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 الإهداء

إلهً لا ٌطٌب اللٌل إلا بشكرك ولا ٌطٌب النهار إلى بطاعتك.. ولا تطٌب اللحظات إلا 

 بذكرك.. ولا تطٌب الآخرة إلا بعفوك.. ولا تطٌب الجنة إلا برؤٌتك

  الله جل جلاله

 الأمة.. الى نبً الرحمة ونور العالمٌن..الى من بلغ الرسالة وأدى الأمانة.. ونصح 

  سٌدنا محمد صلى الله علٌه واله وسلم

الى من كلله الله بالهٌبة والوقار.. الى من علمنً العطاء بدون انتظار.. الى من أحمل 

أسمه بكل افتخار.. ارجو من الله أن ٌمد فً عمرك لترى ثماراً قد حان قطافها بعد طول 

 نجوم أهتدي بها الٌوم وفً الغد والى الأبد.. انتظار وستبقى كلماتك

 والدي العزٌز

الى ملاكً فً الحٌاة.. الى معنى الحب والى معنى الحنان والتفانً.. الى بسمة الحٌاة 

  الى من كان دعائها سر نجاحً وحنانها بلسم جراحً إلى أغلى الحباٌب.. وسر الوجود

  أمً الحبٌبة

 

 

 

 

 



 شكر وتقدير

والصلاة والسلام على  }لئن شكرتم لأزٌدنكم  {الحمد لله ٌقول الله فً محكم كتابه 

اشرف خلق الله سٌدنا محمد )صلى الله علٌه واله وسلم ( القائل: من لم ٌشكر 

 المخلوق لم ٌشكر الخالق.

بداٌة اشكر الله عز وجل الذي ساعدنً على اتمام بحثً وتفضل علٌنا بإتمام هذا 

 دالعمل.. وبع

أقدم شكري وأمتنانً الى اساتذة قسم علوم الكٌمٌاء فً جامعة القادسٌة لما 

بذلوه من جهد طٌلة الاربع سنوات الماضٌة ومساعدتهم  لنا فً تقدٌم المسٌرة 

لحضرة الاستاذ الفاضل  يوتقدٌر يشكرالعلمٌة والعملٌة فً حٌاتنا. وأقدم  

على ما بذله من سعة صدر وكرم طبعه  حمٌد جبار حزٌران الجبوري أ.م.د.

 ورحابة خاطره وارشاد وتوجٌه وتسدٌد لأفكاري 

 فجزاه الله خٌر جزاء المحسنٌن

 

 

 

 الباحث 

 



 

 

 

 

 

 انفصم الاول

 
 
 

 



 :المقدمة

 الكٌمٌاء الحاسوبٌة(1-1)

هً استخدام الحاسوب لمعرفة التراكٌب والتفاعلات الجزٌئٌة. وكما هذا المجال خلال عقود قلٌلة مضت 

واستخدامها لحساب خواص الجزٌئات فً  كفاءتهابسبب التطور الهائل فً الحواسٌب والبرمجٌات. وزٌادة 

 كثٌر مز التطبٌقات فً علم الكٌمٌاء.

 تطور الكٌمٌاء الحاسوبٌة -

 ٨٢٩١ٌعود جذور الكٌمٌاء الحاسوبٌة الى المحاولات المتكررة لعلماء الفٌزٌاء النظرٌة. والتً بدأت فً عام 

البسٌطة مثل ذرة الهٌلٌوم وجزٌئة  للأنظمةلخل معادلة شرودنكر استنسخت كمٌاً خصائص ملحوظه تجرٌبٌاً 

قة لمشكلات النماذج البسٌطة سمحت الاكبر والحلول الدقٌ للأنظمةالهٌدروجٌن. تلك الحلول التقرٌبٌة 

 وتفاعلٌة لجمٌع نواع المواد. للأطٌافللكٌمٌائٌٌن والفٌزٌائٌٌن بتقدٌم تفسٌرات نوعٌة 

الاجهزة متاحة للاستخدام  هالكمبٌوتر. وفً العقد التالً اصبحت هذ اختراعوخلال الحرب العالمٌة الثانٌة تم 

مسٌنٌات القرن العشرٌن تم تطوٌر تخصٌص جدٌد بشكل من منتصف الخ ابتداءالعام من قبل العلماء. 

اساسً من قبل الكٌمٌائٌٌن حٌث تم اجراء محاولات جادة للحصول على معلومات كمٌة عن سلوك الجزٌئات 

الحاسوب. وقد جاء  باستخداممن خلال التقرٌب العددي لحل معادلة شرودنكر والتً تم الحصول علٌها 

شكل كبٌر من الزٌادة الهائلة فً السرعة وانخفاض تكلفة اجهزة الكمبٌوتر مع النجاح الحالً لهذا المجال ب

 تحسٌنات مهمه تعزى اٌضا الى العدٌد من التطورات فً الخوارزمٌات والمنهجٌات.

خلال الستٌن من القرن الماضً ادت تطورات الخوارزمٌات والمنهجٌة الى الاستفادة من كٌمٌاء الكم. 

 حزام البرامج التً كانت متاحه بسهولة لمعظم الكٌمٌائٌٌن. وظهرت هذه التطورات فً

 ٪٩١٨وفً اوائل السبعٌنٌات على ٌد الثلاثً )مارتن ،كاربلس وماٌكل( ولذلك حازوا على جائزة نوبل عام 

لتطوٌرهم الكٌمٌاء الحاسوبٌة. مما ادى الى انفجار فً التطبٌقات الحاسوبٌة للمسائل الكٌمٌائٌة. تستخدم هذه 

 .الطٌفٌةرامج لتفسٌر بنٌة الجزٌئات وتفاعلاتها وتكمٌل المعلومات التً تم الحصول علٌها من القٌاسات الب

اصبح استخدام هذه البرامج اداة روتٌنٌة لنمذجة الجزٌئات والتفاعلات فً المرحلة الغازٌة.  ٨٢١١عام  منذ

 جزٌئات بالقرب من حالة اهتزاها.وفً هذه الاثناء استخدم الكٌمٌائٌون تقرٌباً ابسط لتقدٌر طاقة ال



المهم تم الاعتراف بنضج الكٌمٌاء الحاسوبٌة من خلال منح جائزة نوبل الى )جون بوبل ووالتركون( 

 لمساهمتها فً تطوٌر التطبٌقات الحاسوبٌة.

 

 *تطبٌقات الكٌمٌاء الحاسوبٌة 

( كمحفزات Tio2( و )Znoتدور الدراسات حول اكاسٌد اشباه الموصلات مثل ) -فً تقنٌة النانو: -١

. وكفاءتهضوئٌة تحفز التفاعلات الكٌمٌائٌة من خلال امتصاص الضوء وخاصة الاخٌر لانخفاض تكلفته 

 الوظٌفٌةتم دراستها على مستوى النانو من خلال دراسة نظرٌة الدالة  ةكرستالٌٌوجد على هٌئة تجمعات 

DFT  على هٌئةTin O2n  حٌث تم الوصول الى اكثر التراكٌب استقراراً وتأثٌرها على الخواص

 الضوئٌة.

الدواء هو عبارة عن بروتٌن صغٌر ٌرتبط بموضع مستقل محدد جزٌئً مستهدف مثل  -فً الادوٌة: -٢

 -لركٌزةبروتٌن اكبر او حامض نووي وٌمنع تقدم المرض ٌتضمن عدة مجموعات مثل انزٌمات ومكونات ا

 .للأدوٌةمجمعات مستقبلات  -الجسم المضاد  -مجمعات مستضد 

والبرامج الحاسوبٌة  الأجهزةمؤخراً حدثت مجموعة من التطورات فً  -الكٌمٌاء وحواسٌب الكم: -٣

مسائل كٌمٌائٌة كبٌرة فً الواقع لقد حلم الباحثون  التقنٌةالكمومٌة. وٌمكن ان ٌتخمن الكمبٌوتر تطبٌقات تلك 

تساعد الباحثٌن على  الآلاتالكمبٌوتر لمحاكاة الانظمة الكٌمٌائٌة منذ الثمانٌنات وٌعتقد ان هذه  ستخدامبا

 .تطوٌر محفزات جدٌدة وموصلات فائقة الحرارة

 

 

 

 

 

 



 لوٌنت نٌترو -3-كلورو  - 4جزٌئة 

او العطرٌة والتً تكون شكل حلقة  تعتبر هذه الجزٌئة من مشتقات البنزٌن وتسمى بالمركبات الاروماتٌة

ذرات كاربون مرتبطة مع بعضها البعض  6تحوي البنزٌن وقد تكون خماسٌة او سداسٌة الحلقة وتحوي 

كما تتمٌز باحتوائها على حلقة واحدة على الاقل. وكذلك   Hوبنفس الوقت ترتبط كل ذرة كاربون بذرة 

غٌر متمركزة تتبادل فٌما بٌنها الروابط الاحادٌة والثنائٌة. كذلك عدة  π تكون منتظمة والالكترونات

 قاعدة هو كل ما تتمٌز بأن لها رائحة زكٌة.  4n+2الالكترونات الغٌر متمركزة 

ملٌون سنوٌا. ونحصل علٌها  53والتلوٌن حٌث ٌتم انتاج ما ٌقارب   O,Pولها اهمٌة اقتصادٌة مثل البنزٌن 

حم وٌستخدم لإنتاج كثٌر من الكٌمٌاوٌات و البولٌمرات كذلك التلوٌن هو مثٌل بنزٌن من تقطٌر قطرات الف

 وٌعتبر سائل عدٌم اللون ٌنتمً الى البنزٌن والهٌدروكربونات العطرٌة.

على ٌد الكٌمٌائً الالمانً جوزف وٌل براند.  3665لأول مرة سنة  T.N.Tثم صنع ثلاثً نترو تولٌن 

من القرن التاسع عشر فً صناعة الاصبغة والملونات واصبحت تستخدم كمادة  استخدم فً النصف الثانً

متفجرة ابتداء من الحرب العالمٌة الأولى وذلك لأغراض عسكرٌة ثم اخذت صناعته بالتزاٌد الى غاٌة 

 الحرب العالمٌة الثانٌة.

ٌات المتحدة بقدر اكثر من إنتاجه المكثف والاختبارات العسكرٌة له ادى الى تفاقم مشكلة التلوث فً الولا

3.1 ml .كما ٌعتقد ان هنالك ملاٌٌن الألغام لاتزال مدفونه فً ارض الواقع 

المركز وتحدث عملٌة الالكلة لحلقة   H2so4ٌتم انتاجه من نترجة مركب التلوٌن )مثٌل بنزٌن( ٌوجد 

مع مركب كلور ومٌثان البنزٌن فٌحدث ما ٌسمى بتفاعل )فرٌدٌل كرفت( فً طرٌق تفاعل حلقة البنزٌن 

ٌوجد كلورٌد الالمنٌوم اللامائً فٌنتج التلوٌن الذي ٌتفاعل مع حامض النترٌت والكبرٌتٌك المركز لٌنتج 

T.N.T  شدٌد الانفجار 

 

 

 

 



وهً تتمثل   g/ml 171.589والوزن الجزٌئً لها  C7H6CLNO2الصٌغة العامة للجزٌئة هً *

 بشكلٌن احدهما ثلاثً الابعاد والآخر ثنائً الابعاد 

 

 

 الشكل العام للجزٌئة 

 

ككاشف فً التركٌبات الكٌمٌائٌة واٌضا تستخدم كمادة مفجرة مقٌدة بخصائص معالجة  T.N.Tنستخدم *

مناسبة ٌعتبر المحصول الانفجاري منه المقٌاس المعٌاري لقوة القنابل والمتفجرات الاخرى كما ٌستخدم 

دم حساسٌته لتولٌد املاح تقل الشحنات. وٌستخدم فً المجالات الصناعٌة والعسكرٌة وهو قٌم جزئٌاً بسبب ع

للصدمات والاحتكاكات كما ٌقلل خطر الانفجارات الغٌر مقصودة مقارنة بمتفجرات اخرى نٌترو كالسٌرٌن. 

بالرغم من تواجده بأحجام مقاومته الا انه متواجد بشكل اكثر شٌوعاً المتفجرات التأزوٌة المحتوٌة على نسب 

 ومكوناتها الاخرى T.N.Tمقاومته من 

 



  ةللجزٌئ*الخصائص العامة 

 ئٌة والفٌزٌائٌة ٌاالخصائص الكٌم -١

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 نقطة الانصهار

 

     

 

 نقطة الغلٌان

 

260-745    

 

 الكثافة

 

1.297 g/ml 
 

 مؤشر الانكسار

 

1.558 

 

 نقطة الومٌض

 

230 ℉ 
 

 اللون

 

Yellow 

 

 الوزن الجزٌئً

 

171.58 g/ml 

 

 الحالة

 

Liquid often Melting 

 

 درجة التعقٌد

 

157 

 

 الكتلة

 

171.009 ml/g 



 

 

 

 

 ثانيانفصم ان

 
 
 

 

 

 



 الفصل الثانً

 الشبة التجرٌبٌة PM3طرٌقة (2-1)

لكٌمٌاء الحسابٌة اشبة التجرٌبٌة فً الكم لحساب التركٌب الالكترونً الجزٌئً فً  PM3تستخدم الطرٌقة  -

نفس الشكل والمعادلات ولكن الاختلاف  AM1لطرٌقة  ههمال التفاضلٌة و التكامل. وهً مشاباوٌستند على 

والذي ٌستخدم من قبل  AM1ٌفة النبضة الاساسٌة بدلاً من ظتستخدم وضٌفتٌن لو PM3الوحٌد هو أن 

الفلسفة  ًمختلفة. أما الاختلافات الاخرى تكن ف علماتللم ةلك القٌم العددٌكذواحد أو أربع لكل عنصر. 

من القٌاسات الطبقٌة  ماتالمعل من ٌأخذ بعض القٌم AM1. فً حٌن لماتالمعوالمنهجٌة المستخدمة خلال 

 وٌعاملها كقٌم قابلة للتحسٌن.

 وتم تنفٌذها فً برنامج  3161لأول مرة عام  Jyp. Slewartوتم تطوٌر هذه الطرٌقة من قبل  -

RM1 وAM1 وMDO و MINDO و MOPACO صدارات الى جانب العدٌد من الأسالٌب والا

   SPArTan (GAMSS) UK , دٌد من البرامج الأخرى مثلوالع

نتقالٌة ضافٌة للمعادن الاامتدادات احٌث ٌتضمن تنفٌذ  SPArTanمع برنامج  تاستخدمPM3  كذلك -

-Zn-Zr-Ni-Cu-Co-Fe-Mg-Cr-V-Ti-Ca-Ir-Os-W-Re-Ta-Hf)   التً تدعم الحسابات على

Pd-Ru-GD-Pt-Rh-Rv)   لحسابات تسمىكما تم تقدٌم نموذج Sparkle/PM3  

فً وصف الكٌمٌاء العضوٌة حٌت ثم استخدام عدد قلٌل من العناصر على نطاق واسع  PM3تستخدم 

 علماتستخدام الماومترٌة والجزٌئات المتوسطة الحجم وتم تطبٌقها على المواد الصلبة والبنٌات النانو 

ستخدام التقرٌب اسبب ذلك فً الغالب إلى  الأولٌة وٌرجع تطٌراتهاسرٌعة فً  PM3وتعتبر  ةالمختلف

مع ذلك ٌمكن ان تكون نتائجها خاطئة جداً إذا لم ٌكن الجزٌئً المحسوب والتراكمً التفاضلً الصفري 

 .مشابها بما فٌه الكفاٌة مع الجزٌئات فً قاعدة البٌانات المستخدمة فً تحدٌد الأسلوب

 

 

 



 * وتقسم برمجيات النمذجة التجريبية إلى 

 انحسبثبد انًعتًذح عهى طزق شجّ انتدزٌجٍخ. -1

 حسبثبد انًٍكبٍَك اندزٌئً. -2

 حسبثبد يٍكبٍَك انكى انًعتًذح عهى انتزتٍت الانكتزًَٔ. -3

طزٌمخ لاكتسبة انًعزفخ عٍ طزٌك انًلاحظخ أ انتدزئخ انًجبشزح أ انغٍز يجبشزح يثم  PM3ٔتعتجز 

حٍث تستخذو نحسبة انحبلاد انًثبرح انكتزٍَٔبً دٔري   electron- انطزق انتدزٌجٍخ انتً تمتصز عهى 

عُذيب تكٌٕ تمذٌزاد  pariser-parr-pople( pppًٌكٍ اٌ تٕفز ) Polyenesٔخطً ٔيٍ ْذِ انطزق 

 :ًٍع ْذِ الاسبنٍت فً عذح يدًٕعبدخٍذح نهحبنخ انًثبرح انكتزٍَٔبً تكٌٕ انًعهًبد خٍذح. ًٌٔكٍ تد

ٔ  NDDOطزق يمٍذح عهى كم انكتزَٔبد انتكبفؤ / ًٌكٍ اٌ تدًع ْذِ الاسبنٍت فً عذح يدًٕعبد يثم  -أ

INDO ٔJohn people  .ًٌِكٍ تمذًٌٓب ثٕاسطخ انتطجٍمبد ْذ 

ٔ  Mopaco  ٔspartan   ٔAMPAC  ٔMWDO  ٔRM1الاسبنٍت انًٕخٕدح فً ثزايح انكًجٍٕتز  -ة

PM3  ٔMichael Dewar   ٔMNDO  انٓذف ْٕ استخذاو انًعهًبد نتتُبست درخبد انحزارح ُْب

 انتدزٌجٍخ نهتكٌٍٕ ٔاخفبف ثُبئً انمطت ٔإيكبٍَخ انتأٌٍ انُٓذسً.

اشكبل يزكجبد انتُسٍك ٔانًتبحخ  Spartkle/AM1طزق انُٓذسٍخ ٌتًثم ْذفٓب الاسبسً فً تٕلع ُْذسخ  -ج

 نهًدًعبد انلاثُبئٍخ

فً حسبة انحبلاد انًثبرح ٔثبنتبنً انتُجؤ ثبلأطٍبف الانكتزٍَٔخ ٔتشًم  انطزق انتً ٌتًثم ْذفٓب الاسبسً -د

SINDO ٔZINDO .ٔتشًم ْذا الأخٍز انى حذ ثعٍذاً غٍز يدًٕعخ يٍ الاسبنٍت 

 

 

 

 

 



 تقرٌبات الطرٌقة الشبة التجرٌبٌة

 ومتعددة هً التكاملات الثنائٌة والكلازونٌة Hartree-fockأن الطرق الشبة التجرٌبٌة مثل طرٌقة  -

ٌتم حلها بشكل صرٌح. فً الطرق الشبة تجرٌبٌة ٌتم اهمال هذه التكاملات او ضفاء  (Kijو ) (Jijالمراكز )

 الطابع المعٌاري وٌتم النظر فقط فً الكترونات غلاف التكافؤ بأخذ الهاملتونً الشكل

 

 ̂   
  ∑  
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 هو العدد الاجمالً للإلكترونات التكافؤ فً الجزٌئً.  حٌث ان 

 ̂   
          

 

 
                                    

 Gianssinوكذلك  soft were spartanان الطرق شبة التجرٌبٌة التً ٌتم تجزئتها فً كل من 

soiware  ًهMNDO  وكذلكAM1 حٌث ٌتم توظٌف Tnsorbtal slsts  وبما انbasas set 

 ٌجعل التقرٌب بسٌط كالآتً:

    
                                      

∬
                      

   
                |                        

   |    ∬
                      

   
                                    

     Theشروط فً المحدد العلمانً  

        ∑   

   

   |      ∑   

 

 

[   |     
 ⁄     |   ]  ∑  
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∑      |    

 

 

             



 هً    حٌث ان 

    〈 
 
| 

 

 
      |  

〉                            

 

. الفصل الثانً فً معادلة  تتمحور حول ذرة     ،   وأوربتال   تتمحور حول الذرة     ،  الاوربتال 

هو       |   . وBالاساسٌة على الذرة  هً الشحنة   حٌث  〈  |  |  〉تقرب لنا التكامل  5رقم 

 .Bهو مدار التكافؤ فً الذرة    الكترونٌن متمركزٌن لتفاعلٌن تجزٌئٌٌن و

 -تسمى عناصر مصفوفة الكثافة وتعرف كالاتً:    و    

     ∑    
 

    

   

   
           ∑    

 

    

   

   
                  

اوربتالات فً    و    فً تحدٌد العلمانٌة حٌث ان تحدٌد     هنالك نوعان من العناصر الخارجٌة القطر 

   نفس الذرة بشكل نوع واحد ٌسمى 
   

   الاوربتالات المختلفة فً الذرات تسمى 
   

   
   ∑   

   

   |       
 ⁄     [    |       |   ]  ∑  

   

∑  

 

 

∑       |              

 

 

      

   
    

 ⁄ (     )     
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    ]                     



ٌتم تقسٌمها بواسطة  8و5 فً معادلة رقم     |   و     |   المركز الواحد من تكاملات الكترونٌن 

اجراء ٌتضمن تركٌب ذرات الطاقات النظرٌة للبٌانات الطٌفٌة. قٌمة المركز الواحد من تكاملات الكترونٌن 

فً     |   تستخدم لتحدٌد المسافات النووٌة وحساب مركز الكترونٌن. والتكامل الالكترونً الغٌر تجزئً 

α( وهً 2بتالات فً معادلة رقم معلمات الذرات )معلمات الاور 9و 8و5 معادلة رقم 
 
           α 

 

فقط الجزٌئات التً لها محتوى حراري تكوٌنً والهندسة  استٌقاظامن خلال اجراء التحسٌن الأقل  هتم تقٌم

الجزٌئٌة وعزم ثنائً القطب معروفة تجرٌباً ٌتم اختٌارهاً. وتستخدم التخمٌنات للمعلمات لأجراء مستنبتات 

من قٌمة مقارنة من  من هذه الجزٌئات ٌتم حسابها تجرٌبٌاً   dipolن والمتغٌرات البصرٌة ولحظاتالتكوٌ

جدٌد من قٌمة اخرى مختارة مثل استنبات التكوٌن. واعادة التغٌر الهندسً وعزم ثنائً القطب ٌتم حسابها 

αوتقلٌل من قٌمة الاقل من المعلمات الذرٌة  1و3 تجرٌبٌاً عن طرٌق خفض 
 
لكل من              

MNDO  بتحدٌد علمانً     و     وتستخدم القٌمة لحسابMNDO  للحساب والتنفٌذ 

لم تعد   P,Sللغلاف S  قٌمة المعلمات المدارٌة  AM1. فً MNDOتختلف عن طرٌق   AM1طرٌقة -

 PM3فً طرٌقة  AM1قة . لاتشبه طر11ٌفً معادلة رقم     مدارات متساوٌة ولها تعبٌر اضافً 

 معلمات مدارٌة كذلك.     |   و     |    لإلكترونٌنالمركب الواحد 

 طرٌقة تستخدم لتحسٌن المعلمات الذرٌة وهً تختلف عن الاجراء الموضح اعلاه.

 

 

 

 

 

 

 

 



Spartan in Chemistry (2-2) 

 gaygyterالجزٌئٌة والكٌمٌاء الحسابٌة تم تألٌفه من قبل العالم  وهو عبارة عن برنامج ٌمثل فً النمذجة

وهو الرئٌس لشركة البرمجٌات العالمٌة ٌرتكز نشاطها على تقدٌم برامج الادوات المساعدة والملحقات 

 الابداعٌة. وهو عبقري ومهووس بالكمبٌوتر طوال حٌاته.

اسالٌب حساسٌة حدٌثه لتزوٌد الباحثٌن بالبٌانات ٌعتبر احد برامج النمذجة للأغراض العامة التً تستخدم 

الكمٌة عن البنٌة الجزٌئٌة والطاقة التفاعلٌة الانتقائٌة ومجموعة واسعة من الخصائص التجرٌبٌة. تتمثل 

بالوظائف الاساسٌة فً توفٌر معلومات حول الهٌاكل والثبات النسبً والخصائص الاخرى للجزٌئات 

حٌث   Hartree-Focدارٌة والجزٌئٌة ولكن بشكل خاص. العملٌات تشمل المعزولة كذلك الحسابات الم

 تستغرق وقت طوٌل.

وتوزٌع المنتجات للتفاعلات الكٌمٌائٌة اما مباشرتاً  الٌافكما ٌطلب من الحسابات الكمٌة ان تقدم معلومات 

 د.عن طرٌق حسابات الحالات الانتقالٌة او على افتراض هامون

ٌنطبق البرنامج على اسالٌب الكٌمٌاء الحسابٌة والعدٌد من المهام القٌاسٌة التً توفر بٌانات محسوبة تنطبق 

 والاشعة المرئٌة والتفاعلٌة والانتقالٌة. uvواسكة  NMR نوراما IRعلى تجدٌد 

 

 *المهام التً تم تنفٌذها 

لمرتبطة بها لجزٌئً او نظام اذا تم توفٌر الطاقة اللازمة للحصول على هندسة معٌنة والخصائص ا -

 استخدام نماذج كٌمٌائٌة كمٌة ٌتم حساب دالة الموجة.

 الهندسة الجزٌئٌة )ٌقع اقرب الحد الادنى للتوازن المحلً( وٌوفر الطاقة والخصائص المرتبطة بها. -

خصائص المرتبطة من الدرجة الاولى وٌوفر الطاقة وال سرجهندسة الحالة الانتقالٌة )ٌحدد اقرب نقطة  -

 بها.

 توازن المتواضع ٌحدد ادنى طاقة غالب ما ٌتم تنفٌذها قبل حساب البنٌه باستخدام نموذج كٌمٌائً كمومً  -



 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 الخصائص الإلكترونٌة للجزٌئة(2-3)

 Spartanنٌترو تلوٌن( باستخدام البرنامج الحاسوبً  -3-كلورو -4هنا تتم دراسة نظرٌة الجزٌئة )

وفً هذا الفصل سوف نتناول بعض النتائج التً تم  Semi-empricalشبة التجرٌبٌة  PM3وطرٌقة 

 الحصول علٌها من البرنامج وهً:

تشٌر دالة تحلٌل الموجة ان امتصاص الالكترون ٌقابل الانتقال الى الحالة المثارة الاولى وٌوصف بشكل 

 Lumo او  Homo-1 ,Homo-2او من ) Lumo الى Homoاساسً من خلال الك ترون واحد من 

+1, Lumo +2)  من اجل فهم التحوٌلات الإلكترونٌة للمركب. تم تنفٌذ حساباتempirical PM3 

semi وتعطى الاطوال الموجٌة  ق الامتصاص الالكترونً فً الفراغالمعتمدة على الوقت وعلى طب

تم تحدٌد المساهمات الرئٌسٌة  الثنائٌة. واللحظات Eوقوة المذٌب وطاقة الاثارة  Aالامتصاصٌة المحسوبة 

فً ضوء أطٌاف الامتصاص المحسوبة. فأن  Spartan Wave functionللتحولات بمساعدة برنامج 

 .ص ٌتوافق مع الانتقال الالكترونًالحد الاقصى لموجة الامتصا

 نترو تلوٌن -3-كلورو4 لجزٌئة   bond Lengthجدول ٌوضح طول الرابطة

bond Length Actual A0 

N(9)-O(11) 1.216 

N(9)-O(10) 1.213 

C(8)-H(17) 1.098 

C(8)-H(16) 1.099 

C(8)-H(15) 1.098 

C(6)-Cl(7) 1.675 

C(5)-N(9) 1.499 

C(5)-C(6) 1.403 

C(4)-H(14) 1.101 

C(4)-C(5) 1.402 
C(3)-C(8) 1.486 

C(3)-C(4) 1.392 

C(2)-H(13) 1.097 

C(2)-C(3) 1.397 

C(1)-H(12) 1.097 



C(1)-C(6) 1.397 

C(1)-C(2) 1.386 
 

 نترو تلوٌن -3-كلورو4 لجزٌئة  Bond angleدول ٌوضح زواٌا الترابط ج

Bond angle Actual A0 

O(11)-N(9)-O(10) 120.748 

O(11)-N(9)-C(5) 118.970 

O(10)-N(9)-C(5) 120.282 

H(17)-C(8)-H(16) 107.463 

H(17)-C(8)-H(15) 107.466 

H(17)-C(8)-C(3) 110.508 

H(16)-C(8)-H(15) 107.721 

H(16)-C(8)-C(3) 111.209 

H(15)-C(8)-C(3) 112.265 
Cl(7)-C(6)-C(5) 123.364 

Cl(7)-C(6)-C(1) 116.781 

C(5)-C(6)-C(1) 119.851 

N(9)-C(5)-C(6) 122.824 

N(9)-C(5)-C(4) 118.260 

C(6)-C(5)-C(4) 118.913 

H(14)-C(4)-C(5) 120.627 

H(14)-C(4)-C(3) 118.393 

C(5)-C(4)-C(3) 120.980 

C(8)-C(3)-C(4) 119.568 

C(8)-C(3)-C(2) 120.850 

C(4)-C(3)-C(2) 119.578 

H(13)-C(2)-C(3) 120.099 

H(13)-C(2)-C(1) 119.942 
C(3)-C(2)-C(1) 119.958 

H(12)-C(1)-C(6) 119.077 

H(12)-C(1)-C(2) 120.202 



C(6)-C(1)-C(2) 120.720 
 

 نترو تلوٌن -3-كلورو4 لجزٌئة   (Dihedriad angle)ثانً سطوح الاصرةجدول ٌوضح 

Dihedriad angle Actual A0 

C(4)-C(5)-N(9)-O(10) 179.802 

C(4)-C(5)-N(9)-O(11) 0.009 

C(6)-C(5)-N(9)-O(10) 0.467 

C(6)-C(5)-N(9)-O(11) -179.326 
C(4)-C(5)-C(6)-C(1) 0.162 

C(4)-C(5)-C(6)-Cl(7) -179.102 

N(9)-C(5)-C(6)-C(1) 179.493 

N(9)-C(5)-C(6)-Cl(7) 0.229 

C(3)-C(4)-C(5)-C(6) -0.062 

C(3)-C(4)-C(5)-N(9) -179.424 

H(14)-C(4)-C(5)-C(6) -179.982 

H(14)-C(4)-C(5)-N(9) 0.655 

C(2)-C(3)-C(8)-H(15) 0.105 

C(2)-C(3)-C(8)-H(16) 120.880 

C(2)-C(3)-C(8)-H(17) -119.856 

C(4)-C(3)-C(8)-H(15) 179.445 

C(4)-C(3)-C(8)-H(16) -59.779 

C(4)-C(3)-C(8)-H(17) 59.485 

C(2)-C(3)-C(4)-C(5) -0.155 

C(2)-C(3)-C(4)-H(14) 179.768 

C(8)-C(3)-C(4)-C(5) -179.504 

C(8)-C(3)-C(4)-H(14) 0.419 

C(1)-C(2)-C(3)-C(4) 0.271 

C(1)-C(2)-C(3)-C(8) 179.612 

H(13)-C(2)-C(3)-C(4) -179.279 

H(13)-C(2)-C(3)-C(8) 0.062 

C(2)-C(1)-C(6)-C(5) -0.046 



C(2)-C(1)-C(6)-Cl(7) 179.266 

H(12)-C(1)-C(6)-C(5) -179.704 

H(12)-C(1)-C(6)-Cl(7) -0.392 
C(6)-C(1)-C(2)-C(3) -0.172 

C(6)-C(1)-C(2)-H(13) 179.378 

H(12)-C(1)-C(2)-C(3) 179.482 

H(12)-C(1)-C(2)-H(13) -0.968 
 

 كلورو نترو تلوٌن والقٌم المحدودة لها4لجزٌئة  Lumoو ال  Homoوٌظهر هنا تراكٌب 

 

  

 

 

 

ان العزم ثنائً القطب فً الجزٌئً هو خاصٌة الكترونٌة اخرى مهمه تنتج من توزٌع غٌر منتظم للرسوم *

بها ٌمكننا ان نقول انه عند الانتقال  المتنبئعلى الذرات المختلفة فً الجزٌئً واستناداً الى قٌم ثنائً القطب 

 من الطور الغازي الى مرحلة المذٌب ٌزداد العزم الثنائً القطب.

 

 

 ( لجزٌئة     Homoتركٌب شكل )

نترو تلوٌن وهو ٌوضح  -3-كلورو4

 محتوى اعلى اوربتال جزٌئً

 

 ( لجزٌئة     Lumoتركٌب شكل )

نترو تلوٌن وهو ٌوضح  -3-كلورو4

 محتوى اعلى اوربتال جزٌئً

 



Table Homo and Lumo 

            ev 

           ev 

   
            

    ev 

 

 نترو تلوٌن  -3-كلورو4لجزٌئة  Lumoوال  Homoجدول ٌوضح القٌم لكل من 

 

 

 نترو تلوٌن -3-كلورو4 لجزٌئة شكل ٌوضح الجهد الكهربائً                

 

تكون فوق ذرة النٌتروجٌن وان المناطق ذات الامكانات الاٌجابٌة تكون ان المناطق ذات الامكانات السالبة 

اما               فوق ذرات الهٌدروجٌن. وبالمقارنة فأن القٌمة المحتملة السالبة للأوكسجٌن هً

 الكلور فأنها تكون اقل من الاوكسجٌن.



فً مجموعة  Hمع ذلك فأن ذرات              اقصى المناطق الموجبة لذرة الهٌدروجٌن لها قٌمة

CH3  لها قٌمة أصغر من ذراتH .فً الحلقة 

نستنتج ان ذرات الهٌدروجٌن تشٌر إلى قوى جاذبٌة قوٌة وتشٌر ذرات الاوكسجٌن قوى تنافر قوٌة شحنة  -

له دور مهم فً تطبٌقات الكم الكٌمٌائٌة الحسابٌة  Omkerذرة ملٌكان فأنه فً حساب شحنة الذرات فً 

النظام الجزٌئً للاهتزاز بسبب تأثٌر الشحنة الذرٌة عزم ثنائً القطب على الجزٌئة الاستقطابٌة. البنٌة  على

المحسوبة ل  Mallikenالالكترونٌة والكثٌر من خصائص نظم الجزٌئة الجزٌئٌة حٌث تم ادراج قٌم 

4CL3NT والتلوٌن فً جدولBond order  ة العطرٌة بواسطة وتبٌن النتائج ان الاستبدال الى الحلق

مع  ةوذرة الكلور ٌؤدي الى اعادة توزٌع كثٌف للكثافة الالكترونٌة حٌث تتغٌر الشحن NO2مجموعة 

  .اس وٌفترض حدوثها بسبب الاستقطابالقاعدة الاس

 

 الاهتزاز( انماط 2-4)

ذرة بواسطة انواع  17والذي ٌحوي  4CL3NTالطٌفٌة من  45فً طرق الذبذبات ٌتم توزٌع الانماط ال 

 التماثل.

             ′′ 

مجموعة نقاط الاهتزاز فً كل من رامان واستٌعاب الاشعة تحت الحمراء هنا ٌمثل دوراً متماثلاً فً 

التخصٌص المفصل للذبذبات التجرٌبٌة على  Aو '' Aاهتزازات المستحاثات غٌر المتناظرة. حٌث ٌستند '

المجهرٌة نضرٌاً مع  PEDمع التجاوٌف وهً عادتاً اكبر  هالتحلٌل البٌئً فً الوضع العادي ومقارنت

الكمٌات التجرٌبٌة المقابلة نتٌجةً لمزٌج من آثار ارتباط الالكترون مع الاساس. وهناك عٌوب تطبق عوامل 

والمحتسبة  ةانتاج البٌانات التجرٌبٌة بشكل جٌد. ان الشحنة الموضح ةبإعادم تقو  النظرٌةقٌاس. فأن الاسس 

 .0.08e 9هً  4CL3NTوالرامان ل  IRمن طٌف 



 نترو تلوٌن -3-كلورو4 لجزٌئة  شحنة الذرةجدول ٌوضح 

 

لها دور مهم فً تطبٌق الحساب الكٌمٌائً الكمً على الأنظمة الجزٌئٌة بسبب تأثٌر   Mullikenان شحنات 

الذرات على عزم ثنائً القطب واستقطاب الجزٌئة والبنٌة الالكترونٌة والكثٌر من خصائص الانظمة 

 الجزٌئٌة.

لالكترون للتولٌن كما ٌؤدي الى اعادة توزٌع كثافة ا clوقد ظهرت النتائج ان استبدال الحلقة العطرٌة بذرة 

فً موقع رابطة الدوال المستقلة ل  H9و  H8موجبة كذلك ذرات  Hموضح فً هذا الجدول جمٌع ذرات 

cl  تستهلك شحنة موجبة اعلى من ذرتH7  وتصفر جمٌع ذرات الاوكسجٌن  O2  ًشحنة سالبة وه

شحنة موجبة وهً ذرات مستقبلة توحً بوجود ترابط بٌن الجزٌئات فً  Hذرات مانحة وذرة الهٌدروجٌن 

 الطور البلوري.

 

 

 

 



 

 

 نترو تلوٌن -3-كلورو4 لجزٌئة  رتبة الاصرةجدول ٌوضح 

 

 
 



ونستنتج ان استبدال الحلقة العطرٌة بواسطة الذرة ٌؤدي الى   Bond orderنلاحظ فً الامثلة فً الجدول 

جمٌع ذرات   Bond orderاعادة توزٌع كثافة الالكترونات فً التولوٌن وكما مبٌن فً الجدول 

لكب لكل شحنه معدل  Cisفً موقع  H9و  H8موجبة صافٌة علاوة على ذرات  ةالهٌدروجٌن لها شحن

تظهر  والقواعد فً ذرات الشحنة الذرٌة.حٌث ٌتم النظر لجمٌع الطرق  H7ارتفاع وموقع موجب فً ذرة 

ذرات الاوكسجٌن شحنة سالبه وهً ذرات متبرعة، وتظهر ذرات الهٌدروجٌن شحنه موجبة وهً ذرات 

 Mullikenوتلعب عملٌة حساب ذرة  مقبولة قد توحً بوجود ترابط بٌن الجزٌئً فً المرحلة البلورٌة.

ا مهما فً تطبٌقات الحساب الكٌمٌائً على النظم الجزٌئة وتؤثر الشحنات الذرٌة على متعددة الذرات دور

 عزم ثنائً القطب واستقطاب الجزٌئة والبنٌة الالكترونٌة.

 

 

 

 ٌوضح هذا الجدول قٌم بعض المقاٌٌس الحرارٌة فً هذا الجدول والتً تعتمد هذه القٌم على اختٌار



ان الثنائٌات القطبٌة العالٌة والثنائٌات القطبٌة الواطئة وتم الحصول الاصل والتوجه الجزٌئً وقد لوحظ 

على اساس التحلٌل الاهتزازي والحصول على الوظائف الدٌنامٌكٌة الساكنة والسعة الحرارٌة والانتروبٌا 

والتغٌرات الحركٌة للجزٌئة فً الترددات حٌث تزداد الوظائف الدٌنامٌكٌة مع ارتفاع درجة الحرارة من 

 كلفن بسبب ان شدة الاهتزازات الجزٌئٌة تزداد مع زٌادة درجة الحرارة. 311-011
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