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 ..ووالدتي العزيزة ...حباً واحتراماًالا والد  العزيز  
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6 
 

 شكر وتقدير

الحمد لله والشكر له بما من علينا به من نعمة والصلاة والسلام على خير خلقه الامين محمد وآلة 

 الاطهار واصحابه الغر الميامين

 اتقدم بجزيل الشكر والتقدير والامتنان الى

على ما بذله من جهد  (استاذ   ) حميد جبار حزيرا  الجبور   د.م.أ.

 فجزاه الله خير الجزاء ,ت لغرض الاشراف على بحثي ومتابعتهُ لي بآرائهُ القيمة وافكاره الجميلةووق

 العلوم / قسم  علوم الكيمياءكما اتقدم بخالص الشكر والتقدير الى جميع الاساتذة المحترمين مني لكلية 

 وجامعة القادسية  واخيراً اشكر جميع اصدقائي الذين لم يبخلوا علي بجهد ا
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                                                          introductionالمقدمة 

ان لكل جزيئة تركيب الكتروني خاص بها حيث ان الجزيئة ناتجة من تجمع ذرتيين او 

اكثر بارتباطها بقوة كيميائية او ما تعرف باسم الرابطة الكيميائية وقد تحتيو  الجزيئية 

لفة عن تجتمع مع بعضيها عاداتاً من ذرات لنفس العنصر او ذرات لعنصر اخرى مخت

 بنسبة ثابتة . 

 انواع الجزيئات  -1-1

احادية الذرة لانها تتكون من تلك الغازات خامله )النبيله( ا  لا تدخل  النوع الاول:

في التفاعلات ويكون غلافها الخارجي مكتمل ولا تميل التفاعلات حتى ميع نفسيها ولا 

 مع العناصر الاخرى .

وهو ثنائي اليذرة اليذ  يتكيون مين ذرتيين فقيط ويكيون الجزيئيات  والنوع الثاني :

 COوالهالوجينات و  N2وO2ثنائيه الذرة مثل 

 H2Oو O3ثلاثية اليذرة حييث يتكيون مين ثيلاث ذرات فقيط مثيل  والنوع الثالث:

   NH3و

 التاصر بين الذرات لتكوين الجزيئات وهي : تصنيف قوى -1-2

 والنويه .قوى التجاذب بين الالكترونات 1

 . قوى التنافر بين ازواج الالكترونات 2

 . قوى التنافر بين ازواج النويات .3

عندما تصل هذه القوى الى حاله  توازن دقيق , تتاصر الذرات لتكوين جزيئه مستقرة 

 وذات تركيب جزيئي محدد. 

 ولذلك فأن التركيب الجزيئي يمثل حاله توازن حقيقيه بين قوى التجاذب والتنافر.
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 Potential Energyمنحنا القاقة الجزيلة الهيدروجي   -3-1

Parabola for Hydrogen Molecule  

الهيييدروجين ابسييط جزيئيية ا مثلمييا تعتبيير ذرة الهيييدروجين ابسييط ذرة تعتبيير جزيئيية 

تتكون جزيئة الهيدروجين من ذرتين فعندما تكيون هياتين اليذرتين بعييدين عين بعضيها 

حييدهما علييى الاخييرى وكلمييا قلييت المسييافة بييين الييذرتين فييأن لا يوجييد    تييأثير ميين ا

ي الوقيت في  بالتأثر بقوة الجذب من قبل النواة الأخرى. وديب اوربتالالالكترون في كل 

الالكتيرونين والنيواتين بالتنيافر بعضيهها عين الأخيرى . وقيمية هيذه  نفسه يبيد  كيل مين

 نيوى اليذرات.  ن ليكل المنحنيي ( بيينrتتغير مع المسافة ) ة وانماتالطاقات ليست ثاب

 هو  حد المميزات المهمة (r)مثل علاقة الطاقة الكامنة كدالة للمسافة بين النوى الذ  ي

قيوى التنيافر  في حقل التركيب: الجزيئي. حيث تصبح قيوى التجياذب اكثير تيأثيرا مين.

تين مين اليذر اقتيرابة التنيافر  كثير  هميية عنيد وا تصيبح قينميالمسافات البعييدة   بيي في

 بعضها .

 

 يوضح منحنى الطاقة الجزيئة الهيدروجين ( 1-1)رقمشكل 

 

 ييا عنيد النقطيةنقيمة د تأخذة كون هاتين القوتين  ن وجود الجزيئة مستمرة منوط حقيق

Req  حيث  نReq  وتكون الطاقة الكامنة تسياو  صيفر نتدعى بطول اصرة التواز . 

 مثيل الطاقيةيايية. وفيوا الخيط اليذ  نه لا ميا  وما تكون المسافة بين الذرتين تساعند

 ام موجبة وتمثل حالة عدم الاسيتقرار. اميا اسيفل هيذا الخيط ظن طاقة النوالصفرية تك
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(. فيي    r =Reqة الكامنة تكون سالبة وتبد  بالنقصيان حتيى تصيل القيمية )  قاطن الفأ

ة التفكيك للجزيئية طاقيوالجزيئية اكثير اسيتقراراً  كينيمة اقيل ميا قن الطاوقطة تكنهذه ال

( ميا لانهايية وهيذا rفتحسب من الفرا بين القيمية الطاقية اليدنيا وقيمتهيا عنيدما يكيون )

اذن يتبيين مين المناقلية ان منحنيي الطاقية   Dالالكترونيي الفرا يسمى بطاقة التيرابط 

يمثل المحصلة او الفرا بيين قيوى التنيافر بيين الالكتيرونين والنيواتين وقيوى التجياذب 

 بين الالكترونين والنواتين 

 ومعادلة منحنا القاقة 

PE = mgh 

M= Mass  

G= Accecetation 9.8m/S2 

 H= Height  
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 Bonnds in diatomicفـي الجزيلـات الثناليـة الـذرة .    التأصر  -1-2

molecules  

 الإلكترونييالترتييب  راسيةدلليي اليذرات  الإلكترونيية الاتتالأوريفكرة  استخداميمكن  

الحييز  لتيلا تح الالكترونيات فيي اليذراتبيأن  الا حضينحييث للجزيئات الثنائية الذرة. 

 وطاقاتهيات الالكترونا هذه عوانما يتم توزي اعتباطيةطلاقات الك م و ت اعتباطيبلكل 

ذات ثلاثيية ابعيياد.  اسييطة دوال موجبييةوا بهييوالتعبييير عن مك الكيييييبواسييطة قييوانين ميكان

هنالييك قواعيد محييددة  ا انميك (n,mi,ms)الكييم  داد عي مييني تعتميد علييى مجموعية تيوال

 . مسموحةالالكترونية تكون  الانتقالات   من و مستقرة الاوربتالاتن م    جلاستنتا

 اليذرة .  ن  فضيل فكيرة الثنائيية الجزيئياتل دالية ميمكن التوسع في هيذه الدراسية لتلي

الجزيئيية تتكيون  الاوربتيالاتتبيار  ن ع  ىليعلكل الاوربتال الجزيئي يعتميد  ةغلصيا

 ويييدع اميي ذاة . وهيينيييعرييية المكونيية للجزيئيية المذمجمييوا او فييرا الاوربتييالات ال ميين

نييا صييورة وصييفية والييذ  يعطي  (LCAO)تييالات الذريييةبالخطييي للاور لجمييعبطريقيية ا

 جزيئات .لل ترونية للتركيب الالك

تيرتبط  داد الكيم هيذه اليذرات يجيب  نعفإن  رقام ا  ةئتحد ذرتان لتكوين جزيتفعندما  

ي فيف ة.ئيتويات العلاقية الالكترونيية للجزيتمييز مسيبمجموعة جديدة من  رقام الكم اليى 

وكيذلك  L لإعطيا   /3 , /2 ,/1 زدوج كيلا مين عيدد الكيم الاوربتيالياليذرة الواحيدة يي

  Sرونييتزليي الالكغصلة عيدد الكيم المح... ليعطي م S3 , S2 , S1ي لعدد الكم المغز

   في الذرة رقم واحد تساو  للإلكترونتالي بالزاو  الاور ك تكون محصلة الزخملذل

√𝐿2 (𝐿2 + 1 
ℎ

2𝜋
𝑆1(𝑆1√   وتسا يلغز  الموالزا الزخمصلة محو   + 1 

ℎ

2𝜋
  

L2 (L2 +1ي تيالبم اوررة ميع ذرة اخيرى محصيلة زخيذالي ذهتتحيد هي وعنيدما
ℎ

2𝜋
  √  

S2 (S2 +1ومحصييلة زخييم زاو  مغزلييي 
ℎ

2𝜋
فييأن القيييم الممكنيية لعييدد الكييم   √  

 للجزيئة نساو   Sوالمغزلي  Lالاوربتالي 

L=L1+L2, L1+L2 – 1 … L1-L2 

S=S1 +  S2 , S1 +S2 – 1 … S1 – S2  

 نيبينييي بييالور محييول الطييويييا علييى قالا كهربائييياً جييمكييان للجزيئيية ذات الييذرتين  امييول

ين. توانيمن المجال الكهروسيتاتيكي لل ناتجل القوى ثامواني متطوعلى لكل اسالنواتين 
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ي الفضييا  فيبالييدوران وترسيم مخروطييا  تأخيذ الاوربتيياليم اليزاو  زخاليي محصيلة نفيإ

𝑀𝐿 سياو ي ينيور البيمحيال ىمسيقطه علي
ℎ

2𝜋
 L,0, +L– ميالقي تأخيذ MLرا حييث  ن  

فقيط هيي التيي تمتليك طاقيات  ML J مختلفية  مالتيي لهيا قيي ياتهير  ن المسيتوظليذلك ي

ان القيمية  λبي   كيم يرميز ليه  ختلفية فيي الطاقية بعيددمال ياتالمستو ذاهمختلفة ويرمز ل

م الزاو  )بدلالة وحداتخالز دد وحداتلعتعتبر مقياسا  λ  الحقيقية ل
ℎ

2𝜋
ة مين تجالنا ( 

 ف)التيي تصي ن  ي.نيور البيمحول الطعل  نلكترولإل م الزاو  الاوربتاليخمسقط الز

 الاوربتالات الجزيئية( يمكنها  ن

 λ= 0 , 1, 2 , 3 … 

يف نالتص  هذاويكافئ التوالي.  ىعل   δ π σ يئية الجز الاوربتالات هذهوتمثل 

 , F, D , P الاوربتالات ب  ل ثتم افأنه.   L= 0 , 1, 2, 3 :المستخدم في الذرات عندما

S   ا كان عدد الكم مول  التوالي. وعلىML  يأخذ القيمالذرة المتحدةML ≤ L   L  ≤  >

 الصيغ الجزئية تعتمد  الاوربتالات تسمية فإن

3d δ  3d π  , 3d σ , 3p σ , 3s σ , 2p π 2p σ  2s σ  1s σ  .الخ ... 

مين  نرييذ اوربتيالين اتحيادكيون مين تجزيئي المالتال بلوصف الاورالرمز   σ يستخدم

 ثنائيييية فتكيييون δ او  πا وتجيييدر الاليييارة هنيييا  ن الاوربتيييالات مييين نيييو .(Sنيييوا )

, 2∓القيم  تأخذ في هذه الحالات  λ ذ  ن الانحلالية   على التوالي   ∓1

فييي حييال الجزيئيية الثنائييية يمكيين ان نتصييور تكييوين الاوربتييال الجزيئييي علييى اسيياس 

  الجمع او الفرا بين الاوربتالين الذريين على اللكل التالي

𝜓𝑀1 =  𝜓1 + 𝜓 2 (𝑏𝑜𝑛𝑑𝑖𝑛𝑔) … … . . (2 − 1) 

𝜓𝑀𝐿 𝜓1 −  𝜓2 (𝑎𝑛𝑡𝑖 𝑏𝑜𝑛𝑑𝑖𝑛𝑔) 

 لان اليييدوالثتمييي  𝜓2 𝜓1 و تمثيييل دالييية الموجييية للاوربتيييال الجزيئيييي   𝜓حييييث  ن 

تمثيل  حتاليية  𝜓𝑚𝑜𝑙ة للجزيئة. وكذلك فان نالمكو( 2و 1الموجية لأوربتال الذرتين )

يييدروجين علييى سييبيل هجزيئيية ال اخييذنا الحيييز المعييين. فلييو  فييي ون رالالكتيي  وجييود 

ا وو ن مجميي  فييي كييل ذرة Sا والاوربتييالات الذرييية هييي ميين نييلوجييدنا  ن   المثييال 

 الاوربتالين هو. 

𝜓𝐻2 =  𝜓𝐼𝑆 +  𝜓 𝐼𝑆    … … . . (2 − 2)  (5-2) 
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𝜓𝐻2    دالة الموجة للاوربيتال الجزيئيي. فياذا كانيت تمثل𝜓𝐼𝑆  اتحيادفيإن   موجبية 

تيزداد فيتكيون اوربتيال جزيئيي بيضيو  الليكل 𝜓𝐻2ين يجعيل قيمية يالاوربتالين الذر

 ومتناظر 

𝜓𝐻2 =  𝜓 𝐼𝑆 −  𝜓𝐼𝑆     … … . . (2 − 3) 

   IS𝜎ويرمز له بالرمز *

 

 ( يوضح تكوين الاوربيتالات الجزيئية بالجمع الخطي للمدارات الذرية2-1شكل رقم )

ة قييتكييون طاوفييي هييذا الحاليية  (التأصيير)مضيياد  متآصييرر يوصييف بأنييه غييير مييداالو

 ه( تمثل اعل طاقσ لتين. الالارة )والمفص الذرتين طاقة من  ى عل ئةالجزي

 ائيية اليذرة هامية لامتلاكهيانية في الجزيئات ثئل الاوربتالات الجزيثوتكون خاصية تما

ي الجزيئيية فييالانقييلاب  تييأثيرليية تحييت ثامفيياذا كانييت الداليية الموجبيية مت انقييلابركييز م

بييين  للأصيير الوسييطية طييةقنال ع فيييقيية الييذرتين فييإن مركييز التنيياظر يهالثنائييية المتليياب

 ين.تالذر

 تحييت تييأثير الانقييلاب لثيياممتن و( للدلاليية علييى الاوربتييال الييذ  يكييgالرمييز ) يسييتخدم

(. والرميز الكاميل لهيذا  لثياممت و)  (gerade)ة الالمانية لمتق من الكل( مgوالرمز )

 Is𝜎الاوربتال هو
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غيييير  للاوربتيييال  Ungeradeالكلمييية الالمانيييية  مليييتق مييين ( u) زميييالرل عمويسيييت

is𝜎*  ليه رمزي is𝜎من خلال المركز. لذلك فإن * بالنسبة للعكس لثاتمالم
∗

𝑢
ا  غيير   

الاوربتيال التاصير  هير مين نيوا  إنفي روجينهيدالحالة اوربتال جزيئية  فيو  لثاممت

. انيا فيي حالية الجزيئية الثنائيية متماثيل اللاتاصير  يكيون. غيير  والاوربتال«  لمتماث

يف نيوجيد تصي ليذلك لابواجا لميا تناخيار كركيز .  (HI,CO)غير متلابهة الذرات مثل

 .لأوربتالاتها (متماثلاو غير  متماثل)

is𝜎 ( كيف  ن طاقة المدارين 2-2يوضح اللكل )
∗

𝑢
بيين  تتغير ميع المسيافة  is𝜎*و   

 اعيييدةقالثنائييية و ن  الجزيئييةان المييدار , بتغييير حسيييب منحنييي مييورس ليييي  نتيوانييال

   بين الذرتين. كونتتالمتخفض في المنحى ببين بأن الآمرة قد 

 

 ( يوضح تغير الطاقة في جزيئة الهيدروجين مع المسافة بين الذرتين2-2شكل رقم )

ً لقييد راينييا سييا   يعطينييا اوربتييالين جييزيئيين همييا 15اتحيياد اوربتييالين ذريييين ميين نييوا  بقا

is𝜎
∗

𝑢
   is𝜎   2غير  ن اتحياد اوربتيالات ذريية اخيرى مين نيواS هيا تكيوننفا is𝜎

∗

𝑢
 

is𝜎  اعليى مين ( الاوربتياللقية به باللكل ميع )ولكنيه اكبير وبطوتتلا is𝜎
∗

𝑢
 is𝜎   ميا 

 لتتيداخ فأنهيا( Pاد اوربتيالات ذريية مين نيوا )المتكونية مين اتحي الجزيئةالاوربتالات 

 بطريقتين مختلفتين 
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 ضالجزيئيي )نفير ر( التي تقع عليى طيول المحيوPنوا ) حالة الاوربتالات الذرية من

  جيزيئين( كين  ن تتحيد لتكيوين اوربتيالين Zحور المسافة بين النواتين هيو باتجياهم ان

فيياذا كانييت الييارة الييدالتين (.  2-2 فييي اللييكل )بينيية مموضييح بالمخططييات ال كمييا 

ييييد  الييى  جتالنيياللاوربتييالين الييذربين متلييابهة   فييان الاوربتييال الجزيئييي  المييوجيتين

وميين  متآصيير( والاوربتييال هييو  2-3 الالكترونييية بييين النييواتين اللييكل ) زييادة الكثافيية

ي فن المنظر الخلاما كحور الجزيئي لمة متعامدة مع ادق   ليس له عمتماثل   𝜎gاوالن

 الذر  sالامن من اللكل يلبه الاوربتال  له موضح في الجانب

 

و  2p𝝈متأصر  (a)( يوضح تكوين الاوربيتالات الجزيئية من نوع 2-3شكل رقم )

(b)  2غير غير متأصرp𝝈  2نتيجة لجمع الاوربيتالين ذريين من نوعp 

 الييدالتين فييإن الاوربتييال الجزيئييي فييي الييارة خييتلافااً وبسييبب ضييريقيية ايطوبيينفس ال

صيفر(.  افية الالكترونيية بيين النيواتين )تسياو ثان الكصي( يييد  اليى نق بالنياتج )ليكل

𝜎ل الجزيئييي النيياتج هييو ميين نييوا بتيياوالاور
∗

𝑢
 زمييويرفييي خواصييه . اثييل متم)غييير   

𝜎 متآصروغير    2p 𝜎آصر ب تالم للاوربتال
∗

𝑢
 

 هيافأنذات الاسقاط العمود  عليى احيور الجزيئيي    2py الاوربتالينل بين خدات ما ال 

 (.  تيد  الى تكوين اوربتالات جزيئية على النحو المبين في اللكل )
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 ( ييييد  الييى اوربتييال جزيئييي58-5الين ميين النييوا المبييين فييي اللييكل )بتييالاورجمييع 

 والمنظيراتين. وين والاخير  سيفل النيتالنيوااحيدهما فيوا  نجيزئيير  يتكيون مين .صتآ

اليذر   (p)تيالبوهيو يليبه اورمين منيه يتيال موضيح    الجانيب الابالاور  ي لهافالخل

ي ئاهيويذلك يكيون رميزه الن متماثلغير  تالب ن هذا كالاور 𝜋تال ببأور هتم تسميتلذلك 

2p𝜋𝑚. 

 

 (( 2𝐩𝒚اتحاد اوربتالات من نوع   𝛑( يوضح تكوين اوربيتالات جزيئية من نوع 2-4شكل )

  فييإن الاوربتييال الجزيئييي (2-4)المبييين فييي اللييكل   نييواميين  الاوربتييالينوعنييد جمييع 

ل وغيير ثياموا متي لكنيه مين نيفيمن حيث المظهير الخل   للاوربتالالناتج يكون ملابه 

2𝑝𝜋 متآصر ويرمز له بالرمز 
∗
𝑔 

الذرييية   الاتبتييالاورالييخ والتييي تنلييأ ميين اتحيياد  𝜑 𝛿  لمثيي الجزيئيية مييا الاوربتييالات 

f,d .....الاوربتيالاتسينتناول هنيا  بيل  انتناولهفهي اكثر تعقيدا ولكننا سوف لن   الخ 

,𝜋 البسيطة مثل  الجزيئة 𝜎 داخيل :نسيبة اليى الأخير.  منهياومعرّفة ترتيبها وطاقة كل 

 المتكونية مين الجميع الخطيي للاوربتيالات : الجزيئيةتعتمد طاقة الاوربتالات الجزيئة. 
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اساسيين هما نيوا الاوربتيالات الذريية لليذرات المكونية للجزيئيات الذرية على عاملين 

 الاوربتالات الذرية.  ذاداخل بين هتال  ونوا

 اليييى ع( يرجييي2-5لمسيييتويات الطاقييية فيييي الليييكل ) تيييينططالمخ ن الاخيييتلاف بيييين 

 ييدروجين غليى سيبيل امثيالهفليو  خيذنا ذرة الالاختلاف في طاقة الاوربتالات الذرية. 

 تكيون متسياوية فيي الطاقية وذليك لكيون طاقية  2p , 2sلاوربتالات الذرية لوجدنا ان ا

تعتمد على عدد الكم  ولا فقط  n الاوربتالات الذرية للهيدروجين تعتمد على عدد الكم 

الذريية تعميد عيل كيل  الاوربتيالاتاما بالنسبة للذرات الاخرى فإن طاقة   I الاوربتالي

 (   2-5مرتبته المبينة في اللكل ) ذالجزيئي بأخ الاوربتاللذلك فإن  I, nمن 

 

 ( يوضح مستويات الطاقة الاوربيتالات الجزيئية2-5الشكل )

 الالكترونييي فييي الجزيئييات البسيييطة يلييبه الييى حييد مييا طريقيية ايحيياد التركيييب ن بنييا   

 التركيب الالكتروني لليذرات. حييث تتيوزا الالكترونيات عليى الاوربتيالات ابتيدا  مين
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. ومين الجيدير باليذكر للاسيتثنا الواطئة وحسب قاعيدة بياولي  ةقالطاذات  الاوربتالات

  ن

σ (𝜆 مييين نيييوا  الزيتييييةالاوربتيييالات  = كسيييين الحركييية متعا بيييإلكترونينتتليييبع  (0

π (𝜆حيييين تتليييبع الاوربتيييالات الجزيئيييية مييين نيييوافيييي  .المغزليييية.  = بأربعييية  (1

نجييد  نييه فييي الحاليية  ذنا جزيئيية الهيييدروجين خييو الييمثييال لا رونييات. فعلييى سييبيلتالك

)الكتيرون واحيد مين كيل ذرة(  isالاوربتيالين اليذريين  ين ميننالكتيرورة يتواجد قالمست

طاقييية ووبليييرط تعييياكس الحركييية المغزليييية.  is𝜎𝑔 الجزيئيييي الاوربتيييالويليييغلان 

اليذرتين مين الليكلين تكيون  وطيأ مين حالية  ملاحظ وكما  الالكترونات في هذه الحالة.

 تكييونومكيين كتابيية تركيبهييا الالكترونييي مثييل الجزيئيية مسييتقرة.  المفصييولة لييذلك فييان

is𝜎
∗

𝑢
 

 علييى اربعيية الكترونييات )الكتييرونين ميين كييل الأوربتالاتهيي مييا جزيئيية الهليييوم فتحتييو  

 التيل الاوربثيتم الأخيرينوالالكتيرونين is𝜎 تكون  الاوربتالذرة(. الكترونين يلغلان 

ص ميين قبييل تمييتقييد  لاقييةع( ان معظييم ال2-5)  ن ان نييرى ميين اللييكل ولكيين ميين الممكيي

is𝜎 تكونالاوربتال 
∗

𝑢
فيان الجزيئية تكيون غيير  ليذلك الاوربتياللا مين انطلاقهيا مين دب

 مستقرة نسبة الى الذرات المكونة لهذه الجزيئة.

الكترونيات  سيبعةالكتيرون ) 14تحتيو  عليى  والتيي النيتروجيننا جزيئة ذولكن لو  خ

تركيبهييا  فييان .  is2 2s2 2p2 2p3فييي كييل ذرة نتييروجين( موزعيية علييى لييكل 

  الالكتروني هو

    1s𝜎
2

𝑔
         1s𝜎

∗2

𝑢
            2s𝜎

 2

𝑔
           2s𝜎

∗2

𝑢
        2p𝜎

 2

𝑔
          2p𝜎

4

𝑢
 

1s𝜎 للاوربتيالين التأصروغير  التأصروكتقريب جيد يمكن  ن نفرض ان تأثير 
∗2

𝑢
     

1s𝜎 و
2

𝑔
2s𝜎 يلغيي بعضيها الآخير وكيذلك ميع الاوربتياليين

 2

𝑔
           2s𝜎

∗2

𝑢
          

2p𝜎  ن تاصيريين الالكترونيات اوربتياليي زواج مين  عنيدنا ثلاثية ىيبقي
 2

𝑔
    2p𝜎

4

𝑢
  

نين مين ثوا 𝜎 ثلاثة  واصر تساهمية واحد من نوا النيتروجينلجزيئة   ن نتجتنسلذلك 

الترتييب الالكترونيي للجزيئيات بطريقية نظريية الاوربتيال الجزيئيي  اديجان    𝑢 نوا 

 العلاقة الاتية  تعالباسالأصرة  يمكننا من حساب رتبة
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 رتبة الاصرة 
1

2
فيي  عيدد الالكترونيات -وربتيالات التاصيرية عدد الالكترونيات فيي الا

 الاوربتالات غير المتاصرة

فييي  فقييط الكتييرونينلاحظنييا وجييود يييدروجين هال جزيئييةيل المثييال سييبعلييى  ذنافلييو  خيي

 ليذلك آصيرالمتغيير  الاوربتيالاتولا يوجد الكترونيات: فيي   1s𝜎ال التاصر بتالاور

 (2)=1الاصيييرة  هفيييإن رتبييي
1

2
 وبيييذلك تكيييون هنييياك مصيييرة تسييياهمية واحيييدة الجزيئييية

 .الهيدروجين 

)تصــني   الــذرةالــزاو . اكلكترونــي للجزيلــات ثناليــة   الــز م -2-2
ــال ــة(ح  Electronic angular Momentum in اكت اكلكتروني

Diatomic Molecules  

تصيينيف الحييالات  لال دراسييتنا للتركيييب الالكترونييي للييذرات كيفيييةخيي  اوضييحنالقييد 

ً بمكننا . للإلكتروناتالالكترونية للذرات بدلالة الزخوم الزاوية  تصنيف ا حيالات   يضا

 ر ينيافقد  الزاوية الالكترونية للجزيئات الثنائية الذرة والجزيئات الخطية بدلالة الزحوم

حسيب  ييدروجين  ن الاوربتيالات الجزيئيية تصينفهفيي جزيئية ال التأصير هعنيد دراسي

موجبية  و  صيحيحة مقيي ذتأخي λييث  ن ح λ م الزاو  الاوربتالي الجزيئييخمركبة الز

باتجياه محيور  Ʌ الكليي  الاوربتياليوبذلك يمكن حساب عدد الكم للزخم الزاو  صفر. 

 ي :تالمكونة للجزيئة كالا للإلكترونات|  λ الاصرة لجميع قيم |

ʌ= l Σ λ1 l  

الخطيية  حالات الالكترونية للجزيئات الثنائيية اليذرة والجزيئياتيف الصنوبذلك يمكن ت

 باتجاه محور الآصرة بدلالة الرميوز ك ʌ الكلي  الاوربتاليبدلالة عددكم الزنم الزار  

 ية تالا

 تكيون يمكين ان  λ1 يمكين مالمعادلة بأن قيي لاستعمافي الحسبان عند  ذا يجب الاخمك

  الاعتبياربعيين  ذالموجبية فقيط تأخي ʌ ولكين قييم بالاتجاه نفسيه  و بالاتجياه المعياكس . 

 (-١)وليس  3 و  1تساو   ʌ فإن قيم δ ( λ1 = 1, λ2  = 2)و   π, رون تلا لالكمثف

 التواليعلى   Φاو  𝜋لة لحا   تمثل ا
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 , بينفس الطريقية  Sزلييغالماليزاو   مخلليز حساب عيدد الكليم-من ناحية  خرئ يمكن 

𝑆 (𝑆√ يسياو    Sم المغزليي الكيل خفيي حالية اليذرات اليز اسيتخدمتي تال + 1) 5 

 يساو  S عددٍ الكم المغزلي الكلي امينب

… S= ΣS, ΣS , - 1 ΣS1 -2او 0 
1

2
 

 , (2S+1)تسياو   كميا فيي حالية اليذراتي التعددية للامالة الالكترونيية للجزيئية ف ما 

 والتيي  Φو  Π فإن الحالية . كلذلرمز الخالة الالكترونية.   علىتيلر عادة في   هذهو

Π نوقلييت فييي الفقييرة السييابقة يمكيين  ن تكتييب
3
Φاو  

3
 المغزلييية ذا كانييت الحركيية   

 =2S S+  1= 3متييوازيين  δاو  π  نللإلكتييروك
1

2
+  

1

2
= 1 2𝑆 + 1 =  (  و(3

Π تكتب
1
Φاو  

1
 ركة المغزلية متعاكسة.ح ذا كانت ال   

واحيد  لإلكتيرون  𝜎م الزاو  المغزلي فتمثيل عيادة بيالرمز محورية للزخل ما المركبة ا

Σ     فيي هيذه الحالية تكيون التيواليلعدة الكترونات وهذا ملابه في حالة اليذرات عليى 

 ʌ=0 المسيتوىالتيي تمثيل  Σهنيا عيدم الالتبياس ميع  يجيب ( Σ 2+ 1قييم التعدديية )

 ( يمكينΩالمسيافة البيئيية ) باتجاهفإن محصلة الزحم الزاو  الالكتروني الكلي  و خيرا

 Ʌ  , Σ  ازدواجعليها سر  الحصول

 واحيييد  و باتجييياهين باتجييياهيمكييين  ن تكيييون   Ʌ  , Σ بيييانولكييين يجيييب . ن تتيييذكر 

  1 تسياو  Σ= 1 , ʌ=1تكيون   Π3 لذلك فيإن للحالية متعاكسين على طول المسافة 

في اسيفل الجهية المعنيي مين رميز الحالية ا   Ωفقط  رمز هذا الحالة تيلر بكتابة قيم 

1Π1 3Π0 3Π2   وعلى التوالي 

 فييإن الكتييرونين علييىوالتييي تحتييو   الهيييدروجينفلييو  خييذنا علييى سييبيل المثييال جزيئيية 

(ISg للحالية المسيتقرة
2

 وليذلك يمكين  يجياد رميز الحالية   λ1= λ2 =0 م يتكيون قي ) 

 يتلاكاالالكترونية المستقرة 

ʌ= lΣλ1l= λ1+λ2 = 0+0=0 

Σ=
1

2
−  

1

2
= 0 

.:2Σ + 1 = 
1

2
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 Molecular Orbital theoryاكوربتال الجزيلي  ةينظر -1-3

 مقدمة :  

 الاوربتيالاتلتكوين جزيئة مسيتقرة عين طرييق :تكيوين  تاصرت ن الذرات  سابقار ينا 

بييين قييوى التجيياذب  حقيقيييةحاليية تييوازن  ىلييكييل تركيييب جزيئييي ع فييانلييذا الجزيئييية . 

 ن التركيب الجزيئي المستقر يجعل مواقع النوى في جزيئية ميا  يلا يعنوهذا  والتنافر.

ولكن يمكين الافتيراض  رك نبايزهتحديد لاللا  دبمع م تنافى  ن ذلك ي  ذ  رلا تتغي ثابتة

مييع حركيية  كثيييرا بالمقارنيية ريييلا تتغفييي الجزيئيية  النويييات كتقريييب جيييد  ن مواقييع 

وكتلية  كتلية الالكترونياتن الى الفارا الكبير بي عوذلك يرج( هاانتقالالالكترونات )  و 

 .يمز وينها -ريب يعرف بتقريب بورن  ن هذا التقت . االنوي

 Born – Oppenheimerايمر: هأو بن - تقرير بور  -2-3

Approximation  

  رضييها فتة التييي ابيييمال الطريقيية التقريعي باسييتئييالجزي الاوربتييالمكيين تبسيييط نظرييية ي

تتحيرك ابطيا  وييات نالمر والتيي تعتميد عليى افتيراض  ن هاينبمرة كل من بورن و  و

نسيبة لمواقيع النوييات  لكترونياتلإامكننا دراسية حركية يالالكترونات وبذلك  كثيراً من

  . انفراد علىكل 

زئيية الداليية الموجييية الواحييدة الييى حاصييل جت ن هييذا الافتييراض يجعلنييا قييادرين علييى 

ة الالكترونيية بيودالة موجيية نوويية, وتعتميد الدالية الموج الكرتونيةدالة موجية  ضرب

 ميا الدالية الموجيية النوويية فإنهيا القوى فقط وليس عل حالتهيا الحركيية .  على موضع

 الكلالالكتروني  يبرقالتتعتمد على 

وكمثييال علييى هييذا التقريييب فأنييه يمكيين صييياغة ميييثر هيياملتون بصييورة عاميية لجزيئيية 

 من الالكترونات كالاتي   nمن الذرات وعدد   Nتتألف من عدد 

H=
−ℎ2

2
∑  𝑛

𝐴
1

𝑀𝐴
∇𝐴

2 −
ℎ2

2𝑚
 ∑ ∇𝐴

2 − ∑  𝑛
𝐴 ∑  𝑛

1  𝑛
1

𝑍
𝑎 𝑒2

𝑟𝐴1
+  ∑   

𝐴 ∑   
𝐵

𝑍𝐴𝑍𝐵  
𝑒2

𝑅𝐴𝐵
 

+∑   
1 ∑   

1
𝑒2

𝑟
     (3 − 2) 

 و باللكل التالي  كتابة المعادلةكما يمكن 

H= TN + Te + VeN + VNN + Vee 
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 و   Mتمثل ميثرات الحركية للنوييات والالكترونيات عليى التيوالي وان   TNحيث ان 

e وان  هي كتلة ولحنة الالكترون عليى التيوالي,𝑀𝐴 ,   𝑍𝐴𝑒 ∇𝐴 
2 هيي كتلية وليحنة   

  Aلنواة الذرة  Llplacian operatorوميثر لا بلاس 

rA1ميثر الطاقة الكامنة لتجاذب الالكترونات والنوييات وان  VeNيمثل الحد 
تمثيل بعيد  

تمثل ميثر الطاقة الكامنة لتنافر ازواج مين  VNNكما ان  Aعن نواة الذرة  iالالكترون 

فيمثيل مييثر  Vee اميا الحيد الاخيير   B, Aبين النواتين  تمثل المسافة RABالنويات وان 

 jو   Iتمثل المسافة بين الالكترونين  rلطاقة لتنافر ازواج من الالكترونات وان ا

 

( يوضح مخطط لمنحنى الطاقة الالكترونية لجزيئة ثنائية الذرة مع 3-1الشكل )

فأنها تمثل مسافة الاسقرار وطاقة الترابط الالكترونية  Dو  Rالمسافة بين النواتين 

D طاقة التفكك الجزيئية التجريبية 

 

  Electromic energy levels مستويات القاقة اكلكترونية  -3-3

 ة.نيييالطاقييية الحركيييية والكام نلا تتضيييمة فيييإن الطاقييية الالكترونيييي سيييابقاا ذكييير ميييك

 ا  ن مسيييتويات الطاقيييةميييك يضيييا.  اةللنيييو الكامنيييةفحسيييبه وانميييا الطاقييية  للإلكترونيييات

 ثابتييةنهيا ليسيت ا لحيد الآن لأهييعين مسييتويات الطاقية التيي ميرت بليف الالكترونيية تخت

 الذرات . اتسافة بين نومال عتغير مت وانما

ولكيل قيمية  Rلتناول على سبيل المثال جزيئية ثنائيية اليذرة المسيافة بيين نيواتي ذرتيهيا 

 ليذلكبصيورة مسيتمرة .    Rميع وتتغيير يوجد سلسلة من مسيتويات الطاقية  Rللمسافة 
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ة فللمسيا لككذ الإلكترونيةي اللكل  ن لكل المنحني الذ  يعطي الطاقة ف يلهاثميمكن ت

 هو  حد المميزات المهمة في حقل التركيب الجزيئي . اةالنوبين 

 تمليك قيمية دنيا لسيبيا . E(Rللحصول عل جزيئة مستقرة منيوط بحقيقية كيون العلاقية )

 لاقيةعفيإن قيمية  ذلكلي.  R( تمثل بقيمية نالتواز) الدنياعند القيمة  النواتينالمسافة بين 

 وقيمتهيا اليدنيا. ةميا لانهايي  Rعنيدما يكيون  Eيمية قحسيب مين الفيرا بيين ت   Dْالتفكك

الترابط الالكترونية . ولكن مين الجيدير بالملاحظية  ن  ة يضا. بطاقويسمى هذا الفرا 

خيييرة تسيياو  حيييث  ن الا للأصييرةالطاقيية الكلييية  للا تمثييالتييرابط الالكترونييية  طاقيية

 فصلة . نحا مها الطاقة الكلية للذرات المالطاقة الكلية للجزيئة مطرو الفرا بين

 ا ولامياليى الالكترونيية ك بالإضيافةفإن الجزيئة تمتلك طاقة دورانية واهتزازيية  والآن

 يلي : كما يالنهائيمكن اعطا  التوازن .  انتقاليةمن الجزيئة والذرات تمتلك طاقة 

طاقة الانتقيال للجزيئية  -ة الاهتزازقطا -طاقة الدوران  -طاقة الترابط  = طاقة التفكك

 طاقة الانتقال للذرات   +
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 G (0)تمثل طاقة الترابط  D( طاقة الاصرة جزيئة الهيدروجينة 3-2الشكل رقم )

 تمثل طاقة نقطة الصفر الاهتزاز

الالكترونييية تسيياويي   ( مييع ملاحظيية  ن طاقيية التييرابط 3-2فييي اللييكل ) حا موضييمييوك

فييإن  كييذلك . للجزيئيية الطاقيية الالكترونييية الكلييية للييذرات مطروحييا منهييا الطاقيية الكلييية 

الاهتيزاز  الطاقة الدورانية عند درجات الحرارة الاعتياديية تكيون قريبية جيد مين طافية

ة قييطا وتعتمييد   Dْ غالبيياً مسيياوياً الييى G(0ويكييون الفييرا ) G(0عنييد نقطيية الصييفر )

 ةالمختلفي الكميياتيبينّ حجيم هيذه  كمثال وطاقة الدوران على درجة الحرارة . الانتقال

 ( تساو  : K 291)عند درجة حرارة  فإن طاقة الآصرة للجزيئة الهيدروجين ,م[م« 
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 )الكترو  فولت( -6هيدروجي   ه القاقة اكلكترونية الكلية لذر

 (  يوضح القاقة الكلية لذرة الهيدروجي 1جدول رقم )

 )الكترون فولت ( -27.06 هيدروجين  لذرتية الالكترونية الكلية قالطا

 31.81- هيدروجين  لجزيئتية الالكترونية الكلية قالطا

 4.75- طاقة الترابط الالكترونية    

 0.27- طاقة الاهتزاز عند نقطة الصفر  -

 0.026- ة الدوران قطا -

 0.039+   الانتقالالفرق بين طاقات + 

P∆𝑽 +  0.022+  إحرارة التفاعل 

 

 قاقة الآصرة تساو  

وذلييك  للجزيئيييةهييذه الحاليية ينبغييي التأكييد ميين صييحة الحلييول النظرييية للملييكلة  يوفيي

والتي قد تم قياسها بدقة متناهيية  الجزيئةمع النتائج التمتريبية لبعض الثوابت  بمقارنتها

  H2الهيدروجين جزيئة بعض الثوابت  وهذه. 

Re= 0 .74166 A 

𝜔= 4395.24cm -1 

D=4.4763 ev 

 Molecular Orbit andوقريقة التغييـر:  الجزيلي اكوربتال -4-3

Variation Method  

 فالارتبييالالييذرات يمكيين اسييتخدامها لوصييف الجزيئييات.  علييى ن الافكييار الييي تنطيييق 

 يوصيف بدالية الكتيرون واحيد وهيو عبيارة عين دالية ذاتيية لعاميل الالكتيرون 𝜓 الذر 

 وجيود الكتيرون الييةماحتتمثيل  𝜓الفيزييائي للدالية الذاتيية  المعنيىكما ان بع   Hالواحد

𝜓2𝑑𝑣   و 𝜓𝜓𝑑𝑣    وحدة الحجم  معقده ذا كانتdv عنيدها في النقطة اليي نحسيب 

𝜓   
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الجزيئية  على الجزيئات وذلك بتمثيل كيل الكتيرون فيي  ن هذه الافكار يمكن  ن تنطبق

 وبمييا  ن هييذه الداليية تصييف الالكتييرون فييي الجزيئييية لييذلك معنييت  𝜓  بداليية ذاتييية

 بعكيس و عيدة مراكيز  ىا عيدة نيوهيل الجزيئة الاوربتالاتوهذه بالاوربتال الجزيئي . 

 ةو ن الطاقية الكليي ةنيمعلها قيمة  𝜓 كذلك فإنرية ذات الركز الواحد. ذالاوربتالات ال

 عضيا  ن عمليية وميكللجزيئة تمثل مجموا طاقيات .الاوربتيالات الجزيئيية المليغولة. 

 تماميا لطريقية وضيع الالكترونيات فيي مليابهةالجزيئيية  الاوربتيالاتالالكترونات في 

 الذرية  وذليك بوضيع الالكترونيات فيي الاوربتيالات ذات الطاقية النخفيذاالاوربتالات 

التيي تليهيا والنيي تمليك طاقية  الاوربتيالاتثم وضع الالكترونات المتبقية في اولا ومن 

 مع مراعات قاعدة الاستثنا  لباولي. اعلي

 يمكيين  ن يسييتخدم   ن مفهييوم الاوربتييال الييذر  الييذ  حييدد لييذرة  حادييية الالكتييرون

  (LCAO) لتركيب الاوربتالات الجزيئية عن طريق الجمع الخطي للاوربتيالات الذريية

 الحليول التقريبيية لإيجيادالطرا المهمة   حدى باستخداموهذه الطريقة يمكن توضيحها 

 اختييارلعادلات لرودنكر. ومن هذه الطرا هي طريقية التغييير والتيي تينص علٍيى  ن 

لوصف نظيام ميا فيي الحالية الاسيتقرارية فيإن الطاقية المحسيوبة لهيذا النظيام  ذائبة دالة

بواسطة الدالة الذاتية الصيحيحة للحالية الاسيتقرارية.  الطاقة ا محسوبة تكون  على من

التيي  ةبيالذائفإذا كان لدينا عيدة دالات ذاتيية فالاختييار يكيون للدالية  هذا الاساس وعلى

فييمكن 𝜑 دالات الاوربتيال اليذر  بالمجموعيةفإذا رمزنيا اليى ممكنة.  تعطي  قل طاقة

 ي :تعلى النحو الا ين بالجمع الخطم 𝜓 الاوربتال الجزيئي التعبير عن

𝜓 = 𝑎1 𝜑 + 𝑎2 𝜑2 + 𝑎3 𝜑3 + ⋯ 𝑎𝑖 𝜑𝑖  

 كدالية 𝜓 نسيتطيع  ن نسيتعمل كوبيذل  تمثيل دالية المعاميل الخطيي المتغيير aiحيث  ن 

مية للطاقية وذليك بتغيير قيمية يق  وطيأ لإيجياد  trail functionتخمينية متغيرة  و دالة 

ai   ة قيم نوai  دالة للمعادلة التي تعطي  قل طاقة تمثل  حسن 
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