزمب١ٌخ ػٓ ؽشوخ اٌغضٞء وٛؽذح فٟ اٌٛعو اٌزٞ ٠ٛعذ ف١ٗ, ؽ١ش 

ٚثزٌه ٠ّىٓ أْ  إؽذاص١بد  ِٛمغ إٌٝ أخش فٟ اٌفشاؽ, ٠ٚؾذد ِٛمغ اٌغضٞء ثبٌٕغجخ ٌّشوض وزٍزٗ ثضلاصخ

  .[11]رؤخز أٞ ل١ّخ ِٓ ل١ُ اٌطبلخ

II-1-4-4 :الحشمخ الذوساوٍخ  

 ً دائشٞ.ٟٚ٘ ؽشوخ اٌغضٞء ؽٛي أؽذ الإؽذاص١بد الأعبع١خ ثؾى

ِٓ ِغزٜٛ هبلخ دٚسأٟ إٌٝ ِغزٜٛ هبلخ  الأزمبي, ِٕٚٗ فئْ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ اٌذٚسا١ٔخ ِغز٠ٛبد و١ّخ إْ

و١ّخ ِؾذدح ِٓ اٌطبلخ ٠ّٚىٓ ِلاؽظخ أْ هبلخ اٌذٚساْ رىْٛ ِّبصٍخ  ِزقبؿبثأػٍٝ ِٕٗ, ٠ؾذس اخَش 

  .[11]ٌطبلخ اٌفٛرْٛ ٌلأؽؼخ اٌمق١شح

II-1-4-5  فً الدضٌئبد دوسان-الاهزضاصحشمخ: 

رىْٛ اٌزساد فٟ ؽشوخ ِغزّشح ٌٚىً ِٕٙب صلاس دسعبد ؽش٠خ ٚ صلاس إؽذاص١بد  K1فٟ دسعخ ؽشاسح 

 .٠ٕٚزظ ػٓ اٌؾشوبد هبلخ ١ِىب١ٔى١خ و١ٍخ ٌىً عضٞء ِؼضٚي (X ,Y ,Z)وبسر١ض٠خ 

ETot=ER +EV +Eé +ET                                                                                                     (II-5) 

  ؽ١ش7

ER .ْ7 هبلخ اٌذٚسا 

EV.7 هبلخ الا٘زضاص 

Eé 7ٌطبلخ الإٌىزش١ٔٚخ.ا 

ET.7هبلخ الأغؾبة 

  .[11]ل١ُ ٘زٖ اٌطبلبد ِخزٍفخ ثؾىً ِغزمً ف١ّب ث١ٕٙب ٚفك رمش٠جبد ثٛس
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 (.اٌزسح اٌغض٠ئبد اٌخط١خ )عضٞء صٕبئٟاٌؾشوبد اٌذٚسا١ٔخ فٟ  7(II-11الشنل)

II-1-5 :العىامل المؤثشح فً الاهزضاص 

إٌٙذع١خ ٚ  ث١ٓ اٌخقبئـ ؽ١ش ِٓ اٌقؼت اٌشثووض١شح دداد الا٘زضاص إْ اٌؼٛاًِ اٌزٟ رؤصش ػٍٝ رش

 رؤص١شاد عٕزطشق ٌّٕبلؾزٙب7 ٌؼذح  ٔز١غخالإٌىزش١ٔٚخ ٌٍشٚاثو 

 الزأثٍش الخبسخً: -

  اٌزشدد ٠مً اٌىبسث١ًٔٛ  أعً  ضلا ِٓ فّ . ٠Kمًٍ ِٓ صبثذ اٌمٛح  ٘بٚػذَ رّشوض بدؾؾٕزؾبس ٌٍْٔ الاإ 

40cmسثّمذا
-1   

.  

 الزأثٍش الذاخلً: -

 رأثٍش ثبثذ القىح  K:  

 أوضش وٍّب وبْ صبثذ اٌمٛح أوجش.وٍّب وبٔذ اٌزساد ِؾذٚدح  الاعزطبٌخ ٘زضاصادآِ أعً  

 :رأثٍش الزضبعف 

 .               رغزٍضَ ص٠بدح اٌزنبػف  k صبثذ اٌمٛح ص٠بدح

 رأثٍش النزلخ المخزضلخ µ: 

  .νاٌزشدد ٠ٕزظ ػٕٗ رغ١ش فٟ  µؽ١ش إْ اٌزغ١ش  فٟ ل١ّخ  k رؤص١ش اٌىزٍخ اٌّخزضٌخ ِّبصً ٌزؤص١ش صبثذ اٌمٛح

  :رأثٍش الشاثطخ الهٍذسوخٍىٍخ 

ِٓ عّه اٌؾضِخ فٕغذ٘ب ػٕذ ( ٠ٚض٠ذ O-Hاٌشاثطخ ا١ٌٙذسٚع١ٕ١خ ٠خفل ِٓ رٛارش الاعزطبٌخ)ٚعٛد 

 .الاِزقبؿ ٚامؾخ ٚ ػش٠نخ
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  ًثىبئً الأقطبة عضمالزغٍش ف: 

 ػضَ صٕبئٟ ألطبة ٠زُ اِزقبؿ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِٓ لجً اٌغض٠ئبد اٌّغزمطجخ أٞ اٌزٟ رٍّه 

الإؽؼبع  رٛارش , فئرا وبْػضَ صٕبئٟ ألطبةثزٌه ؽشوخ ا٘زضاص٠خ وٕز١غخ ٌٍزغ١ش فٟ ( ِؾذصخ NO ,COِض7ً)

ؾقً أزمبي ِٓ ِغزٛٞ هبلخ ا٘زضاصٞ ادٔٝ إٌٝ ِغزٛٞ أػٍٝ ٠ِغب٠ٚب ٌٍزٛارش الا٘زضاصٞ اٌطج١ؼٟ ٌٍغضٞء 

  .[76]هبلخ ٚ٘زا ِغ ِشاػبح لبػذح الاخزجبس

 ٌٍشاثطخ اٌمطج١خ ِٓ اٌؼلالخ7 ٠ّىٓ ؽغبة ػضَ صٕبئٟ ألطبة

                                                                                                                                                  

q.7 اٌؾؾٕخ فٟ اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٍشاثطخ 

 7هٛي اٌشاثطخ. 

ثقٛسح دٚس٠خ ٚثزٌه  ػضَ صٕبئٟ ألطبة فٟ هٛي اٌشاثطخ عٛف ٠ؤدٞ إٌٝ اٌزغ١ش فٟ اٌزغ١ش ٚػٍٝ رٌه فئْ

 .ػضَ صٕبئٟ ألطبة ٔز١غخ ٌٍزغ١ش فٟ بِززثزث بوٙشثبئ١ ار١بس ؤ٠ٕؾ

ا١ٌٙذسٚع١ٓ فئٔٗ لا ٠ؾزٛٞ ػٍٝ ػضَ لطجٟ ٚثزٌه لا ٠ٕؾؤ ر١بس  صٕبئٟ أِب فٟ اٌغضٞء غ١ش اٌمطجٟ ِضً عضٞء

  ِزقبؿ.لاوٙشثبئٟ ٔز١غخ ٌزّذد اٌشاثطخ ٚ لا ٠ؾذس ا

اٌّشرجو  ػضَ صٕبئٟ ألطبةِزقبؿ لأٞ ؽشوخ ا٘زضاص٠خ فٟ اٌغضٞء ػٍٝ ؽغُ اٌزغ١ش فٟ ٚرزٛلف وضبفخ الا

  .[11] ثٙزٖ اٌؾشوخ

II-1-6 الامزصبص: شذح 

 ؽذح, ثقفخ ػبِخ فئْ ػضَ صٕبئٟ ألطبة ٌٍغض٠ئبد اٌّٙزضحالاِزقبؿ ػٍٝ ؽغُ اٌزغ١ش فٟ  ؽذحرزٛلف ل١ّخ 

 .س فٟ لطج١خ اٌغضٞءالاِزقبؿ لأٞ ؽشوخ ا٘زضاص٠خ رزٕبعت ِغ ِشثغ اٌزغ١ش اٌؾبد

 الامزصبص:  قٍبط شذح 

 لا ٠خزٍف ػٓ هش٠مخ اٌزمذ٠ش اٌىّٟ فٟ ِٕطمخ ِزقبؿ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاءا٠ش اٌىّٟ ٌؾذح إْ هش٠مخ اٌزمذ

 ِشاػبرٙب 7ٟ٘ٚػزجبساد اٌزٟ ٠غت فٛق اٌجٕفغغ١خ ٚ اٌّشئ١خ, ٌٚىٓ ٕ٘بن ثؼل الا الأؽؼخ

الأؽؼخ اٌخبسعخ ِٓ اٌّز٠ت  ؽذح ِزقبؿ ثّمبسٔخاٌجٕفغغ١خ ٚ اٌّشئ١خ ٠مبط الا الأؽؼخ فٛق ِٕطمخفٟ  -

 .الأؽؼخ اٌخبسعخ ِٓ اٌؼ١ٕخ ؽذحِغ 

ٔؼىبط ٚرؾزذ ٓ الاػالأؽؼخ إٌبرغخ  ؽذح ٚاعزخذاَ خ١ٍخ اٌّز٠ت فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ ٠ؼًّ ػٍٝ إصاٌخ اٌفمذ فٟ

, ٚلا رغزخذَ ٘زٖ اٌطش٠مخ فٟ ِزقبؿ إٌبرظ ِٓ اٌّز٠ت ٔفغٗ, ٚوزٌه الاؼخ ػٍٝ عذاس اٌخ١ٍخالأؽ

الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء  اِزقبؿاٌّغزخذِخ فٟ  اٌخلا٠ب عّه ْلأِزقبؿ فٟ إٌّطمخ رؾذ اٌؾّشاء, الا

فز اٌخلا٠ب ا٠ىْٛ فغ١شا عذا ِٚٓ اٌقؼت اٌؾقٛي ػٍٝ خ١ٍز١ٓ ٌّٙب ٔفظ اٌغّه, ٚفنلا ػٓ رٌه فئْ ٔٛ

 فئٔٗ ػبدح لا رغزخذَ إلا خ١ٍخ  ٚاؽذح ِغ اعزجؼبد خ١ٍخ اٌّمبسٔخ. , ٌٚٙزاأٚ اٌّز٠ت اٌغٛ ثغجت ِؼشمخ ٌٍزغ١ش
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٠غت إعشاء ٌزٌه فٟ إٌّطمخ رؾذ اٌؾّشاء رغزخذَ ٚؽذح رغغ١ً  الاِزقبؿعٙضح أْ ع١ّغ أ٠لاؽع  -

 ػ١ٍّخ ِؼب٠شح ٌزذسط ٚؽذح اٌزغغ١ً ِٓ اٌقفش إٌٝ اٌّئخ إِشاس مٛئٟ.

        صُ ٠ضاي اٌّز٠ت ٠ٚٛمغ 100%لإعشاء اٌم١بط ٠ٛمغ اٌّز٠ت فٟ خ١ٍخ ٠ٚنجو الإِشاس اٌنٛئٟ ػٍٝ  -

 .(II-10) ِٓ اٌؼلالخ الاِزقبف١خٚرؾغت اٌؼ١ٕخ  اِزقبؿ رغغ١ً ٠ٜغشصُ ِؾٍٛي اٌؼ١ٕخ فٟ ٔفظ اٌخ١ٍخ 

     
  
  

                                                                                                                                  

 ٘ب ِٓ ِٕؾٕٝ الاِزقبؿ.رمذ٠ش ٠زُ   ؽ١ش 

 ؽذح الأؽؼخ اٌٛاسد.    :

 ؽذح الأؽؼخ إٌبفزح.    :

II-1-7  الاهزضاص رشددقٍمخ : 

 7رؼزّذ ل١ّخ اٌزشدد ػٍٝ

 ٔٛع اٌشٚاثو اٌّىٛٔخ ٌٍغضٞء. .8

 .اٌّزنّٕخ فٟ اٌغضٞءٚصْ اٌزساد  .1

 اٌغض٠ئبدسٚاثو ٘زٖ  ا٘زضاصادإْ اٌّشوجبد اٌؼن٠ٛخ رّزـ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ػٕذِب ٠ىْٛ رشدد 

 .ِغب٠ٚب ٌزشدد الاؽؼخ اٌغبلطخ

٠غت أْ  الاِزقبؿوً اٌغض٠ئبد الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء, ٌٚىٟ ٠زُ لا رّزـ  ٗؽبسح إٌٝ أ٠ٔغت الإ -

 . ٠ىْٛ ٕ٘بٌه رغ١ش فٟ هج١ؼخ اٌغضٞء إٌبرظ ِٓ رغ١ش فٟ هٛي اٌشاثطخ

II-1-8 الدضٌئٍخ الاهزضاصادالأشعخ مه قجل  امزصبصبس" ٍ"قىاعذ الاخز:  

II-1-8-1 :القبعذح الأولى 

ػضَ خ رغ١ش فٟ ١ِٙغخ لاثذ ٚأْ ٠ؾذس فٟ اٌغض٠ئ خ٘زضاص٠اٌىٟ رّزـ عض٠ئخ ِب الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء وطبلخ 

 .٘زضاص٘باؽبي صٕبئٟ الألطبة 

ْ ٠ؾذس ف١ٙب أ O2), Cl2,N2 , (H2 ه فئٕٔب لا ٔزٛلغ فٟ عض٠ئخ ِىٛٔخ ِٓ رسر١ٓ ِزؾبثٙز١ٌٓٚهجمب ٌز

 اِزقبؿ ٌلأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٔز١غخ ِو )عؾت( اٌزسر١ٓ ػٓ ثؼنّٙب.

 ٘زضاصا٠ؤدٞ ثزٌه إٌٝ  ٘زضاصالاخلاي ػضَ صٕبئٟ الألطبة رغبٖ أٚ ل١ّخ أٌٍمبػذح فئْ أٞ رغ١ش فٟ  ٚاعزٕبدا

  .[12]الأؽؼخٌلأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِؤد٠ب ثزٌه إٌٝ اِزقبؿ ِغ اٌّغبي اٌىٙشثبئٟ  ِغزمطت ٠زفبػً
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II-1-8-2 :القبعذح الثبوٍخ 

      ٠ىْٛ ف١ٙب ) أزمبلادؾذس ٠رؾذ اٌؾّشاء  ػٍٝ أْ اِزقبؿ الأؽؼخ رٕـ
 فمو.   

غٍت ٘زٖ ؤفٟ دسعخ ؽشاسح اٌغشفخ, ف    ٘زضاصٞالاّغزٛٞ اٌغٍت اٌغض٠ئبد رىْٛ فٟ أٚهبٌّب أْ  

عبعٟ ٠غّٝ ثبٌزشدد الأ ٔزمبيالاٚأْ اٌزشدد اٌّٛافك ٌطبلخ ٘زا        الأزمبلاد رؾذس ِٓ ؽبٌخ )

              .[12]ثزشدداد مؼ١فخ  أزمبلادرؾذس ف١ٙب           فئْ الأؽؼخ اٌزٟ ٠ىْٛ ف١ٙب ) 1-ٚاعزٕبدا ٌٍمبػذح

اٌزشدد  فمؼرؾذس ثزشدداد       ) الأزمبلادٚ  رٛافمٟ ربَ ٘زضاصاغٍت اٌغض٠ئبد ١ٌغذ راد أْ إ

 عبعٟ ٚغبٌجب ِب ٠طٍك ػ١ٍٙب أعُلأ٠ىْٛ صلاصخ أمؼبف اٌزشدد ا      ) ٔزمبيالا ٚ      عبعٟ )الأ

  .[11]ضبٟٔ ٚ٘ىزا وجش ِٓ اٌنؼف اٌأٚي ؽذرٗ اٌنؼف الأٚي, اٌنؼف اٌضبٟٔ......وّب أْ اٌنؼف الأ

II-1-9  الأشعخ رحذ الحمشاء: مزصبصاطٍف 

ِزقبفبد اٌغض٠ئ١خ فٟ ِٕطمخ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٚ اٌزٟ رؼجش ػٓ اٌؾشوبد لا٠طٍك ػٍٝ ِغّٛػخ ا       

 اٌؼذد اٌّٛعٟ ٚػّٛد٠ب  أفم١ب اٌط١ف ثّٕؾٝ ٠ؼ١ٓ ػ١ٍٗ ٠ّضً .الأعبع١خ ه١ف الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٘زضاص٠خالا

 .Tأٚ الاِزقبف١خ  Aإٌفبر٠خ 

ٌٍغض٠ئبد غ١ش  3n-6ٌٍغض٠ئبد اٌخط١خ ٚ  3n-5ػذد اِزقبفبد عض٠ئ١خ ِغب٠ٚب  ط١فاٌغبٌجب لا ٠ظٙش فٟ 

 ػٍٝ اٌزٛاٌٟ ٠ٚؼٛد رٌه ٌؼذح ػٛاًِ ِٕٙب7خط١خ اٌ

 زبٌٟ اِزقبؿ مؼ١ف ٠قؼت ر١١ّضٖ فٟ اٌط١ف.بٌرغ١ش فغ١ش فٟ لطج١خ اٌغضٞء ٚث .8

 ل ثؾ١ش رظٙش وبِزقبؿ ٚاؽذ.ِزقبفبد ِٓ ثؼنٙب اٌجؼلشة ثؼل الا .1

غضٞء أٚ ٌٛعٛد اعزطبٌخ ٌؼذَ لطج١خ أٌظشا ػذَ ظٙٛس اِزقبفبد ٌجؼل اٌؾشوبد الا٘زضاص٠خ  .7

 [.11 ,76]ػضَ صٕبئٟ الألطبة رّبصً لا رؤدٞ إٌٝ رغ١ش فٟ 

II-1-9-1 شعخ رحذ الحمشاء:الامزصبص للأأطٍبف  رطجٍقبد 

 7ــث ٌٍغض٠ئبد ٘زضاص٠خالاالأه١بف  ِٓ دساعخ الاعزفبدح٠ّىٓ 

رؼ١١ٓ صبثذ لٛح اٌشاثطخ اٌى١ّ١بئ١خ اٌزٞ ٠ج١ٓ ِذٜ لغبٚح ٘زٖ اٌشاثطخ ٠ٚؾذد لبث١ٍزٙب ٌٍزؾٖٛ ٚ٘زا  .8

 ثمبْٔٛ ٘ٛن.

ػضَ صٕبئٟ ِؼشفخ ؽىً اٌغضٞء ٚرؾذ٠ذ ػٕبفش اٌزٕبظش)الا٘زضاص اٌزٕبظشٞ اٌزٞ لا ٠شفمٗ رغ١ش فٟ  .1

 الألطبة. 

ٞء رٙزض ضاٌغ , فبٌشٚاثو ٚ اٌّغب١ِغ فٟ O-H ,C=Oِؼ١ٕخ ِضً ِغب١ِغ  ٚعٛدػٍٝ اٌزؼشف   .7

د١ٌلا ػٍٝ  را اِزـ اٌّشوت إؽؼبػب ٠ٛافك رٛرش ِؼ١ٓ ١ِّض ٌّغّٛػخ ِب وبْ رٌهئف ثزٛرش ِؼ١ٓ,

 ٚعٛد رٍه اٌّغّٛػخ ف١ٗ.
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II-1-11 مزصبصبد الأشعخ رحذ الحمشاء:المدبمٍع الىظٍفٍخ ثب علاقخ    

 ٠غت اٌزطشق إٌٝ أُ٘ الاِزقبفبد ا١ٌّّضح ٌٙب7 رؾذ اٌؾّشاءخ ث١ٓ اٌّغب١ِغ اٌٛظ١ف١خ لأؽؼخ ٌذساعخ اٌؼلال

II-1-11-1 وبد:ىالهذسومشث 

II-1-11-1-1 :الألنبوبد 

 7ؽ١ش ثغ١و ٠ٚؾزٛٞ ػٍٝ ثؼل اٌمُّٚ ٠ىْٛ اٌط١ف ػبِخ 

cm)رّذد ػٕذرؼطٝ (C-H) اٌشاثطخ 
-1

8711), (µ7.77). 

cm)ػٕذ ِزقبفبد رىْٛ الاالأوبٔبد 
-1

8711), (µ7.77). 

µ4.14( ,)(1375cm) ؽٛاٌٟ ػٕذ اِزقبؿ ١ِّض (CH3) اٌّض١ً ّغّٛػخٌ
-1

. 

cm) اِزقبؿ  ا١ٌّض١ًؼطٟ ٠ٚ
-1

8121), (6.90µ). 

II-1-11-1-2 ىبد:بٌلنالأ 

(=C-H)- ٟػٍٝ ا١ٌغبس ) رّذد ٠ؼطµ7.77( ,)300cm
-1

). 

(=C-H)- 650-1000) اٌّغزٛٞ ٠ؼطٟ أؾٕبء خبسطcm
-1

( ,)10-15µ). 

(C=C)-  ٟ1600-1660) اٌّغبيفٟ  رّذد٠ؼطcm
-1

( ,)6.02-6.25µ). 

II-1-11-1-3 لنٍىبد:الأ 

≡C-H- 3300) ٠مغ ػبدح فٟ ؽٛاٌٟ رّذدcm
-1

( ,)3.0µ). 

 -C≡C2150ثبٌمشة ِٓ ) رّذدcm
-1

), (4.65µ ػٍّب ثؤْ اٌزشافك ٠ض٠ؼ ,)رّذد C=C ٓػٍٝ ا١ّ١ٌ. 

  II-1-11-2 ٌخالحلقبد العطش:    

=C-H-  ٟ300) فٟ اٌّغبي رّذدرؼطcm
-1

( ,)3.33µ). 

=C-H-  ٞٛاٌّغبي فٟالأؾٕبء خبسط اٌّغز( 14.5-711.1µ,) (cm
-1

361-611.) 

 ٠ّٚىٓ اعزخذاَ ٘زٖ اٌؼقبثبد ثغٌٙٛخ ٌزؾذ٠ذ ّٔو الاعزجذاي فٟ اٌؾٍمبد.

C=C- 1600ٌٍؾٍمخ غبٌجب ثؾىً اصٚاط صٕبئ١خ فٟ ) رّذد رمغ اِزقبفبدcm
-1

 ( ,)6.25 µ( ٚ )µ3.45 ,)

(1475cm
-1

.) 

 ِزقبفبد اٌنؼ١فخ ٌزؾذ٠ذ ّٔو الاعزجذاي فٟ اٌؾٍمخ.٠ّٚىٓ اعزخذاَ ٘زٖ الإ
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 اٌؾٍمبد ٚؽ١ذح اٌزجبدي7 - أ

690cmثبٌمشة ِٓ ) الأٚي الاِزقبؿؽ١ش ٠ؼطٝ  ثبِزقبف١ٓرز١ّض 
-1

 ,)(14. 5µ  ٟٔٚاٌضب ,) 

750cmثبٌمشة ِٓ )
-1

( ,)13.3 µ). 

 ٚسص7ٛالأاٌؾٍمبد صٕبئ١خ اٌزجبدي  - ة

750cmثبٌمشة ِٓ ) ٚرز١ّض ثمّخ ٚؽ١ذح 
-1

( ,)13.3 µٛ٠ّٚىٓ ِلاؽظخ ٘زا إٌّٛرط فٟ ه١ف أٚسص )-

 .وٍٛس اٌز٠ٌٛٛٓ

 اٌؾٍمبد صٕبئ١خ اٌزجبدي ا١ٌّزب7 -ط

690cmلشة ) لّخرؼطٟ ٘زٖ اٌّشوجبد 
-1

( ,)14.5 µ( ثبلإمبفخ إٌٝ أخشٜ لشة )780cm
-1

( ,)12.8 µ )

880cmِزٛعطخ لشة ) ؽذحصبٌضخ راد  لّخٚفٟ وض١ش ِٓ الأؽ١بْ ٠ّىٓ ِلاؽظخ 
-1

( ,)µ88.1.) 

 اٌؾٍمبد صٕبئ١خ اٌزجبدي اٌجبسا7 -د

850cm-800ل٠ٛخ فٟ إٌّطمخ ِب ث١ٓ ) لّخرجذٞ 
-1

( ,)12.5-11.8 µ). 

II-1-11-3 :النحىلاد و الفٍىىلاد 

O-H-  ٞ3600-3650)اٌؾش ٌٙزٖ اٌشاثطخ لّخ ؽبدح فٟ  اٌزّذد٠جذcm
-1

) , .(2.74-2.78 µ) 

C-O- ( 1000-٠1250مغ ا٘زضاص الاِزطبه ػبدح فٟ اٌّغبيcm
-1

( ,)8-10 µ). 

II-1-11-4 شاد:ٍالاٌز 

C-H- ٌرٍه اٌزٟ رؼٛد ٌلامُّ إْ ِٓ أُ٘ ا( 10.0-7.7ِزطبه µ), (1300-1000cm
-1

). 

ٚ٘زا ٠ذي ػٍٝ أْ اٌّشوت ٘ٛ عزش الأ ٚعٛد إٌٝ ٠ؼٛد ِزطبه لاْ الاأ وذؤ٠ C=O  ٚO-Hغ١بة أْ 

  .[13]٠زشاد الإ

II-1-11  للأشعخ رحذ الحمشاء الامزصبص أطٍبفرفغٍش ًالزفغٍش الىىع: 

 .الاِزقبؿٌمُّ عبط إ٠غبد اٌّغّٛػبد اٌٛظ١ف١خ اٌّشافمخ أرفغش أه١بف الاِزقبؿ ػٍٝ 

ِٕطمخ ا٘زضاصاد ِؼ١ٕخ سثؼخ ِٕبهك ٠ٛافك وً أرمغُ إٌّطمخ اٌٛعطٝ ِٓ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء إٌٝ 

 ؼشف ِغجمب اٌّؼٍِٛبد اٌّزٛفشح ؽٛي اٌّبدح لجً اٌؾشٚع ثزفغ١ش ه١فٙب ِض7ًٔلاثذ ٚأْ  .ٌٍشٚاثو

 ٌؼشٚفخ )اٌّؾخقخ( ٚ اٌّٛعٛدح فٟ رشو١جٙب. ّاٌؼٕبفش اٌى١ّ١بئ١خ ا 

 اٌؼٕبفش اٌى١ّ١بئ١خ غ١ش اٌّٛعٛدح ثبٌزشو١ت. 

 .ٌٍْٛاٌؾبٌخ اٌفض٠بئ١خ ٚ ا 

 وبٔذ ٚاؽذح أٚ ِض٠غب. ٔمبٚح اٌّبدح عٛاء 

 .اٌّىٛٔبد اٌّّىٕخ 
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500cm-5000مغُ ِٕطمخ )ٔ          
-1

 ِٕطمز7ٓ١ إٌٝ( 

1350cm-5000) اٌّغبي ِٕطمخ اٌّغب١ِغ اٌٛظ١ف١خ ا١ٌّّضح فٟ - أ
-1

). 

650cm-1350) اٌّغبي ِٕطمخ اٌزشو١ت اٌذل١ك فٟ - ة
-1

). 

 ؽ١ش7

5000cm-1000)إٌّطمخ الأٌٚٝ ) ػٍٝٚلا أٔشوض  -8
-1

)ٚ اٌمٛٞ صُ اٌّزٛعو  الاِزقبؿ لاؽعٚٔ 

 اٌنؼ١فخ إرا وبٔذ ػ١ٍّخ اٌزؾخ١ـ عٍٙخ(.

 فٟ ؽبٌخ ٚعٛد٘ب ٚروش٘ب فٟ ؽبٌخ غ١بثٙب.( C-H)  ــٌ  ثبٌٕغجخ٘زضاصاد ؼ١ٓ ٔٛع الأ -1

 رشدداد (C-H) ( ٓ3000-2500)رؾذس ث١cm
-1

. 

 ( 2800إرا وبٔذ فٛقcm
-1

ٚ أ ١ٌٚف١ٕبدالأ) ؼخجغ١ش ِؾأٚ اٌّشوت ( فئْ رسح اٌىشثْٛ 

   ( عز١ٍٕبدالأ

  2800لً ِٓ )أإرا وبٔذcm
-1

اٌّشوجبد ) ؼخجِؾ أٚ اٌّشوجبد ( فئْ رسح اٌىشثْٛ

 .(اٌجشاف١ٕ١خ

  2800لً ِٓ )أٚ أوجش أإرا وبٔذcm
-1

 ؼخ فٟ أْ ٚاؽذ.جؼخ ٚغ١ش ِؾج( فئْ رسح اٌىشثْٛ ِؾ

 ( 1500ؽضِخ اِزقبؿ فٟ ؽذٚدcm
-1

 (.CH2( أٚ )CH3( رؼٕٟ )

 ( 1300ؽضَ اِزقبؿ فٟ ؽذٚدcm
-1

 (.C-CH3( رؼٕٟ )

1650cm-1600) اٌّغبي ؽضِخ الاِزقبؿ ِزٛعو اٌؾذح فٟ -
-1

( رؼٕٟ عٍغٍخ ِٓ أسثؼخ أٚ 

 أوضش ِٓ ِغّٛػخ اٌّض١ٍٓ.

 ٔؼ١ٓ إْ أِىٓ رٌه ٔٛع اٌّشوت أٚ اٌّشوجبد اٌّٛعٛدح. -7

 1600-1500فٟ ؽذٚد ) حٚعٛد أٚ غ١بة ؽضِبد اِزقبؿ ِزٛعو اٌؾذcm
-1

( ٚ٘زا 

 ٠ؾ١ش إٌٝ ٚعٛد أٚ غ١بة اٌّٛاد الأسِٚبر١خ.

 فٟ ) اٌؾذح ٚعٛد ؽضِخ اِزقبؿ ِزٛعوcm
-1

( رؼٕٟ ٚعٛد الأٌف١بد 16508311- 

 )ٚثغ١بة ٘زٖ اٌؾضِخ لذ رٛعذ وزٌه الأٌف١ٕبد(.

 ( 2000ٚعٛد ؽضِخ اِزقبؿ مؼ١فخ فٟ ؽذٚدcm
-1

( أٚ ؽضِخ اِزقبؿ ِزٛعطخ فٟ 

(2000cm
-1

2100cmطخ فٟ )(, ٚؽضِخ اِزقبؿ ِزٛع
-1

(, ٠ؼٕٟ ٚعٛد ِؾزمخ 

 ب لذ رجمٝ اٌّغّٛػخ الاع١ز١ٕ١ٍ١خ ِٛعٛدح.اع١ز١ٕ١ٍ١خ ٚثغ١بثٙ

 ( إرا وبٔذ -CH2 أ ٚ -CH3)  ِٛعٛدربْ ١ٌٚظ الأسِٚبر١خ أٚ الا١ٌف١ٕ١خ )عٍغٍخ راد

فزٛلغ ٚعٛد اٌّشوجبد  (أٚافش ِضدٚعخ( أٚ الاع١ز١ٕ١ٍ١خ )عٍغٍخ راد أٚافش صلاص١خ

 )عٍغٍخ أؽبد٠خ الأٚافش(. الا١ٌفبر١خ

 لغ اٌّغب١ِغ اٌّؼٛمخ ّش ثّؼشفخ ٔٛع الأ١ٌٚف١ٓ, ػذد ِٚٛاثؼذ رؾذ٠ذ ٔٛع اٌّشوت, ٔغز

 ٓ(.٠فٟ اٌّشوت الاسِٚبرٟ )ؽٍمخ غ١ش ِؾؼخ سِض٘ب الاػز١بدٞ ؽٍمخ ثٕض

 3300-1000) إرا ٚعذد لُّ اِزقبؿ فٟ اٌّغبيcm
-1

( رزخٍٍٙب ؽضِبد اِزقبؿ 

 اٌؾضِبد ٌٍّشوجبد اٌؼن٠ٛخ فٕؼزجش٘ب ِشوجبد لا ػن٠ٛخ.ػش٠نخ ٚإرا ٌُ رؾذد ٘زٖ 
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 II-1-12 مطٍبفٍخ الأشعخ رحذ الحمشاء خهبص:  

ِخطو ِجذأ ػٍّٗ ِٛمؼ  ,ٍٝ اٌط١ف اٌخبؿ ثبٌؼ١ٕخ اٌّذسٚعخػ اٌؾقٛي أعً ِٓ اٌّط١بف ٠غزؼًّ عٙبص  

 (II-127اٌزبٌٟ ) اٌؾىًفٟ 

 

 .الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ّط١بفٌ  ِخطو (:II-12الشنل )

ِشا٠ب إٌٝ  ثبعزخذاَرمغُ اٌؾضِخ اٌنٛئ١خ إٌٝ ٔقف١ٓ. رٛعٗ وً ؽضِخ  .الأٌٛاْ ِزؼذد مٛء ِقذس٠غزخذَ 

 [.14ِغّٛػخ وج١شح ِٓ الأهٛاي اٌّٛع١خ] أْ رزؾشن ؽزٝ رغّؼ ثبٌؾقٛي ػٍٝ اٌّشا٠ب لإؽذ٠ّٜىٓ  .اٌؼ١ٕخ

    اٌؾضِخ اٌنٛئ١خ.  فٟأٞ إؽبسح رّضً أ٘ذاة اٌزذاخً اٌّزؾقً ػ١ٍٙب أطلالب ِٓ ٚعٛد فشق 

قً ػٍٝ إؽبسح ِؤخٛرح ػٓ فٕزؾ اٌّشآح أزمبيثم١بط ؽذح الإؽبسح ثذلاٌخ  ىبؽف )ػبدح ٠ىْٛ ؽشاس٠ب(اٌ ٠مَٛ

صُ ٠زُ ؽغبة فٛسٞ ٌٍؾقٛي ػٍٝ ه١ف الأؽؼخ رؾذ  ,سل١ّخ إٌٝ إؽبسح الإؽبسح ِٓ صُ رؾٛي ٘زٖ. اٌؼ١ٕبد

 [.15اٌؾّشاء]

II-1-13 الىمىرج: رهٍئخ 

ؽؼخ رؾذ الأاٌّغزخذِخ فٟ إٌّطمخ رؾذ اٌؾّشاء فّّذ ثؾ١ش لا رّزـ هبلخ  الاِزقبؿإْ خلا٠ب 

4000cmإٌٝ  111غٍت ِب ٠غشٜ ِٓ اٌزؾ١ًٍ ثٙزٖ اٌّط١بف١خ ٠زُ فٟ إٌّطمخ أاٌؾّشاء, ٚ
-1

, ٚفٟ ٘زٖ 

, ٚرؼزجش ٘زٖ الأِلاػ ِّزقخ ٌٍشهٛثخ, CsBr ,KBr , NaClإٌّطمخ رغزخذَ اٌخلا٠ب اٌّقٕٛػخ ِٓ أِلاػ 

 ٌه ٠غت ؽفظٙب فٟ ٚػبء اٌزغف١ف فٟ ؽبٌخ ػذَ اعزؼّبٌٙب.زٌ

إْ اخز١بس ٔٛع اٌخ١ٍخ ٠ؼزّذ ػٍٝ إٌّطمخ اٌّشاد اٌجؾش ف١ٙب ٚٔٛع إٌّبرط اٌّغزخذِخ, ػٍٝ أْ لا ٠زفبػً 

ؼٙب. إرا وبْ إٌّٛرط فٍجب فٕٙبن هش٠مزبْ ٌز١ٙئخ إٌّبرط ٌٍزؾ١ًٍ, ؽ١ش ٠غزخذَ ِبدح ِبعىخ ٌٍّٕٛرط رىْٛ ِ

 رؾذ اٌؾّشاء ّٚ٘ب7 ٌلأؽؼخِٕفزح 
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 :طشٌقخ الغحق 

, ٚ٘ٛ ص٠ذ ِؼذٟٔ, ؽ١ش ٠ؤخز ل١ًٍ ِٓ (Nujol)فٟ ٘زٖ اٌطشلخ رغزخذَ ِبدح عبئٍخ ِضً ِبدح إٌٛعً 

 (μm,3.5 μm  , 9.6 μm 2.7فٟ   ٞ رظٙش ٌٗ صلاصخ ؽضِبد اِزقبؿاٌز)إٌٛعً إٌّبرط ٠ّٚضط ِغ 

ل١ًٍ ِٓ ٘زٖ اٌؼغ١ٕخ فزٛمغ ث١ٓ اٌخ١ٍخ اٌّقٕٛػخ ِٓ خز ؤ٠ ح إٌٝ أْ رزىْٛ ِٕٙب ػغ١ٕخ, ص٠ُٚغؾمبْ ثؾذ

 اٌٍّؼ ٌغشك اٌزؾ١ًٍ 

 :طشٌقخ الحجخ 

٠ٚزُ   CsBr,KBrٌلأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِضً  ِٕفزح ِبدحِٓ  200mg ِغ إٌّٛرطِٓ  mg 10ؽ١ش ٠ّضط 

ثؾذح ثٛاعطخ اٌٙبْٚ صُ ٠نغو اٌّض٠ظ ثٛاعطخ اٌّىجظ رؾذ مغو ؽذ٠ذ ١ٌىْٛ لشفب  عؾمٙب

 .0.5mm[16]ٚثغّه   10mmلطشٖ

II-2 : رشزذ سامبن 

 وبٌىٛرب عبِؼخ فٟ اٌف١ض٠بء أعزبر ,عٍخبسا سامبن رشبوذسا لجً ِٓ 8615 ػبَ وبْ فٟ ساِبْ ِفؼٛي بفوزؾا 

 عّٟ اٌزٞ اٌزؤص١ش وزؾبفلا ٚ اٌنٛء رؾز١ذ ػٍٝ ٌؼٍّٗ 8671 ػبَ ٌٍف١ض٠بء ٔٛثً ثغبئضح فبص اٌزٞ,(إٌٙذ)

 .ثبعّٗ

II-2-1  سامبن : فعلمجذأ    

 ِٓ شاٌغضء الأوجْ ئف ,أؽبد٠خ اٌٍْٛ أِٛاط وٙشِٚغٕبه١غ١خاٌؼ١ٕخ )فٍجخ, عبئٍخ, غبص٠خ ( إٌٝ  ػٕذ رؼش٠ل

 [.21ٌمٛا١ٔٓ اٌجقش٠بد إٌٙذع١خ ]ارغب٘ٗ أ٠ٓ لا ٠خنغ ٞ ٠غ١ش أاٌغضء اٌّزجمٟ ٠زؾزذ ٠ؼجش ٚ الإؽؼبع

ف١ؼًّ  (ا١ٌٍضس) أؽبدٞوٙشِٚغٕبه١غٟ  إؽؼبعصبسح اٌّٛاد ِٓ خلاي رغ١ٍو إفٟ اٌزؾ١ًٍ اٌط١فٟ ٌشاِبْ ٠زُ 

 ٓػ ٠زُ اٌىؾف ٔزمبلادِٓ ٘زٖ اٌّغز٠ٛبد اٌطبل٠ٛخ ٚ الاٚؼ١ٕخ إٌٝ ِغز٠ٛبد هبل٠ٛخ ظب٘ش٠خ, اٌ سفغػٍٝ 

 .رشو١جخ اٌؼ١ٕخ

 7 ١ٓٔٛػ إٌٝ الإؽؼبػبد اٌّؾززخ رٕمغُ 

II-2-2 شعخ رشزذ ساٌلً : أ 

فغ١ش ِٓ اٌفٛرٛٔبد ئْ عضء ِٚغ رٌه ف ,غ١ش هبلزٙبزلا ر ٞأ ِشٔخؽؼخ ثقٛسح فٟ ٘زا إٌٛع رزؾزذ الأ

 .الأعبع١خ اٌؾبٌخ اٌطبل٠ٛخء فٟ ٞاٌغض ثمبءٚفٟ ٘زا اٌزؾزذ ٠ّىٓ  طبلخاٌِؼٙب ٠زفبػً ِغ اٌّبدح ٠ٚزجبدي 

II-2-3 شعخ عزىمظ وضذ عزىمظ:أ 

 فزّزـ ,ٞ ٠ؾذس رجبدي فٟ اٌطبلخ ث١ٓ اٌّبدح ٚالإؽؼبعا  غ١ش ِشٔخفٟ ٘زا إٌٛع رزؾزذ الاؽؼخ ثقٛسح 

 .اٌطبلخ ِٓ اٌفٛرٛٔبد اٌّبدح

ٚؽزٝ , ٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئخ اٌّضبسحاٌذٚسا١ٔخ ٚالا ػٓ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ ٠ؼطٟ ِؼٍِٛبد اٌفٛرْٛ اٌزغ١ش فٟ هبلخ

ؽؼخ اٌّؾززخ رؾًٍ ع١ّغ الأاٌغضٞء. عزمطبث١خ اٌٝ رغ١ش فٟ إٔزؾبس ساِبْ ٠غت اْ ٠ؤدٞ اٌؾمً اٌّض١ش ا٠ؾذس 

 ٠زُ اٌىؾف ػٓ رشو١جخ ٚرؾى١ٍخ اٌؼ١ٕخ .ٚاٌّط١بف  عٙبص ِٓ هشف

https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=1&ved=0ahUKEwiX8YPUy9jSAhVHBBoKHbUJC8sQFggeMAA&url=https%3A%2F%2Far.wikipedia.org%2Fwiki%2F%25D8%25AA%25D8%25B4%25D8%25A7%25D9%2586%25D8%25AF%25D8%25B1%25D8%25A7%25D8%25B3%25D9%258A%25D8%25AE%25D8%25A7%25D8%25B1%25D8%25A7_%25D8%25B1%25D8%25A7%25D9%2585%25D8%25A7%25D9%2586&usg=AFQjCNFDqRZky0542hr6V1x6g3nZua3ccA&cad=rja
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 [.28]فٟ ِفؼٛي ساِبْ اٌطبلخ أزمبلادِخزٍف  :(II-13)لالشن

 ؽ١ش7

 7 رشدد ٠زٛافك ِغ رشدد ا١ٌٍضس.   

 [.28] ٠زٛافك ِغ رشدد ا٘زضاص الإصبسح ٌٍغضٞء 7      

( ه١ف ساِبْ ٌشثبػٟ وٍٛس٠ذ اٌىشثْٛ. فٟ ٘زا اٌط١ف ٔلاؽع أؽؼخ سا٠ٍٟ ٚ عزٛوظ  ٠II-14ؼطٟ اٌؾىً )

 ٚمذ عزٛوظ.

 

 زفبػً ِغ أؽؼخ(, اٌزٞ CCL4٠ ه١ف ساِبْ ٌشثبػٟ وٍٛس٠ذ اٌىشثْٛ)  :(II-14 )الشنل                          

 [.21]              رشددٚ             ِٛعٟ ٠غبٚٞ ػٕذ هٛي ش ا١ٌٍ
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  II سامبن :فعل لىظشٌخ الالذساعخ  2-4-

فٟ اٌزؾ١ًٍ اٌط١فٟ  ٚاٌذٚسا١ٔخ اٌى١ّخ اٌّٛعٛدح الا٘زضاص٠خٔزمبلاد لاٌِؾبثٙخ  أْ ٔظش٠خ رؾزذ ساِبْ ج١ٓرٌمذ 

.[27]ثبلأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء  

ٕٛاح اٌّٛعجخ ٌٌٍىزشٚٔبد رزؾشن ثبٌٕغجخ ؾبثخ ِٓ الإع ْئ)ِغبي( وٙشثبئٟ فٞء ِب فٟ ؽمً ػٕذ ٚمغ عض

ػضَ ٠زٕبعت . فٟ ؽبٌخ ِغبي وٙشثبئٟ مؼ١ف اٌؾؾٕخ ٚثبٌزبٌٟ ٠ىْٛ ٌٍغضٞء ػضَ صٕبئٟ لطت وٙشثبئٟ

 . ⃗⃗  ِغ اٌؾمً اٌىٙشثبئٟ   ⃗ صٕبئٟ اٌمطت إٌبعُ  

 ⃗    ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗⃗                                                                                                               (II-11)    

 ثؼبد رىزت اٌّؼبدٌخ اٌغبثمخ وّب 7ٍٟ٠أ ٚفٟ صلاصخ

(

  

   

  

)  (

           

           

            
)(

  

   

  

)                                                               (II-12) 

  اٌغؾبثخ الاٌىزش١ٔٚخ  رؾٖٛ ٘ٛ الاعزمطبةْ أ ٕ٘ب زوشْ ٔأِّزذ الاعزمطبة ٌٍغضٞء. ٠ّىٕٕب ٘ٛ     ؽ١ش     

 .ؤص١ش ِغبي وٙشثبئٟ خبسعٟرؾذ ر

اٌّشرجو ثبٌّٛعخ   ⃗⃗  اٌؾمً اٌىٙشثبئٟ عغ١ُ(, -ِٛعخ )اصدٚاع١خ ِٛعخ ٚ  اٌفٛرْٛ ٠ّىٓ اػزجبسٖ عغ١ّبٚثّؤْ 

 7وزبٌٟ ىزتاٌّىٛٔخ ِٓ فٛرٛٔبد ٠ اٌىٙشِٚغٕبه١غ١خ

 ⃗⃗                                                                                                                        = ⃗⃗  

 . رشدد اٌفٛرْٛ   اٌضِٓ ٚ tٚعؼخ اٌؾمً اٌىٙشثبئٟ ,    ⃗⃗  ؽ١ش7

ٕفظ ب ث٠جؼش فٛرٛٔٚ,   ٕفظ اٌزشدد٠ذفغ اٌؼضَ صٕبئٟ اٌمطت اٌّززثزة ثٔٗ ئػٕذِب ٠زفبػً اٌفٛرْٛ ِغ عضٞء ف

 ٚ٘زا ٘ٛ رؾزذ سا٠ٍٟ .   اٌزشدد 

٘ٛ اٌزغ١ش فٟ ٚمغ ِشوض وزٍخ اٌغضٞء ثبٌٕغجخ إٌٝ  Q ٚثؤخز v زشدد ِؼ١ٓثبٌٕغجخ ٌشاثطخ عض٠ئ١خ رٙزض ث

 ِٛمغ اٌزٛاص7ْ

                                                                                                         (II-14) 

فّٓ اٌّفزشك  ,ٖ اٌزغ١شاد عؼخ ِٕخفنخْ ٘زأرا افزشمٕب إٚ الاعزمطبةٌزغ١شاد فٟ ٚإرا أدٜ ٘زا الا٘زضاص 

 7ػٍٝ ِٛمغ الإٌىزشٚٔبد اٌزٟ رذٚس ؽٛي إٌٛاح, ٠ٚؼطٝ ثبٌؼلالخ اٌزب١ٌخ الاعزمطبة٠ؼزّذ ِّزذ  ْأ



 مطٍبفٍخ الأشعخ رحذ الحمشاء و مطٍبفٍخ  سامبن                                                                  الفصل الثبوً             

 

29 
 

          [ 
  ⃗⃗ ⃗⃗ 

  
]
   

                                                                                           (II-15)  

 بٌؾى٠ٚ7ًىزت ػضَ صٕبئٟ اٌمطت ث

           ⃗  [ 
  ⃗⃗ ⃗⃗ 

  
]
   

    ⃗                                                                                         (II-16)  

  .Q ػضَ صٕبئٟ اٌمطت داٌخ أ٠نب ٌلإؽذاص١بد اٌطج١ؼ١خ 

          ⃗              [ 
  ⃗⃗ ⃗⃗ 

  
]
   

      ⃗                                             (II-17)  

 وّب ٔؼٍُ 7

         
 

 
                                                                                (II-18) 

   7 ٠ّىٓ وزبثخ اٌّؼبدٌخ اٌغبثمخ وّب ٠ٍٟزبٌٟ ثبٌٚ

         ⃗             
 

 
[ 

  ⃗⃗ ⃗⃗ 

  
]
   

     ⃗                                       (II-19)  

ثٛاعطخ رؾزذ سا٠ٍٟ, فٟ ؽ١ٓ اٌغضء اٌضبٟٔ رزثزة صٕبئٟ اٌمطت ٚي ِٓ اٌّؼبدٌخ اٌغضء الأ ٠قف -

(   +v) رشدد ,٠ؾزٛٞ ػٍٝ ػٕقش٠ٓٚ٘زا اٌغضء  ,ٌٕبرظ ػٓ رؾزذ ساِب٠ْقف اٌززثزة ا

( ٠غّٝ رؾزذ عزٛوظ )فمذاْ   -v)  ( ٚاٌزشددٍطبلخٌاٌفٛرْٛ  ٛوظ )سثؼ٠غّٝ رؾزذ مذ عزٚ

 (.ٌٍطبلخ اٌفٛرْٛ

اٌطبلخ ٟ٘ فش٠ذح ِٓ  فٙزٖ .صبسحلإٌثبٌطٛي اٌّٛعٟ  ( رزؼٍك ل١ّزٙب  vب هبلخ صبثزخ )ّ٘ز٠ٓ اٌؼٕقش٠ٓ ٌذ٠ٙ

 ٔٛػٙب ٌىً عضٞء .

ػٍٝ خز١بس( الإ)لٛاػذ اٌط١ف خطٛه  ٚعٛد ٚ ػذَأعٛد ثٛرؾزذ ساِبْ ثٛمٛػ  ٠ؾشػ ا١ٌّىب١ٔه اٌىلاع١ىٟ

 عبٔجٟ رسٚح رؾزذ سا٠ٍٟ.
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 II-2-5 قىاعذ الاخزٍبس[]المغمىحخ والممىىعخ  الاوزقبلاد : 

ٌٍؾقٛي , ٌّٚٛافٍخ اٌذساعخ ٔغزخذَ ١ِىب١ٔه اٌىُ ا١ٌّىب١ٔه اٌىلاع١ىٟ اعزخذِٕبٌٛفف ظب٘شح اٌزؾزذ 

 بس.١خزػٍٝ لٛاػذ الا

  ٠زُ اٌؾقٛي ػٍٝ لٛاػذ الاخز١بس ِٓ خلاي رم١١ُ اٌّشؽٍخ الأزمب١ٌخ 7 

    
                                                                                           (II-20)   

  ′= 

  
 . ٔزمبي الا ػضَ 7 ′  

  .الا٘زضاص ّ٘ب ِغز٠ٛب′ ٚ  

 ثبٌؼلالخ اٌزب١ٌخα  7 ١خعزمطبثاوزبثخ  وّب روشٔب عبثمب, ٠ّىٓ

                                                                                  (II-21)          [ 
    

  
]
   

   

  ؤخز اٌؾىً اٌزب7ٌٟراٌّشؽٍخ الأزمب١ٌخ 

(II-22)     
        [ 

    

  
]
   

       
                                           

  ′= 

ٌشاِبْ إٌمٟ  ه١ف اٌذٚساْٚرٌه ساعغ إٌٝ ٚعٛد رؼبِذ  ٌقفشاغبٚٞ ٠  (II-22)اٌّؼبدٌخ  اٌطشف الأٚي ِٓ

α الاعزمطبةٚرؾزذ سا٠ٍٟ اٌزٞ ٠ؼزّذ ػٍٝ 
 

             ؽ١ش  

    
                                                                                                   (II-23) 

ِبْ ٚؽغت ٌشا الاخز١بسِزطبثك ِغ لبػذح فٙٛ اٌزىبًِ إٌبرظ ِٓ اٌزؾٛلاد فٟ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء  أِب

(  غ١ش II-22) زبٌٟ اٌطشف اٌضبٟٔ ٌٍّؼبدٌخبٌٚث           أٚ       اٌفشم١خ اٌزٛافم١خ ٌذ٠ٕب

 ِؼذَٚ 7

(II-24)                                                                                                      
            

 را وبْ 7إٚ

[ 
    

  
]
   

                                                                                                         (II-25) 



 مطٍبفٍخ الأشعخ رحذ الحمشاء و مطٍبفٍخ  سامبن                                                                  الفصل الثبوً             

 

22 
 

  .Q الا٘زضاصؽذاص١خ ثبٌٕغجخ لإ ٠ىْٛ فئٔٗ الاعزمطبةفٟ  را وبْ ٕ٘بن رغ١١شأٔٗ إٚ٘زا ٠ؼٕٟ 

II-2-6  مطٍبفٍخ سامبنخهبص : 

 .ّؼشٚفخاٌ[ ٠ٛفٓ-عٛث١ٓ]ػلاِخ   HR800ِط١بف  ِٓ ث١ٓ أعٙضح ِط١بف١خ ساِبْ اخزشٔب ٕ٘ب ٚفف

ٚاٌطٛي اٌّٛعٟ اٌّض١ش  mw11 الاعزطبػخرٚ   ١ٌHeNeضس ِٓ إٌٛع٠غزخذَ فٟ ٘زا اٌغٙبص  

nm371.584 . 

 .( II-15) فٟ اٌؾىً خاٌّٛمؾ M2,M1اٌذاخً ثٛاعطخ ِشآر١ٓ  ا١ٌٍضس٠ٕؼىظ 

ؽؼبع ا١ٌٍضس إ ٠زُ رشو١ض, ٚا١ٌٍضس زغٕت أٞ أؼىبعبد غ١ش ِشغٛة ف١ٙب ٌِٓاعزخذاَ ِشؽؼ اٌزذاخً ٠زُ ٚ

 رٍف ٌزغٕت ٍزم١ًٍ ِٓ لٛح ا١ٌٍضسٌٚرٌه  L1أِبَ اٌؼذعخ  وّب ٠زُ ٚمغ ِشؽؾبد  L1رٌه ثٛاعطخ اٌؼذعخثؼذ 

اٌؼذعخ رؼًّ  ٔؾٛ اٌؼ١ٕخ ؽ١ش LIRSٔظبَ ٠غّٝ  خطثٛاع٠ٕؼىظ ؽؼبع ا١ٌٍضس  ثؼذ رٌه ,اٌّذسٚعخاٌؼ١ٕبد 

L3 خ ػٍٝ اٌؼ١ٕخاٌّٛاص٠ خؼؽالأ ػٍٝ رشو١ض . 

٠ّىٓ اٌؾقٛي  اٌّزؾقً ػ١ٍٙب, اٌقٛسح اٌط١ف١خ ٌٍّبدح اٌّذسٚعخؽبسح الإثئعمبه   L7-  L8اٌؼذعبد ٚرمَٛ 

 . CCD اٌىبؽف رٚ إٌٛعػ١ٍٙب ِٓ 

 HR800 [21.]ػشك ٌّط١بف ساِبْ (:  II-15الشنل)
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 الخلاصخ:

ِط١بف١زب ساِبْ ٚالأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ّ٘ب رم١ٕزبْ رىًّ إؽذاّ٘ب الأخشٜ, ّٚ٘ب رغزٕذاْ ػٍٝ ٔفظ اٌّجذأ  

٠زٛافك ِغ الأزمبلاد اٌّغّٛػ ثٙب ث١ٓ اٌف١ض٠بئٟ اٌّزّضً فٟ ا٘زضاص اٌشٚاثو ث١ٓ رساد اٌغضٞء اٌزٞ 

 ِغز٠ٛبد هبلخ الا٘زضاص اٌّخزٍفخ.

ٚثّب أْ هج١ؼخ ِجذأ اٌزفبػً رخزٍف فٟ ساِبْ ػٕٗ فٟ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء )الاِزقبؿ, الأؼىبط ٚ 

الأجؼبس( فٙزا ٠ؼٕٟ أْ ثؼل الا٘زضاصاد ٌٓ رىْٛ ٔؾطخ إلا فٟ الأؽؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٚاٌجؼل الاخش ٔؾو 

 فٟ ساِبْ, ٌٚجٕبء فٛسح ا٘زضاص٠خ وبٍِخ ٌٍغضٞء ِٓ اٌنشٚسٞ اعزخذاَ وً رم١ٕبد اٌزؾ١ًٍ.  فمو

 

 

 

 

 



  

  :الفصل الثالث 

بواسطة  -الدراسة النظریة 

-نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة 

DFT   و الدراسة التجریبیة

 DIMلـمركب 
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من   (DFT) باستخدام نظریة الدالة الوظیفیة للكثافةفي ھذا الفصل سنقوم بعرض نتائج الحساب النظري      

  .(DIM)میزیتلینال-یودولثنائي اأجل تحدید التشكیل الجزیئي  

       03 غوصیون سلسلة البرامج لقد استخدمنا من أجل إیجاد التشكل الجزیئي و تردد الاھتزازات الداخلیة 

 (Gaussian03)ارتباط-من وظائف التبادل كما استعنا باثنتینB3LYP   وMPW1PW91  مع القاعدة

 DIMحیث  تمكننا من الحصول على  تمثیل ھندسي لزوایا وطول الروابط لمركب ، LanL2dzالموسعة 

  .بدقة كبیرة

و  B3LYPفي ھذا الجزء من الدراسة بمقارنة النتائج النظریة المتحصل علیھا بواسطة   قومسنكما 

MPW1PW91  تحت الحمراء ومناقشتھا لمطیافیةمع النتائج التجریبیة.  

III -1  میزیتلینال-یودولثنائي االتشكل الجزیئي  إیجاد  (DIM)النظریة  باستعمال

  DFT:الوظیفیة الكثافة 

سلسلة و  Gauss View) (فیو غوصبرنامج  استخدمناللقیام بجمیع الحسابات النظریة للتشكل الجزیئي 

  .التي تمكننا من الحصول على نتائج دقیقة، 03 غوصیون البرامج  

بدقة وذلك یعود لعدة أسباب من تجریبیا لم تحدد (DIM)  میزیتلین-ثنائي ایودو البنیة البلوریة لمركب إن

على التشكل  اھبدورؤثر ت التغیر في طور درجة حرارة الغرفة التي وكذا البلورات استقرارعدم أھمھا 

 DIMللمركب  DFTالوظیفیة  الكثافة نظریة استخدامالناتج من الھندسي التمثیل  إن .لھذا المركب الجزیئي

  . Csعطي تناظری

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



                             DFT-بواسطة نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة  -الدراسة النظریة                                          الفصل الثالث                 

 DIMو الدراسة التجریبیة لـمركب                                                                                                   

    

47 
 

III-1-1  الوظیفة  بواسطة وصف التشكل الجزیئي المحسوب نظریا B3LYP  و القاعدة 

LanL2dz  :  

  

  .LanL2dzوالقاعدة  B3LYPوظیفة البواسطة DIM التشكیل الجزیئي لـ :(III-1)لشكل ا

طول الروابط والزوایا المتحصل نجد حیث ، (III-1)موضح في الشكل  DIM مركبلـ Cs التشكل الجزیئي

  .LanL2dzوالقاعدة  B3LYPعلیھا بواسطة الوظیفة 

 فیقع بین الثالث أما المیثیل ، C1-H10الرابطة تقعان یمین و یسار میثیل نجد مجموعتي  التشكل في ھذا

     والأیمن یحتوي على الرابطة  C3-I11  یحتوي على الرابطة يءللجز الجانب الأیسرإن ، ذرتي یود

C5-I12.  

الزاویة  ةقیم وجدنا أن حیث  ،ایامن الحصول على نتائج دقیقة لقیم الزوكذلك ھذه الدراسة النظریة  لقد مكنتنا

ومن أجل ذرات الكربون المرتبطة  ، 117.1و116.6 °،123.1°  ة إلىمساوی (Car-Car-Car)داخل الحلقة 

ذرات الكربون  أما  من أجل 120.2° و 119.1° لـ ةمساویالزاویة كون تCar-Car-CMe بمجموعة المیثیل 

من ھنا نجد أن حلقة البنزین مشوھة و فقدت  .117°و  119° فنجد الزاویةCar-Car-IC المرتبطة بالیود

  .التناظر السداسي

  یتراوح بین  C-Cكربون الحلقة البنزینیة ذرات بین الذرات، فإن طول الرابطة بین  المسافاتب فیما یتعلقأما 

 A°1.40  كربون المیثیل مع ذرة الھیدروجین  ةالروابط بین ذر أما طول 1.396 وCMe-H ھو فA° 1.09 

   °C-I=2.12A . ھوالیود والكربون  تيبین ذر ابطة، كما أن طول الر
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III-1-2  وصف التشكل الجزیئي المحسوب نظریا بواسطة الوظیفة MPW1PW91 و

  :LanL2dz القاعدة 

الجزیئي للمركب باستخدام من أجل دراسة تأثیر الوظیفة المستخدمة خلال الحساب، أعدنا حساب التشكل   

و التي كثیرا ما تستعمل في حالة  مركبات   LanL2dzمع نفس القاعدة  MPW1PW91 الوظیفة

  .الھالوجینومیزیتیلین

باستعمال  الذي وجدناه ل یلتشكا ھو نفسھ تماماالمتحصل علیھ الجزیئي التشكل الحساب وجدنا أن  إجراءبعد 

 االمتحصل علیھ DIM والروابط بین ذرات المركبالزوایا  فقیم ، LanL2dzالقاعدة و  B3LYP وظیفة

  .فسھانھي باستخدام الوظیفتین 

قیم طول الروابط و الزوایا الداخلیة و الخارجیة المحسوبة نظریا  )III-3(و) III-1(، )III-2(تلخص الجداول  

  .باستخدام الوظیفتین

مع  MPW1PW91و B3LYP  الوظیفتینبالمحسوب DIM  ـفي مركب الطول الروابط  :)III-1(الجدول

  .LanL2DZالقاعدة 

  الرابطة )Aº(ة طول الرابط

1.396  C1-C2 
1.401  C2-C3 
1.409  C3-C4 
1.408  C4-C5 
1.396  C6-C1 
1.502  C7-C2 
1.503  C8-C4  
1.503  C9-C6 
1.086  H10-C1 
2.115  I11-C3 
2.119  I12-C5 
1.092  H13-C7 
1.094  H14-C7 
1.094  H15-C7 

1.088  H16-C8 
1.094  H17-C8 
1.094  H18-C8 
1.092  H19-C9 
1.094  H20-C9  
1.094  H21-C9  
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مع  MPW1PW91و B3LYP  الوظیفتینبالمحسوبة  DIM ـفي مركب ال الزوایاقیم  ):III-2(الجدول 

  .LanL2DZالقاعدة 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

و B3LYP  الوظیفتینبالمحسوبة  DIM ـالرباعیة في مركب الالزوایا  قیم):III-3(الجدول 

MPW1PW91  القاعدة معLanL2DZ.  

  رباعیةال اویةالز

)º(  

  اویةالز

0  C1-C2-C3-C4 
0  C2-C3-C4-C5  
0  C3-C2-C1-C6 

180  C6-C1-C2-C7 
180  C2-C3-C4-C8 
180  C2-C1-C6-C9 
180  C5-C6-C1-H10 
180  C1-C2-C3-I11 
180  C3-C4-C5-I12 

0  C1-C2-C7-H13 
120.446  C1-C2-C7-H14 
120.446-  C1-C2-C7-H15 

180  C3-C4-C8-H16 
59.1534  C3-C4-C8-H17 
59.1534-  C3-C4-C8-H18 

0  C1-C6-C9-H19 
120.408  C1-C6-C9-C20 

الزوایا الداخلیة  

)º(  

  الزاویة

117.1  C1-C2-C3 
123.1  C2-C3-C4 
116.7  C3-C4-C5 
123.1  C2-C1-C6 
119.5  C1-C2-C7 
120.2  C3-C4-C8 
119.1  C1-C6-C9 
118.5  C6-C1-H10 
123.4  C3-C2-C7 
123.1  C5-C4-C8  
120.3  C4-C5-I12 
119.5  C4-C3-I11 
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120.408-  C1-C6-C9-C21 
  

   .فان الإحداثیات تكون نفسھا MPW1PW91 و B3LYPوظیفتین استخدام النفسھ ب ھو بما أن التشكیل

  يءإحداثیات الذرات في ھذا الجز )III-4 ( یعطي الجدول

  .B3LYP و MPW1PW91وظیفتین استخدام البDIM لمركب في ا الذرات إحداثیات  ):III-4(الجدول

  X Y Z  الذرةاسم   رقم الذرة

1  C 0.0311490-  2.4211050-  0.0000000  

2  C 1.252228 -  1.7435110-  0.0000000  

3  C  -1.2058960 0.3433990-  0.0000000  

4  C  0.0000000  0.3860630  0.0000000  

5  C  1.1919980  0.3634570-  0.0000000  

6  C  1.2025500  1.7681410-  0.0000000  

7  C 2.5329010-  2.5289760-  0.0000000  

8  C  0.0251520-  1.8884140  0.0000000  

9  C  2.4632730  2.5860480-  0.0000000  

10 H  0.0417660-  3.5074450-  0.0000000 

11  I  3.0413450-  0.7069620  0.0000000  

12  I  3.0704030  0.6163290  0.0000000  

13  H  2.3248930-  3.6004600-  0.0000000  

14  H 3.1406120-  2.2954880-  2.2954880-  

15  H 3.1406120-  2.2954880-  2.2954880-  

16  H 0.9778060  2.3110740  0.0000000  

17  H  0.5568930-  2.2620750  0.8797600  

18  H  0.5568930-  2.2620750  0.8797600-  

19  H 2.2269500  3.6516710-  0.0000000  

20  H 3.0769340  2.3690690-  0.8792340-  

21  H 3.0769340  2.3690690-  0.8792340  
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III-1-3  لكثافةلالوظیفیة الدالة  واسطة نظریةب الاھتزاز نماطأحساب (DFT)  لمركب

(DIM):  

حیث نسعى من ، كانیك الكمیفي إطار م DFTنظریة  استخدمنا ،نظریا DIM الاھتزاز للمركب أنماط لإیجاد

في  ةفنوع الحركة تعتبر خاصیة مؤثر ، DIMنمط اھتزازي لـ 3N-6تحدید لخلال ھذا الجزء من الدراسة 

 اھتزازيتردد  57یعطینا  جزيءلل اھتزازنمط  3N-6بین فمن . التناظر التردد الناتج وكذا في خصائص

  .تردد اھتزازي 57ذرة فإننا نجد  21وبما أن ھذا المركب یحتوي على  .DIM مركبل

 و B3LYPمن أجل معرفة تأثیر اختیار الوظیفة عند الحساب، استخدمنا في ھذه الحالة أیضا الوظیفتین  

MPW1PW91 مع القاعدة LanL2DZ . فوجدنا أن ھناك اختلافا في قیم ترددات الأنماط المحسوبة

  .باختلاف الوظیفة المستخدمة

طیف الأشعة تحت الحمراء المحسوبة و كذلك قیم ترددات الاھتزاز و شدة خطوط  )III-5( یعطي الجدول

  .تعیین نوع الذرات المھتزة

 MPW1PW91و  B3LYP نوظیفتیاستخدام الب DFT واسطة ب ة المحسوب اتالتردد قیم ):III-5(الجدول 

  .الذرات المھتزةونوع  IRوالتردد التجریبي  LanL2DZ مع القاعدة 

 اتالتردد  نوع الحركة
 ةالتجریبی

IR 

  الترددات المحسوبة   IRفي  المحسوبة  القممشدة    
MPW1PW91  
/LanL2DZ  

B3LYP 
/LanL2DZ 

MPW1PW91 
/ LanL2DZ 

B3LYP 
/LanL2DZ 

رقم 
  النمط

CH3   0.0000  0.0764  60.54  42.05  1 

CH3    0.0030  0.0114  72.69  38.63  2  

CH3    0.0600  0.4606  122.19  95.21  3  

CH3    0.7165  1.0610  135.97  112.56  4  

CH3،Car،H    2.6882  0.0864  166.81  124.99  5  

CH3    0.6641  0.8306  176.94  127.39  6  

CH3    2.5692  5.5762  192.62  166.08  7  

CH3    0.7255  0.9656  208.53  213.83  8  

I    0.2083  0.2999  212.52  218.42  9  

CH3،H،C    0.2060  2.6614  266.86  258.92  10 

CH3،C   2.0380  0.3704  274.68  276.86  11  

CH3،C    0.0384  0.0764  317.14  317.96  12  

CH3،C    0.0056  0.0055  333.35  319.95  13  

CH3    0.2554  0.1756  369.37  378.71  14  

CH3،H،C  525  0.8525  2.9470  540.91  549.03  15  

CH3،Car،H    1.8987  1.2070  544.85  549.62  16  

CH3،Car،H    0.2284  0.4314  557.03  565.37  17  

CH3،C  581  0.0008  0.0015  584.11  594.44  18  
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CH3،H،C   1.1099  0.9744  588.86  599.42  19 

C 620  21.9715  24.4539  613.86  620.29  20  

CH3،H،C  794  0.0003  0.5502  726.75  765.14  21  

CH3،H،C  864  9.9792  10.9499  883.33  921.33  22  

CH3،Car 950  1.7133  1.5454  960.55  975.29  23  

CH3،Car  1010  63.4166  73.0679  979.80  995.12  24  

Car  1051  35.8987  40.0309  1030.52  1055.89  25  

CH3،H،C    6.5968  9.2589  1038.44  1060.31  26  

CH3،Car،H    0.6081  1.1783  1047.97  1067.03  27  

CH3،C    3.7478  3.9177  1049.57  1077.96  28  

CH3،H،C    0.5899  0.2554  1056.83  1081.17  29  

CH3،C   0.4886  0.4492  1057.81  1081.30  30  

CH3،H،C  1101  6.9558  21.6440  1060.63  1094.03  31  

CH3،Car،H 1296  7.8742  8.9362  1249.07  1284.97  32  

Car  1376  2.5001  3.6873  1326.22  1370.72  33  

Car    0.5197  1.2908  1345.71  1380.85  34  

CH3،Car    0.3229  9.8088  1409.01  1431.51  35  

CH3،Car،H  1442  4.0323  16.3423  1418.52  1450.10  36  

CH3    7.7587  18.2751  1421.70  1452.25  37 

CH3    3.6537  8.0302  1427.34  1454.07  38  

CH3،C،H  1473  34.1776  29.4550  1434.01  1462.39  39  

CH3  1507  1.0310  2.2872  1483.16  1508.55  40  

CH3    27.3914  24.8044  1484.01  1509.72  41  

CH3،C   4.6243  3.5455  1487.55  1516.30  42  

CH3   9.5474  47.1083  1488.70  1519.83  43  

CH3    37.1828  13.2905  1497.01  1520.12  44  

CH3  1525  56.0410  44.2795  1500.15  1525.56  45  

CH3،Car،H  1635  0.8730  0.3526  1615.14  1633.29  46  

CH3،Car،H  1669  2.0255  4.0758  1647.51  1669.19  47  

CH3  3065  15.3999  24.6333  3080.46  3072.50  48  

CH3    15.7111  23.7736  3080.79  3072.94  49 

CH3    6.3831  11.1476  3087.43  3080.30  50  

CH3    4.5826  10.7577  3158.22  3151.06  51  

CH3    7.4065  17.9034  3158.68  3151.96  52 

CH3    4.6520  13.4540  3160.84  3154.09  53  

CH3،H   4.3324  30.6073  3182.27  3175.48  54  
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III- 1-4  طیف الأشعة تحت الحمراء التجریبي:  

  بتجربة مطیافیة الأشعة تحت الحمراء على مسحوق مركب ثنائي ایودو المیزیتلین في المجاللقد قمنا 

400-4000cm-1 ،حیث قمنا بمزجmg  10  من مسحوقDIM  مع mg200  منKBr   وسحقناھا بالھاون

ھذا الأخیر أدخلناه في جھاز المطیافیة من نوع . ثم وضعناھا في آلة الكبس حتى تحصلنا على قرص

Equinox فتحصلنا على الطیف المعطى في الشكل )III-2(.  

 B3LYP/ LanL2DZلنظري المحسوب بواسطة الوظیفتینالطیف ا )III-4(و )III-3(كما تعطي الأشكال 

  .على التوالي  MPW1PW91/ LanL2DZ و

  

  . ثنائي ایودو المیزیتلین لمركب لأشعة تحت الحمراءلتجریبي  الطیف ال ):III-2(الشكل

CH3،H   27.6461  9.8014  3182.49  3175.76  55 

CH3   6.3533  10.6073  3208.39  3204.76  56  

C   11.4375  25.9177  3221.76  3207.08  57  
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  . B3LYP/ LanL2DZ باستخدامتحت الحمراء  النظري للأشعة الطیف ):III-3(الشكل 

  

 .MPW1PW91/ LanL2DZ باستخدامتحت الحمراء  النظري للأشعة الطیف ):III-4(الشكل 

III -2 المقارنة بین النتائج التجریبیة والنظریة المتحصل علیھا:  

في تأثیر استبدال مجموعات المیثیل الحالة الصلبة وفي  التشوھات في الجزیئاتوجود سبب  لمعرفة

 ركب ملدراسة  DFTقمنا باستخدام طرق الكیمیاء الكمیة من خلال نظریة  ،المیزیتلین بذرات الھالوجینات

DIM باستخدام نوعین مختلفین من الوظائف :  MPW1PW91/ LanL2DZ و                   

B3LYP/ LanL2DZ كما أجرینا مقارنة بین . فة على النتائج المتحصل علیھاوظیلمعرفة تأثیر نوع ال

  .المحسوبة نظریا الترددات نتائجبالنتائج التجریبیة لطیف الأشعة تحت الحمراء 

فیما تختلف نتائج قیم ترددات أنماط الاھتزاز . لقد وجدنا أن الوظیفتین تعطیان نفس التشكل الجزیئي للمركب

  .اختلافا بسیطا

أن ھناك ا نظریالترددات المحسوبة و لطیف الأشعة تحت الحمراء النتائج التجریبیةمقارنة  لالنلاحظ من خو 

على  DFT و على قدرة نظریة الـ  الحسابتوافق مقبول بین ما ھو نظري وتجریبي وھذا ما یدل على صحة 

  .  إعطاء نتائج قریبة من التجربة

الترددات الناتجة ومعظم تھیج الذرات بواسطة درجة حرارة الغرفة،  عنالترددات ناتج  ضانحراف بع إن

 أطیاف أخرى  مقبولة مقارنة مع ما ھو متعارف علیھ عموما، حیث یمكن تحسین التوافق بدراسة و تسجیل
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و التشتت غیر المرن  Ramanأدق مثل مطیافیة رامان  في درجات حرارة منخفضة للحصول على نتائج

   .INSللنیوترونات 

III -3 تمثیل الاھتزازات الموافقة لبعض الترددات:  

نقدم في ما یلي بعض الترددات  .الموافقة لتردد ما اتفیو بإعطاء تصورات للاھتزاز غوصیسمح لنا برنامج 

  .B3LYP/ LanL2DZ: القاعدة / والحركات الموافقة لھا باستخدام الوظیفة 

 cm-1 95.21: الواقع بین ذرتي الیود ثیلیلمحركة التواء ا وافقالتردد ی ھذا.  

  

  .cm-195.21التردد عندالاھتزاز نمط  تمثیل ):III-5(الشكل 

 cm-1378.71 :الثلاثالمیثیل  مجموعات تأرجححركة  وافقالتردد ی ھذا.  

  

  .  cm-1 378.71عند الترددالاھتزاز نمط  تمثیل ):III-6(الشكل
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 cm-1 166.08: الثلاثالمیثیل  لمجموعات تشوهركة حھذا التردد  وافقی. 

  

  
  

  .cm-1166.08 التردد الاھتزاز عندنمط  تمثیل ):III-7(الشكل

 cm-1 1284.97 :ذرة الھیدروجین الموجودة بین مجموعتي میثیلحركة  وافقالتردد ی ھذا.  

 

  

  .cm-11284.97 عند التردد الاھتزازنمط  تمثیل ):III-8(الشكل 
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cm-1124.99: ذرتي الیود داخل المستوي و التي تؤدي إلى اھتزاز باقي ذرات  حركةھذا التردد  یوافق

 . يءالجز

  

  .cm-1124.99التردد  دعنالاھتزاز نمط  تمثیل ):III-9(الشكل

 cm-1213.83: ذرة الھیدروجینالمحیطتین ب المیثیلتي مجموع لتأرجحھذا التردد  وافقی. 

  

  .cm-1 213.83عند التردد  الاھتزاز نمط  تمثیل ):III-10(الشكل

  :الخلاصة

حسابات میكانیك الكم بالاعتماد على نظریة الدالة الوظیفیة مكنتنا من تحدید التشكل الجزیئي المستقر وأنماط 

   DIM.الاھتزاز المختلفة لجزيء 

و  B3LYPباستخدام الوظیفتین  03من أجل إجراء مختلف الحسابات استعنا بسلسلة برامج غوصیون 

MPW1PW91  مع القاعدةLanL2DZ.  
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فیما تختلف نتائج قیم ترددات أنماط . بینت النتائج أن ھاتین الوظیفتین تعطیان نفس التشكل الجزیئي للمركب

  .الاھتزاز اختلافا بسیطا

فھو لا یملك سوى تناظرا  يءولقد أظھرت ھذه الحسابات عدم التماثل حول مجموعات المیثیل في الجز

أما بالنسبة لترددات الاھتزاز تم الوصول إلى اتفاق جید بین القیم المحسوبة والقیم التجریبیة . CSمنخفضا 

  . IRللتحلیل الطیفي 

كل ھذه النتائج تشیر إلى أن النظریة الوظیفیة للكثافة ھي تقنیة جیدة تمكن من التعرف على الھندسة الجزیئیة 

  .وحساب ترددات أنماط الاھتزاز الجزیئي
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:الخاتمة العامة  

موضوع دراسات و لا زالت المركبات العضویة التي كانت  أنواع أھمتعتبر مركبات البنزین المستبدلة من 

  . الھالوجینومیزیتلیننجد بین ھذه المركبات  و من، النطاقتجریبیة ونظریة واسعة 

ھذا الأخیر  ،(diiodo-1,3,5-trimethyl-benzene-2,4)میزیتلین الایودو  ثنائي مركباخترنا ھذه دراستنا  خلال

بذرتین من الیود میثیل الالنوع الأول من  حاطی، في نفس الجزيءمختلفتین میثیل  تيعلى مجموع یحتوي

  .خرمن الجانب الآ یودمن جانب و ذرة  دروجینیبذرة ھالنوع الثاني و

 عن استبدال ذرتي ھیدروجین بذرتي یود في جزئ المیزیتلینة ناتجال المختلفةالتأثیرات  معرفةمن أجل إذن  

دراسة حول  جزء نظري  :رئیسیین جزأینلى إ قمنا بتقسیم الدراسة ،ھتزاز وسلوك میثیلاترددات  من

  .IRالأشعة تحت الحمراءمطیافیة بواسطة  تجریبيجزء  و ھتزازالاأنماط  التشكل الجزیئي و

، والتي تعد واحدة من أھم الطرق DFT)(كثافة للظیفیة الونظریة ال علىا نستنداحسابات النظریة، ال من أجل

 برامج سلسلةاستعنا بمیكانیكا الكم، وفي  الجسیمات متعددنظام الالمستخدمة في حل مشاكل 

GAUSSIAN03  تین الوظیفستخدام ابوذلكB3LYP وMPWlPW91  مع القاعدة LanL2dz.  

  .ھذه القاعدة تعطى دائما نتائج جیدة للمركبات الحلقیة وخاصة في مستبدلات المیزیتلین

 كوینتالالذي یتوافق مع طاقة  Cs من نوع منخفض تناظرجزیئي ب تشكل DFT أعطت حسابات لقد

  .منخفضةال

مع  تھاومن ثم مقارن ،الحسابات النظریة على المركبباقي لأجراء  كأساسیعتبر التشكل الھندسي الناتج 

  .الأشعة تحت الحمراء المتحصل علیھا من مطیافیةالنتائج التجریبیة 

 مطیافیة تجربةنتائج نتائج قریبة جدا من ال و كانت اتھتزازالا أنماطكل  ایجاد منDFT  حسابات ناتمكنكما 

و عن كون  )حرارة المحیطةدرجة ال(عن ظروف التجربة  الارتیاب الناتجمع مراعاة الأشعة تحت الحمراء 

   .تعتبر أن الجزئ معزول  DFTنظریة الـ 

،مما یدل على یمكننا القول أن ھناك توافق بین الحسابات النظریة و التجریبیة بالنسبة لترددات الاھتزازا اذ

و یمكننا تحسین النتائج أكثر بإجراء تجربة مطیافیة رامان التي تعتبر مكملة .  DFTفعالیة حسابات الـ 

  . و ذلك في درجة حرارة منخفضة  IRلمطیافیة 

كما أنھ سیكون من الجید القیام بدراسة البنیة البلوریة لھذا المركب بواسطة انعراج الأشعة السینیة و مقارنتھا 

  .بالتشكل الجزیئي المحسوب نظریا

 

http://www.molbase.com/en/name-2%2C4-diiodo-1%2C3%2C5-trimethyl-benzene.html
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  :ملخص

-diiodo-1,3,5-trimethyl-2,4(  میزیتلینال ثنائي ایودوفي ھذا العمل اخترنا دراسة مركب 

benzene  ((DIM) ، على نوعین من مجموعة المیثیل أھمیة خاصة نظرا لاحتوائھالذي یشكل :

مجموعة محاطة من الجھتین الیمنى و الیسرى بذرة یود، و مجموعتین محاطتین من جھة بذرة یود ومن 

 .الجھة الثانیة بذرة ھیدروجین

ددات من الحصول على نتائج جیدة للبنیة الجزیئیة وتر DIMتمكنا من خلال الدراسة النظریة لمركب 

باستعمال الوظیفتین ) DFT(الأنماط المختلفة للاھتزاز بواسطة نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة 

MPWPW91  وB3LYP  مع القاعدةlanl2DZ .  

مع القیم التجریبیة للأشعة تحت   DFTالتوافق الكبیر بین النتائج المتحصل علیھا بواسطة حسابات الـ

وفعالیتھا  (DFT)د على الأھمیة البالغة  لـنظریة الكثافة الوظیفیة الحمراء عند درجة حرارة الغرفة تؤك

  ، في دراسة ھذا النوع من المركبات

  :مات المفتاحیةلالك

تحت الحمراء  الأشعةمطیافیة  ،)DFT(نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة ، (DIM)میزیتلینال ثنائي ایودو 

)IR(، الوظیفتینMPWPW91  وB3LYP،  القاعدةLanl2DZ.  

  

Résumé: 
Dans ce travail, On a choisi d'étudier le 2,4-diiodo-1,3,5-triméthylbenzène 
(DIM), qui présente une importance particulière, car il contient deux types de 
groupement  méthyle dans la même molécule : un méthyle entouré par deux 
atomes d'iode, et deux groupements méthyle entourés d'un coté par un atome 
d'iode et de l'autre coté par un atome d''hydrogène. 
A partir des calculs théorique par la théorie de la fonctionnelle de la densité  

DFT, nous avons obtenu de bons résultats pour la conformation moléculaire et 

les fréquences des différents modes de vibrations, en utilisant les 

fonctionnelles MPWPW91 et B3LYP avec la base Lanl2DZ. 

Le bon accord entre les résultats obtenus par les calculs DFT et les valeurs 

expérimentales de la spectroscopie infrarouge (à température ambiante) 

indique l'importance  de la DFT et son efficacité pour l'étude de ce type de 

composés.  

Mots- clés  

2,4-diiodo-1,3,5-trimethyl-benzene(DIM), théorie de la fonctionnelle de la 

densité  DFT, la spectroscopie infrarouge; fonctionnelles MPWPW91 et 

B3LYP, la base Lanl2DZ. 


