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 Gانجبٚشٍَٔٛدساسخ طٛفٛخ نصجغخ            
 

 طشٚش  ؽًضحسهٛى                      عجبط ؽسٍ سؽٛى                                                                                        

كهٛخ انعهٕو/عبيعخ انقبدسٛخ                                       /عبيعخ انكٕفخ/قسى انفٛضٚبء                                     كهٛخ انعهٕو 

  

   صلاػ عجذ انًٓذ٘ عجذ انؾسٍٛ 

 كهٛخ انضساعخ/عبيعخ انكٕفخ    

     

 انخلاصت
,ٔدساستخ يًَتبط اصْزتضاص اٞسبستٛخ, Gانجتبٚشٍَٔٛفٙ ْزا انجؾش, رًتذ دساستخ يطٛتبلا اصيزصتبب نصتجغخ انهٛتضس 

رشخٛص انؾضو اٞسبسٛخ ٔغٛش اٞسبسٛخ ضًٍ سٍَٛ فٛشيٙ فٙ يُطقخ اٞشعخ رؾتذ كًب رى  ضاصٚخ,ٔؽسبة انزشدداد اصْز

cm ( انز٘ ٚزشأػMID-IRانؾًشاء انٕسطٗ )
-1

                                                                                                                                                                           انغضٚئتٙ انذاخهخ فٙ انزشكٛت (,صسًٛب نهًغبيٛع اٞسبسٛخ4000-200) 

                                                                                                        ٓب كأٔسبط فعبنخ نجُبء نٛضساد ثبصطٕال انًٕعٛخ انًؾذدح. غشض اصسزفبدح يُن

ٔعًهٛتب ثبستزخذاو يطٛتبلا  (Parameterization  3 of MNDO) (,PM3يعشٚتذ انذساستخ َيشٚتب ثبستزعًبل  ثشَتبيظ)

(  . ٔنٕؽع رقبسة َسجٙ ثٍٛ انُزبئظ انُيشٚتخ ٔانعًهٛتخ ,ؽٛتش اٌ انُزتبئظ (F.T-IR.spectrometerاٞشعخ رؾذ انؾًشاء  

( , ثًُٛتب انُزتبئظ انُيشٚتخ رأختز انغضٚئتبد ْٔتٙ Multimer stateئبد انًزعتذدح انتزساد )انعًهٛخ رأخز ثُيش اصعزجبس انغضٚ

( ْٔٙ انؾبنخ انزتٙ ركتٌٕ خبنٛتخ يتٍ انزاصتش انٓٛتذسٔعُٛٙ.ٔريًٍ انجؾتش ؽستبة   Monomer stateفٙ انؾبنخ اصؽبدّٚ )

 د انفٕقٛخ.اٞعذاد انًٕعّٛ نًَٟبط انزشددٚخ اصسبسّٛ نغًٛع انزشدداد ٔيٍ ضًُٓب انزشددا

 

Abstract 

 
     The research is dealing with the absorption spectra of Pyronine G laser dye.It is about 

fundamental vibrations modes, calculation of vibrated frequencies, diagnosing the 

fundamental and overtone beams within Fermy
,
s resonanace in the (MID-IR.) about (4000-

200)cm
-1

,especially for fundamental groups in the molecular structures in order to make use 

of in manufacturing Laser with wavy lengths in this aspect to be used as an active medium 

accordingly. .Theoreticall study has used  PM3 program,and the practically has done by  (FT-

IR spectrometer).It was noticed an approximated approaching.Morever, the practical results 

have take into consideration the molecular multi-atoms.While,theoretical results take into the 

molecular monomer state.as well as the wavy numbers values for fundamental vibration 

modes which have been calculated with the existence of Fermys resonance for all frequencies 

, among them were overtone ones. 
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  Introduction      انمقذمت-1
 

 
يتٍ ,عهتٗ يتذٖ طٛفتٙ ٔاستع ًٚزتذ  انًخزهفتخانؾصتٕل يتٍ ٔستبئطّ  ييكبَٛتخفتٙ  , فشٚذحٚزًزع نٛضس انصجغخ ثخبصٛخ        

 يطتٕالعهتٗ ٔانؾصتٕل (   Tuning)   انًُطقخ رؾذ انؾًتشاء انقشٚجتخ , ٔثبنزتبنٙ ًٚكتٍ رٕنٛفتّ انٗ انجُفسغٛخفٕق  انًُطقخ

 س انًضبنٙ نهذساسبد انطٛفٛخ يٕعٛخ نٛضسٚخ عذٚذح ععهذ يُّ انًصذ

 Conjugated Double) يزشافقتخ يضدٔعتخ ئاصتشعضٚئٛخ كجٛشِ ٔيعقذِ ,رؾزٕ٘ عهٗ  يَيًخانصجغخ انعضٕٚخ ْٙ  اٌ 

Bonds   ثضتٕء ر٘ ( , ٔرًزهك عبدح ؽضو ايزصبب قٕٚخ فٙ انًُطقخ انًشئٛخ ٔفتٕق انجُفستغٛخ يتٍ انطٛتع ,ٔعُتذيب رضتبس

انفعتم انهٛتضس٘  اظٓبس ايكبَٛخٓب ِ انصجغخ نْز اٌ انزفهٕس ضًٍ َطبق ٔاسع ٔشذٚذ , ي٘ يطٛبلاطٕل يٕعٙ يلائى , ريٓش 

انزفهٕسٚخ انًٕعجخ اٞطٕالعُذ 
] 1 [

 . 

عهتٗ انٕستظ انفعتبل فتٙ ْتزِ  انستٛطشحٛضس٘ , ركٌٕ ثشكم عبو فٙ ؽبنتخ ستبئهّ ,ٔاٌ هفٙ انٕسظ ان انًسزعًهخانصجغبد  اٌ 

 ئًخ.يلا يكضشك فبٌ اسزجذال انٕسظ انفعبل انسبئم ثٕسظ فعبل صهت , ْٕ صعت عذا , نزان انؾبنخ

كٕسظ فعبل فٙ ْتزا  انًسزخذيخْٕ عجبسح عٍ يبدِ يزفهٕسِ عضّٕٚ ,ٔيٍ انًٕاد  انعضٕٚخ انصجغخفبنٕسظ انفعبل فٙ نٛضس 

عّ ( , ٔرشكم ْزِ انًبدح ينٕآَب يٍ اَطقّ ايزصبصٛخ قٕٚخ رقتع  فتٙ  يُطقتخ اصشتPyronine G) Gانجبٚشٍَٔٛ, يبدحانجؾش 

   خ انجصش٘ .انض اسطخثٕ ح بدْزِ انً اصبسح, ٔرزى  انًشئٛخ

ْزِ انهٛضساد  يصبسح, ٔرزى  ٔاسعخعٍ َجضّ قصٛشح راد يؾزٕٚبد طٛفٛخ  عجبسحفٓٙ  انصجغخانخبسعخ يٍ نٛضس  ا٠شبسحييب 

 اضتبفخ   . انُجضتخ نجُبء قصٛشحعبنّٛ ,ٔراد فزشِ صيُّٛ قذسح خبسعخ  ٠َزبطانٕيٛضٛخ انًصًًخ خبصخ ثٕاسطخ انًصبثٛؼ 

 : اٌكفبءح رؾٕٚهٛخ عبنٛخ ,نزانك ًٚكٍ انؾصٕل يُّ عهٗ َجضبد قصٛشح ,ؽٛش انصجغخ ًٚزهك  رانك ,فبٌ نٛضس انٗ

                                                                                             1/  =gain 

    ٍانُجضخ: صي ,  انكست : 

 sec.   (  10انُبَٕصبَٛتخ )    انتٗرصتم ْتزِ انُجضتبد  يٌؽٛش ًٚكٍ 
-9

sec 10  )          ٔانجٛكٕصبَٛتخ 
-12

( ,نتزا فتبٌ نٛتضس  

ؾهٛتم عبنٛتخ , قتذسح ر انتٗانذساستبد انطٛفٛتخ انزتٙ رؾزتبط  ييتبو ٚقضتٙ عهتٗ انكضٛتش يتٍ انًعٕقتبد انزتٙ رقتع  سٕلاانصجغخ 

جٛخغبل انزطجٛقبد انصُبعٛخ ٔانط, ٔكزانك فٙ يبل رخصٛت انعُبصش , ٔفصم انُيبئشفٙ يغ ٔثبٞخص
] [2

. 
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  Theoretical Part انجسء اننظري –2

Term  cmرى قٛبط انعذد انًٕعٙ )        
-1

 انًززثزة  انلارٕافقٙ  ًَٕرط( , ًَٞبط اصْزضاص انًخزهفخ يٍ خلال اعزًبد   

( Anhormonic oscillator  ّٔانتتز٘ يُتت )ٍانزتتٙ رصتتع عٓتتذ انًززثتتزة انلارتتٕافقٙ  انًعبدنتتخانؾصتتٕل عهتتٗ  ييكتت                             

( potential curve  of anhormonic oscillator  ) 
]   3,4 [

                                                                           , كًب فٙ انًعبدنخ : 

)1(....................)
2

1
(h)

2

1
(h)( 2

ososos  

 

 ؽٛش:

       v)  )      :       E (v)طبقخ انًسزٕ٘ انززثزثٙ

 v        انعذد انكًٙ انززثزة            :        

 h     صبثذ ثلاَك                      :           

 vos            :             اٞسبسٙانعذد انًٕعٙ 

                 OS X        ٛخ                  :    نلارٕافقصبثذ ا
 

 رؾذ انؾًشاء انًًزصخ يٍ خلال انًعبدنخ :  اٞشعخًٔٚكٍ انؾصٕل عهٗ طبقخ طٛع 

                       

                 )2........().........21(hvEEE osos)1v()v(    

 

صْزتضاص ا   صتخ ثأًَتبطبانخ٘ ٚيٓتش شتذاد اصيزصتبب رؾذ انؾًشاء ٔانتز اٞشعخانؾصٕل عهٗ طٛع  ييكٍٔيٍ خلانٓب 

ثبستزخذاو  انصتجغخ نغضٚئتّ اٞسبستٛخٔغٛتش  اٞسبستٛخرشخٛص سصٍٛ ٔعٛذ نكبفتخ اصْزتضاصاد  اٚغبدَٔيشٚب ًٚكٍ ٛعٓب عً

 ,  PM3 (.  Parameterization 3 of MNDO ) ثشَبيظ 
[5,6,7]

انًعبنغخ انُيشٚتخ  يسبنٛتؽٛش ٚعذ ْزا انجشَبيظ اؽذ  

عهٗ يغًٕعخ يٍ انًعبدصد انغجشٚخ انزٙ رعطٗ ثبنصٛغخ اصرّٛ: يسبسٙٔٚعزًذ ثشكم را خطٕاد ؽسبثٛخ يخزصشح ,ٔ
[8,9]

   

 

                                               ..(3) =0        ………………   )MijFijLi       

 

  (Wilson)رًضتم انًعبدنتتخ انزغشٚذٚتخ نهؾشكتتخ اصْزضاصٚتخ انزتتٙ ٔضتعٓب انعتتبنى ٔنستٌٕ   (3)انًعبدنتخ ٔ
[10] ,

 Fijٔرًضتتم   .

يعتبيلاد انغًتع انزتتٙ   (Lij)ْتٙ يصتفٕفخ انكزتم انزسٚتخ .  (Mij). فتٙ يصتتفٕفخ صٕاثتذ انقتٕٖ انزشثٛعٛتخ   (i,j)انعُصتش 

يعشفتتخ اصْزضاصنهغضٚئتتخ ْٔتتٙ  دنزتتشددادانتتخ انقًٛتتخ انزارٛتتخ رًضتتم رستتزخذو فتتٙ ٔصتتع انتتًُظ اصْزتتضاص٘ انغضٚئتتٙ .

 ثبنًعبدنخ :

 
                                                                           …………….…………

.(4)
                            2

  c 4 

 

   سشعخ انضٕء رًضم     c   ؽٛش 

             رشدد اصْزضاص ثٕؽذح(cm
-1

)          
 

 

 Practical Part  انعمهي انجسء  – 3
 عمم انمسخخذمت في ان الاجهسه1-3 

       انحسابيت  الاجهسه1-1-3

 : , ٔيٕاصفبرّ (Pentium 4)ؽبسٕة )كٕيجٕٛرش( يٍ َٕع 

CPU:1.7GHz<RAM:256MB,H.D:40GB,V.Card:64MB. 

 

 انمخخبريت  الأجهسة  2-1-3

  (FT-I.R-Spectrometer)ححج انحمراء الأشعتجهاز مطياف 
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 طريقت ححضير اننمىرج انمسخخذو 

فٙ انؾبنخ انصهجخ ٔعذو رٔثبَّ فٙ ي٘ يتزٚت عضتٕ٘ ,ؽٛتش  (Sample)ٚقبط ًَٕرط انصجغخ        

يتشح ثقتذس ٔصَٓتب  (200-50)ٚزى اسزخذاو خهٛخ ثشٔيٛذ انجٕربسٕٛو ٔرانك ثًضط انًبدح انصهجخ يتع 

طتتٍ نكتتم اَتتظ يشثتتع نهؾصتتٕل عهتتٗ انقتتشب  (40)يتتٍ انٓبنٛتتذ انقهتتٕ٘ ,صتتى ٚستتهظ ضتتغظ ثؾتتذٔد 

  .انًكجٕط

 

 نمىاد انمسخخذمت في انبحث 2-3 

 G (Pyronine G)انجبٚشٍَٔٛصجغخ     

 .  (gm/Mol 302.81)ٔانٕصٌ انغضٚئٙ نٓب  C17 H19N2 OCLراد انصٛغّ انغضٚئٛخ 

O
CH2CH2NH

CL-

+N(CH2)3 
    Gانجبٚشٍَٔٛ انزشكٛت انغضٚئٙ نصجغخ                                         

[11] 

 

 

    Results and Discussion  اننخائج وانمناقشت– 4

 يًَتتبطيعيتتى  يٌ( , نتتٕؽع  Gانجتتبٚشٍَٔٛيتتٍ ختتلال انذساستتخ انُيشٚتتخ ٔانعًهٛتتخ نهصتتجغخ انهٛضسٚتتخ )

      اٞٔنتٗاصْزضاص انيبْشح فٙ يُؾُتٙ اصيزصتبب نهصتجغخ َبرغتخ يتٍ اصَزقتبصد انطبقٛتخ نهؾبنتخ انًزٓٛغتخ 

 (First exist state  يع ظٕٓس اَزقبصد طبقٛخ رزثزثٛخ فٕق , )( ٛخ Overtone state  )  , ٌٕٔانزٙ ركت

 راد شذح ايزصبب صغٛشح ٔيٍ ْزِ 

 

 G (Pyronine G : )انبايرونينالاهخساز انرئيسيت نصبغت  أنماط     

فتٙ انزشكٛتت انغضٚئتٙ نهصتجغخ يتع  انذاخهخ نٟٔاصشاصْزضاصٚخ  اًَٞبط( ,   4-1ٕٚضؼ انغذٔل )        

 ( 4-2انغتتذٔل )  يٌ( , كًتتب   PM3 قبستتّ َيشٚتتب ثبستتزخذاو ثشَتتبيظ )انً انٕعٛتتّ اٞعتتذاديقبسَزٓتتب ثقتتٛى 

 Gانجبٚشٍَٔٛبيٛع انؾضو نصجغخ ٔانؾضو انفٕقٛخ ٔيغ اٞسبسٛخانؾضو  ,ٕٚضؼ 

رؾتتذ انؾًتتشاء  اٞشتتعخفتتٙ يتتذٖ  Gانجبٚشٍَٔٛ( طٛتتع ايزصتتبب صتتجغخ 4-1ٕٔٚضتتؼ انشتتكم )

   FT-IR ,انؾًشاء رؾذ  اٞشعخانٕسطٗ , انز٘ رى انؾصٕل عهّٛ ثبسزخذاو يطٛبلا 

 

 

 

 

 

 

 

cm)انخردداث الاهخسازيت  (4-1)جذول 
-1

 Gنلؤنماط انمقاست عمهياً ونظرياً نصبغت انبايرونين  (

Mode Wave no. (cm
-1

) cal. Wave no. (cm
-1

) Exp. 

C-HStr 3058.4 2998 

CH2as.str 3008 2931 
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C=Cstr 1758.6 1757 

C-Hben 1452.9 1431 

CH3 S. def 1312.9 1328 

O-CStr 1318.6 1275 

C-Nstr 1213.6 1230 

H-C-Cben. 1012.48 1018 

C-Cstr 902.19 875 

C-Ho.o.p 831 825 

 

 

 Gانجبٚشٍَٔٛ( ٚجٍٛ انؾضو اٞسبسٛخ ٔانؾضو انفٕقٛخ ٔيغبيٛع انؾضو نصجغخ  4-2عذٔل)

                     

Comb.,Bands 

(cm
-1

) 

Overtone,Bands 

(cm
-1

) 

Fundamental Vib.           

   Bands(cm
-1

)                 

  

C-O       +  C-H  C-H                2 C-H                           

1431 +1225=2656    1431=2862                 2  

          

2998                         
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 رؾذ انؾًشاء نصجغخ انفُٕٛنفضبنٍٛ اٞشعخطٛع   (4-1)شكم  
 

 Gطيف الأشعت ححج انحمراء نصبغت انبايرونين  (4-1)شكم 



 7 

  

 :C-Hخساز نلآصرة  أنماط الاه. - 1 

ٔٚقتع عُتذ C-HStrٔقذ ظٓشد ستزخ يًَتبط اْزتضاص نٓتزِ انًغًٕعتخ ْٔتٙ انتًُظ اصْزتضاص٘ انًطتٙ 

2998cmانًذٖ 
-1

ٔانهزاٌ يظٓشا رطبثقبً يهؾٕظبً يع انذساسخ انُيشٚخ ار  CH2as.StrٔCH3S.dofٔانًُطبٌ  

2931cmانًتتذٖ  CH2 as.Strٚؾزتتم انتتًُظ اصْزتتضاص٘ انًطتتٙ 
-1

يزُتتبظش ييتتب انتتًُظ انًطتتٙ نكُتتّ غٛتتش  

1328cmًٚضم انًتذٖ  CH3 S.defاصْزضاص٘ 
-1

ْٔتٕ يزُبظت ش ٔقتذ ست غلا رطبثقتبً يتع انذساست خ انُيشٚتخ.  

1431cmعُتذ انًتذٖ C-Hbenٔكزنك ظٓ شد اًَٞ بط اصَؾُبئٛ خ 
-1

فتٙ  H-C-Cbenٔانتًُظ اصْزتضاص٘  

1018cmانًذٖ 
-1

825cmذٖ خبسط انًسزٕ٘ عُذ انً C-Ho.opٔكزنك انًُظ  
-1

. 

 C=C أنماط الاهخساز نلآصرة  . - 2

1757cmعُتتتذ انًتتتذٖ C=CStrظٓتتتش انتتتًُظ اصْزتتتضاص٘ انًطتتتٙ نٝصتتتشح 
-1

ٔٚزًٛتتتض ْتتتزا انتتتًُظ  

 يضدٔعخ انزٙ رؤد٘ انٗ صٚبدح انزشدد اصْزضاص٘ انًزًضم ثبنعذد انًٕعٙ. حصشآاصْزضاص٘ ثكَّٕ ًٚزهك 

 C-C, C-N, C-Oأنماط الاهخساز نلؤواصر   -.3

ٔرزًٛتتض ْتتزِ اًَٞتتبط اصْزضاصٚتتخ ثكَٕٓتتب رؾزتتٕ٘ عهتتٗ آصتتشح يفتتشدح انزتتٙ رتتؤد٘ انتتٗ َقصتتبٌ انزتتشدد      

اصْزضاص٘ انًقبط ثبنعذد انًٕعٙ يقبسَخ يتع انتًُظ اصْزتضاص٘ انختبب ثبٜصتشح انًضدٔعتخ, ٔقتذ ظٓتش 

1275cmعُتذ انًتذٖ  C-Oانًُظ اصْزتضاص٘ انًطتٙ ٜصتشح 
-1

انًطتٙ ٔكتزنك ظٓتش انتًُظ اصْزتضاص٘  

1230cmعُتتذ انًتتذٖ C-NStrنٝصتتشح 
-1

عُتتذ انًتتذٖ C-CStrفتتٙ ؽتتٍٛ ظٓتتش انتتًُظ اصْزتتضاص٘ انًطتتٙ  

875cm
-1

 ) 1- 4)ٔقذ سغهذ ْزِ اًَٞبط رطبثقبً يهؾٕظبً يع انذسسخ انُيشٚخ كًب فٙ انغذٔل 

بنُستجخ , ريٓتش ضتعٛفخ انشتذح ث F.Rكًب اٌ انؾضو انفٕقٛخ ٔيغتبيٛع انؾتضو انيتبْشح َزٛغتخ سَتٍٛ فٛشيتٙ  

نهؾتضو اٞسبستٛخ نتتزانك ف َٓتب رعتتبَٙ اَؾتشالا َؾتتٕ انطتٕل انًتٕعٙ اٞصتتغش ئ اٞكجتش ؽستتت يٕقعٓتب يتتٍ 

 انؾضو .

 

 

           

 

   Conclusion   الاسخنخاجاث – 5

     

يٕعٛتخ عبنٛتتخ , فبنًُطقتخ انخبصتتخ  اعتتذادطبقتبد عبنٛخ,ٔرؾتتذس عُتذ  انتتٗاْزتضاصاد انًتتظ رؾزتبط – 1

cm (2998-2931)ٚزشأػ ثٍٛ   C-H ثزًذد )يظ( اصصشِ 
-1

  

رى رشخٛص سَتٍٛ فٛشيتٙ ؽٛتش ًٚكتٍ ؽستبة ٔرعتٍٛ يٕاقتع انؾتضو انًضتطشثخ ,ٔيُٓتب انؾصتٕل  -2

ٔصٕاثتتذ يًٓتتخ يضتتم انلارٕافقٛتتخ , ٔؽستتبة طبقتتخ انًشكتتت ٔصبثتتذ انقتتٕح عهتتٗ انزشكٛتتت انغضٚئتتٙ 

 ٔيعبيم سٍَٛ فٛشيٙ .

ًٚكتٍ اصعزًتبد عهتٗ انجتشايظ انُيشٚتخ فتٙ انؾصتٕل  َزبئظ انذساسخ انُيشٚخ ٔانعًهٛتخ اَتّ يظٓشد -3

 عهٗ يعهٕيبد يًٓخ عٍ انزشكٛت انغضٚئٙ نهًٕاد.

 decay)انهٛضسٚخ يعطذ فكشح عٍ ؽصٕل عًهٛخ اصَؾلال ) خَزبئظ اًَٞبط اصْزضاصٚخ نهصجغ-4     

 انٕسظ انفعبل انز٘ ُٚزظ عُّ رغٛش فٙ انطٕل ينًٕعٙ نهخشط انهٛضس٘ .داخم   
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