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ة واروقاح ... ارى ن  علننً ارعطاء بدو  انتظاح ارى ن  ارى ن  كلله الله بارهٌب
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على عظٌم فضله وجزي امسانه ا  اتم علً نعنته 

 ووفقنً لإتنام هذا ارعنل 

بكل فخح واعتزاز اتقدم بجزٌل ارشكح وارتقدٌح رلدكتوح 

( ارنشحف على بمثً ٌحا  ارجبوحي منٌد جباح مز)

رنتابعته وتوجٌهاته ارسدٌدة وارشكح وارتقدٌح ركل ن  

 ساعدنً وساندنً وساهم نعً فً انجاز هذا ارعنل
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 29 فحق ارجهد اركهحبائً 

 33 حسم ٌوضح اركثافة الاركتحونٌة 

 31 ارنصادح 

 

 انفصم الاول

 ماهي انكيمياء انحاسوبية؟ ((1-1

اىنَٞٞبء اىسبس٘ثٞخ ٕٜ اسزخذاً اىسبس٘ة ىَؼشفخ اىزشامٞت ٗاىزفبػلاد اىدضٝئٞخ، َّٗب ٕزا 

اىَدبه خلاه ػق٘د قيٞيخ ٍؼذ ثسجت اىزط٘س اىٖبئو فٜ اىس٘اسٞت ٗاىجشٍدٞبد، ٗصٝبدح مفبءرٖب 

 زطجٞقبد فٜ ػيٌ اىنَٞٞبء.ٗاسزخذاٍٖب ىسسبة خ٘اص اىدضٝئبد فٜ مثٞش ٍِ اى

 تطور انكيمياء انحاسوبية (1-2)

رؼ٘د خزٗس اىنَٞٞبء اىسبس٘ثٞخ ئىٚ اىَسبٗلاد اىَجنشح ىؼيَبء اىفٞضٝبء اىْظشٝخ، ٗاىزٜ ثذأد فٜ 

ىسو ٍؼبدىخ ششٗدّغش ثبسزخذاً آلاد زسبثٞخ ٍٞنبّٞنٞخ. ىقذ رسققذ ٕزٓ اىسسبثبد ٍِ  8291ػبً 

زْسخذ مَٞبً خظبئض ٍيس٘ظخ ردشٝجٞبً ىلأّظَخ اىجسٞطخ ٍثو رسح أُ زي٘ه ٍؼبدىخ ششٗدّدش اس

اىٖيًٞ٘ ٗخضٛء اىٖٞذسٗخِٞ. ريل اىسي٘ه اىزقشٝجٞخ ىلأّظَخ الأمجش ٗاىسي٘ه اىذقٞقخ ىَشنلاد 

اىَْبرج اىجسٞطخ سَسذ ىينَٞٞبئِٞٞ ٗاىفٞضٝبئِٞٞ ثزقذٌٝ رفسٞشاد ّ٘ػٞخ لأؽٞبف، ٗثْٞخ، ٗرفبػيٞخ 

 ىدَٞغ أّ٘اع اىَ٘اد.

لاه اىسشة اىؼبىَٞخ اىثبّٞخ رٌ اخزشاع أخٖضح اىنَجٞ٘رش الإىنزشّٗٞخ، ٗفٜ اىؼقذ اىزبىٜ ىيسشة خ

أطجسذ ٕزٓ الأخٖضح ٍزبزخ ىلاسزخذاً اىؼبً ٍِ قجو اىؼيَبء، اثزذاءً ٍِ ٍْزظف خَسْٞٞبد 

اىقشُ اىؼششِٝ، رٌ رط٘ٝش رخظض خذٝذ ثشنو أسبسٜ ٍِ قجو اىنَٞٞبئِٞٞ. زٞث رٌ ئخشاء 

خبدح ىيسظ٘ه ػيٚ ٍؼيٍ٘بد مَٞخ ػِ سي٘ك اىدضٝئبد ٍِ خلاه اىزقشٝت اىؼذدٛ  ٍسبٗلاد

ىسو ٍؼبدىخ ششٗدّغش، ٗاىزٜ رٌ اىسظ٘ه ػيٖٞب ثبسزخذاً اىسبس٘ة. ٗقذ خبء اىْدبذ اىسبىٜ ىٖزا 

اىَدبه ثشنو مجٞش ٍِ اىضٝبدح اىٖبئيخ فٜ اىسشػخ، ٗاّخفبع رنيفخ أخٖضح اىنَجٞ٘رش، ٍغ 

( algorithmsأٝؼًب ئىٚ اىؼذٝذ ٍِ اىزط٘ساد فٜ اىخ٘اسصٍٞبد ) رسسْٞبد ٍَٖخ رؼُضٙ

 (.methodologyٗاىَْٖدٞخ )
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خلاه اىسزْٞبد ٍِ اىقشُ اىَبػٜ، أدد رط٘ساد فٜ اىخ٘اسصٍٞبد ٗاىَْٖدٞخ ئىٚ الاسزفبدح ٍِ 

مَٞٞبء اىنٌ، ٗظٖشد ٕزٓ اىزط٘ساد فٜ اىؼذٝذ ٍِ زضً اىجشاٍح اىزٜ مبّذ ٍزبزخ ثسٖ٘ىخ ىَؼظٌ 

َٞٞبئِٞٞ فٜ أٗائو اىسجؼْٞٞبد ػيٚ ٝذ اىثلاثٜ ٍبسرِ مبسثيس ٍٗبٝنو ىٞفٞذ ٗأٗسٝٞٔ ٗسسٞو، اىن

ىزط٘ٝشٌٕ اىنَٞٞبء اىسبس٘ثٞخ؛ ٍَب أدٙ ئىٚ اّفدبس فٜ  :918ٗىزىل زبصٗا ّ٘ثو فٜ اىنَٞٞبء ػبً 

ٝئبد اىزطجٞقبد اىسبس٘ثٞخ ىيَسبئو اىنَٞٞبئٞخ. رسزخذً ٕزٓ اىجشاٍح ىيزْجإ ٗرفسٞش ثْٞخ اىدض

ٗرفبػلارٖب ٗرنَٞو اىَؼيٍ٘بد اىزٜ رٌ اىسظ٘ه ػيٖٞب ٍِ اىؼذٝذ ٍِ أّ٘اع اىقٞبسبد اىطٞفٞخ، 

ٗثطجٞؼخ اىسبه اسزَش رط٘س اىجشاٍح ٍِ ريل اىزٜ اسزخذٍذ ىذساسخ أّظَخ أزبدٝخ أٗ ثْبئٞخ اىزسح 

، ئىٚ 8201ئىٚ ريل اىزٜ اسزخذٍذ ىذساسخ ّظٌ ثْبئٞخ أٗ خَبسٞخ اىزسح فٜ ػبً  8291فٜ ػبً 

 رسح. 91ئىٚ  81اىجشاٍح اىسبىٞخ اىزٜ رْزح ّزبئح مَٞخ ٍفٞذح ىيدضٝئبد اىزٜ ٝظو رنْٖ٘ٝب ئىٚ 

أطجر اسزخذاً ٕزٓ اىجشاٍح أداح سٗرْٞٞخ ىَْزخخ اىدضٝئبد ٗاىزفبػلاد اىنَٞٞبئٞخ  8211ٍْز ػبً 

ٝش ؽبقخ اىدضٝئبد فٜ اىَشزيخ اىغبصٝخ، فٜ ٕزٓ الأثْبء اسزخذً اىنَٞٞبئُٞ٘ رقشٝجبً أثسؾ ىزقذ

ثبىقشة ٍِ زبىخ ارضاّٖب. فٜ ٍْٖح اىَٞنبّٞنب اىدضٝئٞخ، ٝسبٗٛ ٍدَ٘ع اىطبقخ فٜ اىْظبً اىنَٞٞبئٜ 

رقشٝجبً ٍقذاس ٍدَ٘ع ثؼغ اىَؼطٞبد اىجسٞطخ اىزٜ رشَو اىَسبفبد ثِٞ اىزساد ٗصٗاٝب اىشاثطخ. 

ّفس اىقٌٞ اىزٜ ىذٙ رزؼَِ ٕزٓ اىَؼطٞبد اىَؼيٍ٘بد اىَقذسح اىزٜ ٝفزشع أُ ٝنُ٘ ىٖب 

اىَؼطٞبد اىزٜ رٌ اىسظ٘ه ػيٖٞب ٍِ ثٞبّبد ىدضٝئبد أثسؾ. ٕزا اىزَثٞو ىيطبقخ خؼو ٍِ اىََنِ 

َّزخخ اىْظٌ اىجٞ٘ى٘خٞخ ٗرظٌَٞ الأدٗٝخ ثَسبػذح اىؼذٝذ ٍِ اىجشاٍح اىزٜ رْزح ط٘سًا ثلاثٞخ 

ٍْزششح ىذسخخ أُ اىؼذٝذ ٍِ الأثؼبد ىيشسٍ٘بد اىسبس٘ثٞخ ىيدضٝئبد. أطجسذ اىَٞنبّٞنب اىدضٝئٞخ 

اىنَٞٞبئِٞٞ ٝسبّٖٗٗب اُٟ ثبىنَٞٞبء اىسبس٘ثٞخ. ٗقذ سَر ٕزا اىْٖح اىَْزخخ ٍِ اىدضٝئبد ٍغ 

 اٟلاف ٍِ اىزساد.

ٗقذ رجغ ظٖ٘س ٍٞنبّٞنب اىنٌ اىدضٝئٞخ ظٖ٘س ّظشٝخ ّبخسخ رفسش اىزفبػو اىنَٞٞبئٜ رسَُٚ ّظشٝخ 

َٞٞبئٜ مزدبٗص اىَزفبػلاد ىَسز٘ٙ ٍؼِٞ ٍِ اىطبقخ، ٗرظجر اىسبىخ الاّزقبىٞخ، ٗرفسش اىزفبػو اىن

فٜ زبىخ اّزقبىٞخ ػبىٞخ اىطبقخ ٗاىزٜ ثذٗسٕب رزس٘ه ئىٚ ّ٘ارح اىزفبػو، ٕٗزا اىَْ٘رج اسزخذً 

اىطبقخ مذاىخ لإزذاثٞبد اىزفبػو، ظو ٕزا اىَْ٘رج اىجسٞؾ اىَفبَٕٜٞ ٕ٘ اىْٖح اىسبئذ ىزقذٝش 

اىظؼت زسبثٞبً رْفٞز رىل  . ٗىنِ ثسجت رؼذد اىْظبً اىزفبػيٜ، فٍَِؼذلاد اىزفبػلاد اىنَٞٞبئٞخ

ثشنو طبسً، فؼيٚ ٍش اىسِْٞ سمضد اىدٖ٘د ػيٚ رسسِٞ أسبىٞت رقذٝش ز٘اخض اىزفبػو 

 ٗخظبئض اىَ٘اد اىَزفبػيخ، ٗرطيجذ رىل زي٘لًا أفؼو ىيسبلاد الاّزقبىٞخ الإىنزشّٗٞخ ٗاىْ٘ٗٝخ.



 
 

 9 

ه اىنَٞٞبء اىسبس٘ثٞخ ٍِ خلاه ٍْر خبئضح ّ٘ثو فٜ اىنَٞٞبء اىٌَٖ ئّٔ رٌ الاػزشاف ثْؼح ٍدب

ئىٚ خُ٘ ث٘ثو ٗٗاىزش مُ٘ ىَسبَٕبرَٖب فٜ رط٘ٝش اىزقْٞبد اىسبس٘ثٞخ؛ ٍِ أخو  8221ػبً 

اىدضٝئٞخ. ر٘ػٞر اىزفبػلاد ٗاىزشامٞت

 

 تطبيقات انكيمياء انحاسوبية ((3-1

ص اىنَٞٞبئٞخ ىينثٞش ٍِ اىَ٘اد فٜ أطجسذ ىجشٍدٞبد اىسبس٘ة رطجٞقبد ٍزؼذدح ىسسبة اىخ٘ا

اىَدبلاد اىؼيَٞخ اىجسزخ، ٍثو اىخ٘اص اىسشاسٝخ ٗاىنٖشثٞخ ٗاىسسبثبد اىزٜ رزؼيق ثبىز٘صٝغ 

الإىنزشّٜٗ ىجؼغ اىَ٘اد، ٗأٝؼًب فٜ ٍدبلاد ػَيٞخ ٍثو طْبػخ ٗرظٌَٞ الأدٗٝخ، ٗفٜ مَٞٞبء 

 د، ٗىْفٌٖ رىل سْسزؼشع ٍثبىِٞ 3اىجٞئخ ٗاىغلاف اىد٘ٛ، ٗفٜ اىْبّ٘رنْ٘ى٘خٜ ٗفٜ ػيٌ اىَ٘ا

 . في تقنية اننانو1

( ٗأمسٞذ اىزٞزبًّٞ٘ ZnOرذٗس اىذساسبد ز٘ه أمبسٞذ أشجبٓ اىَ٘طلاد3 مأمسٞذ اىخبسطِٞ )

(TiO2 ٗخبطخ ،)( مَسفضاد ػ٘ئٞخ )رسفض اىزفبػلاد اىنَٞٞبئٞخ ٍِ خلاه اٍزظبص اىؼ٘ء

َؼبد مشٝسزبىٞخ رزٌ دساسزٖب ػيٚ ٍسز٘ٙ الأخٞش لاّخفبع رنيفزٔ ٗمفبءرٔ، ٗٝ٘خذ ػيٚ ٕٞئخ رد

( ػيٚ ردَؼبد DFTاىْبّ٘ ٍِ خلاه دساسبد زبس٘ثٞخ ث٘اسطخ ّظشٝخ اىذاىخ اى٘ظٞفٞخ ىينثبفخ )

(، ٝزٌ اىز٘طو ػيٚ أمثش اىزشامٞت اسزقشاسًا ٗرأثٞش ريل TinO2nىزساد أمسٞذ اىزٞزبًّٞ٘ )

ث أُ شنو ردَغ اىزساد فٜ اىدسَٞبد اىْبّّ٘ٞخ ػيٚ اىخ٘اص اىنَٞٞبئٞخ اىؼ٘ئٞخ، زٞ

 اىنشٝسزبلاد ٗؽشٝقخ رسؼٞشٕب ٝإثش ػيٚ رأثٞشٕب مؼ٘اٍو زفبصح، ٗثبىزبىٜ ٝإثش ػيٚ مفبئزٖب.
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« 

 «DFT تجنعات رجزٌئات أكسٌد ارتٌتانٌوم نستقحة مُددت بواسطة مسابات

 . في الأدوية2

ف ٍثو3 ثشٗرِٞ اىذٗاء ٕ٘ خضٛء أٗ ثشٗرِٞ طغٞش ٝشرجؾ ثَ٘ػغ ٍسزقجو ٍسذد ىدضٛء ٍسزٖذ

أمجش أٗ زَغ ّ٘ٗٛ، َْٗٝغ رقذً اىَشع. ٍِ أخو اثزنبس ػلاخبد فؼبىخ، ّسزبج ئىٚ ٍؼشفخ 

مٞفٞخ ٗطف ٗرسسِٞ اىجْٞخ ثلاثٞخ الأثؼبد ىيذٗاء، ٗاىزفبػلاد اىدضٝئٞخ ثِٞ اىذٗاء ٕٗذفٔ. مَب 

ٗرزؼَِ  ٝخؼغ اسرجبؽ اىشاثطخ أٗ اىْضٝو ئىٚ ث٘ىَٞش زٞ٘ٛ أٗ ٍؼٞف ىيزفبػلاد اىدضٝئٞخ،

الأٍثيخ ػيٚ اىَدَؼبد اىجٞ٘ى٘خٞخ اىَؼٞفخ ىيؼٞف3 ئّضَٝبد ٍٗنّ٘بد اىشمٞضح، ٍٗدَؼبد 

، ٍٗدَؼبد ٍسزقجلاد الأدٗٝخ. فٜ خَٞغ ٕزٓ اىسبلاد ٝسز٘ٛ ٍ٘قغ -اىدسٌ اىَؼبد  –ٍسزؼذ 

ػيٚ اىؼٞف ػيٚ ٍدَ٘ػبد ٗظٞفٞخ َٝنِ أُ رزفبػو ٍغ ٍدَ٘ػبد ٗظٞفٞخ ٍزنبٍيخ ٍِ 

ىيذساسبد اىسسبثٞخ رسذٝذ ٍْبؽق خضٛء ٝسز٘ٛ ػيٚ مثبفخ ئىنزشّٗٞخ ػبىٞخ أٗ اىَؼٞف، َٗٝنِ 

ٍْخفؼخ. ٗػلاٗح ػيٚ رىل، ٝسَر اىزَثٞو اىجٞبّٜ ىيْزبئح اىؼذدٝخ ثشؤٝخ اىخظبئض اىدضٝئٞخ 

ٍجبششحً، ٍثو ر٘صٝغ مثبفخ الإىنزشّٗبد، ٗثبىزبىٜ رؼضٝض قذسرْب ػيٚ اىزْجإ ثطجٞؼخ الارظبلاد 

 .ىَؼٞف ٗاىؼٞفاىدضٝئٞخ ثِٞ ا
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 . انكيمياء وحواسيب انكم(4-1) 

مؤخرًا حدثت موجة من التطورات فً الأجهزة والبرامج الحاسوبٌة الكمومٌة منذ عام , مما 

ٌشٌر إلى أنّ أجهزة الكمبٌوتر الكمومٌة المفٌدة فً متناول الٌد, وٌمكن أن ٌتضمن تطبٌقات تلك 

لقد حلم الباحثون باستخدام أجهزة الكمبٌوتر الكمومٌة كٌمٌائٌة كبٌرة. فً الواقع  التقنٌة مسائل 

لمحاكاة الأنظمة الكٌمٌائٌة منذ الثمانٌنٌات, وٌعتقد الكٌمٌائٌون أن هذه الآلات ٌمكن أن تساعد 

 .الباحثٌن على تطوٌر محفزات جدٌدة, وموصلات فائقة فائقة الحرارة, والمزٌد المزٌد
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 لاتارفٌنو( (4-1

ناعة الكٌمٌاوٌة اذ تستخدم مثلا مواد اولٌة فً اصطناع بعض المواد مركبات مهمه فً الص

 .هو احد مركبات الفٌنولات nitrophenolالبلاستٌكٌة وال 

4-nitrophenol : هو احد مركبات الفٌنولات تركٌبها االكٌمٌائً كما موضح فً الشكل 

 

 :nitrophenol-4( استخدانات ال (5-1

  ٌستخدم فً تصنٌع الادوٌة 

 خل فً تصنٌع مبٌدات الفطرٌات والمبٌدات الحشرٌةٌد 

 ٌستخدم فً صناعة الاصباغ وتعتٌم الجلد 

  ٌستخدم فً تخلٌق الببتٌد 

  وفً المختبر ٌتم استخدامه فً الكشؾ عن وجود نشاطPNPP  الفوسفاتٌز القلوٌة  عن

ل فً الظروؾ الاساسٌة فان وجود الانزٌم سٌحو hydrolyticطرٌق التحلل المائً من 

 الوعاء الاصفر .

 نظرٌا باستخدام برنامج  Nitrophenol هذا البحث دراسة مركبسٌتناول 

Gaussain09 .لدراسة انماط اهتزاز الجزٌئة وكذلك دراسة الشكل الهندسً للجزٌئة 
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 ارفصل ارثانً

  Schrödinger equationشحودنكح نعادرة  ((1-2

ٌتكون مثلا من العدٌد من الجزٌئات او الذرات  معادلة الاساسٌة التً ٌتعٌٌن حلها لوصؾ نظام

 هً معادلة اروٌن شرودنكر المعروفة بمعادلة شرودنجر تكتب على الشكل الاتً:

    [ ∑
  

  

 

 

  
  ∑

  

  

 

 

  
  ∑

    
 

  
    

 

   

 ∑
  

  
    

   

 ∑
       

 

  
    

 

   

]                 

 

الكترون )ذات Nهو المؤثر الهاملتونً الكمً للمجموعة قٌد الدرس و المكونه من    حٌث ان 

( . الحدٌن الاولٌن من المؤثر الهاملتونً هما Iلنوى الذرات ) ذات الاساس  A( و iالاساس 

على التوالً .اما الثلاثة  الً هو مؤثر الطاقة الحركٌة للالكترونات ونوى الذراتعلى التو

النواة( -المتبقٌة فهً تمثل مؤثرات الطاقة الوضعٌة او الجهد لمختلؾ التفاعلات البنٌة )الاكترون

 النواة(.-الاكترون(و)النواة-و )الاكترون

اوبنهاٌمر الذي وضعه -تخدام تقرٌب بورنحل هذه المعادلة على حالتها هذه معقدة جداً,ولكن باس

كل من ماكس بورن و روبرت اوبنهاٌمر اصبح ممكنا الى حد ما وهذا التقرٌب ٌنص على 

امكانٌة اهمال حركة النوى مقارنة مع حركة الالكترونات. وذلك راجع للكتلة النواة العالٌة و 

من عزل حركة الالكترونات عن  سرعتها البطٌئة مقارنة بكتلة وسرعة الالكترونات هذا ٌمكننا

حركة النوى وتكون النتٌجة الابقاء على الحدود التً تحتوي تمثل طاقة الالكترون الحركٌة و 

الوضعٌة بالاضافة الى طاقة الوضع الناتج عن تفاعل الالكترون مع النواة.  وبهذا نكون قد 

بة المعادلة اعلاه على الشكل اقتصرنا على حل معادلة شرودنؽر للالكترونات وٌمكننا اعادة كتا

 الاتً

   [     ]φ                                        (2-2)                

  هوالذي ٌحدد معادلة شرودنؽرالمتعددة الالكترونات:  
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    [        ]                      

الحل هذه المعادلة لكنها كانت تعتمد على الدوال الموجٌة كطرٌقة  قد تم تطوٌرالعدٌد من طرق

طرٌقة بدٌلة تعتبر كثافة الالكترونات هً الاساس لمعرفة خصائص  DFTتوفر  هرتري فوك

 المجموعة المدروسة.

 اىذاىخ اى٘ػٞفٞخ  ((2-2

ادٌة التً كائن رٌاضً ٌمثل علاقة رٌاضٌة نربط بها دالة بدالة اخرى عكس مفهوم الدالة الع

  Eهً دالة عادٌة اما الطاقة     φتربط بها دالة العدد ذو قٌمة معٌنة .فمثلا الدالة الموجبة 

    ] فٌمكن التعبٌر عنها بدلالة 
 فتسمى دالة وظٌفٌة . [  

 (اركثافة الاركتلحونٌة (3-2

 Nالاجمالً للالكترونات  من بٌن العدد   احتمال العثور على الكترون متمركز فً الموضع 

 هو :                                               فً خٌر حجمه 

                                             4-2) )                   n(r)     

 هو احتمال الكثافة الالكترونٌة والذي ٌعرؾ بانه  r(r)حٌث 

N ∫      
    

                         
                   

 (=  )n 

 لاكترونٌة هواحتمال الكثافة ا

∫           

  

 

 

 



 
 

 15 

اركثافة الاركتحونٌة رزوج ن  الاركتحونات   (4-2) 

ً وقت واحد على اثنٌن من بٌن  عدد من الالكترونات و كثافة زوج من الالكترونات هو احتمال العثور ف

 المتموضعٌن فً وحدتٌن الحجم هً :   

∬ (    )     
  

                         ∫                 
                         

         
  (6-2) 

ٌمكن حل معادلة شرودنؽر للذرة المتعددة للالكترون العددي على الرؼم من ان  

 لاٌمكن تضمٌن كمصطلح واضح فً هاملتون "الكٌمٌائً" انه ٌوثر على                   

(φ) ٌا: ان كل الكترون ٌتفاعل مع متوسط النواة + ٌمكن حسابها من خلال نهج ابسط رٌاض

 جمٌع الالكترونات الاخرى )المجال المتماسك الذاتً ( التقرٌب .

 V( "قبل توفر الكومبٌوتر" و D.R Hartreeتم تقدٌم التقنٌات فً الاصل من قبل )

Fock   لمراعاة مبدأ باولً بشكل صحٌح  فً الخطوط العرٌضةHartree-Fock   ًحقل ذات

 ( SCFتساق )الا

هناك نظام وحده ٌعرؾ ب الوحدة الذرٌة وحدة الكتلة فً نظام الوحده الذرٌة هً كتلة 

   Bohr الالكترون فً حٌن ان المسافة وحدة نصؾ قطر ذره 

 وٌمكن التعبٌر عنها بأسم  Hartreeٌتم تعرٌؾ وحدة الطاقة من قبل 

(1 Hartree =
   

  
 

  

 
                                                                    

 

( تحتوي على الحدود التً تنافر بٌن الالكترونات وبسبب هذا الحد ان المعادلة 2-1معادلة )

 شرودنؽر لا ٌمكن حلها بدقة . و بالتالً علٌنا ان نستخدم طرٌقة التقرٌب كل معادلة شرودنؽر .

حٌث افترض ان كل الكترون ٌتحرك فً نطاق جهد   Hartree حٌث تعود أبسط الطرق الى

 ٌنشأ من الكترونات أخرى.

( مستقلة عن بعضها البعض و بالتالً فان الدالة الموجٌة لمجموع eعدد حركة الالكترونات )

 الالكترونات تساوي نتائج مضاعفة لوظائؾ الموجات الالكترونٌة المفردة )المدارٌة(.
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=∏      
 
    

هو عدد الالكترونات  N( حٌث ان iٌمثل وظٌفة الاحداثٌات المكانٌة للالكترون )      حٌث 

 فً الذرة.

 

( وٌمثل ذلك من خلال اهمال حركة 2-8فً  معادلة ) واحد من الصعوبات و المشاكل الرئٌسٌة 

ارتباط الالكترونات عند حركتها حول النواة , ونتٌجة لذلك سٌختلؾ قٌاس طاقة التنافر عن 

 القٌمة الدقٌقة ,

 كما هو المذكور اعلاه . Hartreeوٌدعى هذا الاختلاؾ طاقة الارتباط وٌهمل فً نمط 

 (2-8 كورة فً معادلة )المذ Hartreeكالقٌمة التقرٌبٌة ل 

 

( هو اهمال حركة ارتباط الالكترونات عند 2-8من الصعوبات والمشاكل الرئٌسٌة فً معادلة ) 

تحركها حول النواة نتٌجة لذلك سٌتم اختلاؾ قٌاس طاقة التنافر من القٌمة الدقٌقة ٌدعى هذا 

 . كما هو مذكور اعلاه  Hartreeالاختلاؾ طاقة الارتباط وٌهمل فً نمط 

( لاٌمكن التحقق من مبدأ باولً ولا ٌمكن التحقق من خاصٌة 2-8 كتقرٌب هارتري فً معادلة )

ممٌزة بٌن الالكترونات وخاصةً دالة الموجة ؼٌر المشوشة من اجل التحقق من ان الفكرة 

 حٌث تعالج Hartree-Fock Method وهذه الطرٌقة تسمى  1930المستخدمة تدور فً عام 

     Slaterمعادلة هاتري والدالة الموجٌة التً ٌحددها محدد  نقطة الضعؾ فً

φ       ]]  
 

√  
||

             ]      

     
 

     
 

]
 

     
 

     
     

     ]      

||……….. (9-2) 
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حٌث ان 
 

√  
ٌمثل الوظٌفة الدورانٌة التً تكون متعددة النتائج فً       امل التطبٌع و هو ع 

. العدد بٌن الاقواس ٌشٌر الى الالكترونات و  βاوαوظٌفة الموجة المكانٌة ووظٌفة الدوران 

 (9العدد تحت الوظٌفة ٌشٌر الى دوران الاوربتال )

 ٌمكن ان ٌتمٌٌز كالاتً : Slaterتحدٌد 

 لامة المتؽٌرة فً استبدال صفٌن او عمودٌن فً التحدٌد .تحدٌد الع-1

 اذا كان الصفٌن او العمودٌن فً تحدٌد هً متعادلة . 0القٌمة المحددة هً -2

المٌزة الاولى تشٌر لذلك فً تبادل الكترونٌن فً هذا التحدٌد . العلامة المحددة هً متؽٌٌرة بون 

 تؽٌٌر فً قٌمتها .بالتالً ,وظٌفة الموجة تتحقق بأستثناء مبدأ باولً حٌث هو التوافق العكسً .

ٌمة المحددة تساوي بٌنما المٌزة الثانٌة تعنً ,اذا تعادل دوران اوربتالٌن فً التحدٌد ,بالتالً الق

للصفر وهذه المعادلة لأستثناء مبدأ باولً )فً اي ذرة لاٌمكن ان ٌكون الرقم الكمً 

 ( فً الكترونٌن متعادلٌن(.n,l,m,msعلٌها)

βاوα مثلا رقم الدوران الكمً ) ٌجب ان ٌكون مختلؾ الى الكترونٌن متشابهٌن فً وظٌفة  

 (.9)   الموجة المكانٌة )

وضح ان التنافر ٌحدث فً الالكترونات التً لدٌها دوران موازي اكثر من ( ت2-9 معادلة )

الالكترونات التً تمتلك دوران معاكس, التً هً اسباب لتقلٌل طاقة التنافر الكواومبٌة بٌن 

 .Hand'sالكترونات الدوران المتوازي وتشابهها ل قاعدة 

من وظٌفة  Nن نتائج متعددة فً حدود كل حد ٌتكون م !N( نتائج 2-9عن طرٌق فتح معادلة ) 

مرة واحدة . بالاضافة تلك  N,فً الحدود ٌعزى الى مستوٌات Nالموجة بجسٌمات منفردة ,

,ومثال على ذلك حدود N( تؽطً تقرٌبا الاحتمالات ممكنة التقلٌب فً جسٌمات !Nالحدود )

 المرة الواحدة .

                        

 (.5, وهكذا ...)2( تقع فً مستوى 4بٌنما الجسٌمات ) 1تقع فً مستوي (3مثلا الجسٌمات )
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  Basis Set(5-2)  

هً مجموعة من الوظائؾ المستخدمة لانشاء المدارات الجزٌئٌة والتً ٌتم توسٌعها كتركٌبٌة 

 خطٌة مع معادلات ٌتم تحدٌدها 

تتمحور فً  * عادة ما تتركز هذه الوظائؾ على الذرات ولكن تم استخدام وظٌفة

 السندات او الازواج الوحٌدٌن.

* بالاضافة الى ذلك ؼالبا ما ٌستخدم استخدام اساس من تتوفر فً انظمة تحول لا 

 تتناسب مع الظروؾ الدورٌة .

 

وعادة ما ٌتم تنفٌذ الحسابات الكٌمٌائٌة الكومٌة ضمن مجموعة محدودة من وظائؾ 

 اساس 

ارات الذرٌة الدقٌقة حتى بالنسبة للذرات ذات *هذه الوظائؾ اساسات لٌست عادة المد

 الهوٌة الهوائٌة المقابلة وذلك بسبب تقرٌري وتبسٌط صٌؽتها التحلٌلٌة

* اذا كان المبلػ المحدود هو توسٌع نحو مجموعة كاملة من الوظائؾ ٌتم التقالٌم عن 

 الحسابات بأستخدام هذا المدى مجموعة اساسا الحد الاقصى للمجموعة .

 

(  STOsلاٌام الاولى للكٌمٌاء الكموٌة تم استخدام ماٌسمى بالمدارات من نوع )فً ا

Slater  كوظائؾ اساسٌة بسبب تشابهها مع ذراتHydrogen  ان التعرٌؾ العام هو 

 

    
                    

                     

 كونه عامل تطبٌع و  Nمع 
 ونها التوافقٌات الكروٌةك  

 

STOs  لدٌه مٌزة فً ان لدٌهم تفسٌرا فٌزٌائٌا مباشرا وبالتالً فهً اساسا طبٌعٌا  جٌدا للمدارات

 الجزٌئٌة 

عٌب شدٌد فً ان معظم التكاملات المتساوٌة المطلوبة فً STOsمن وجهه نظر حوسبٌة, لدى 

 من سرعة التحوٌل  ٌجب ان تحسب عددٌا مما ٌقلل بشكل كبٌرSCFسٌاق اجراء 
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فعالة للؽاٌة باستخدام  SCFفً الاونة الاخٌرة تم تطوٌر طرق عددٌة جدٌدة تسمح بحسابات 

STOs 

 .Gaussian orgitalsكمجموعة خطٌة من مدارات  STOsٌمكن تقرٌب 

Gaussian type (GTOs) : ٌتم تعرٌفها على انها 

    
           

       
       

       
           ……………(11-2) 

  عامل تحرٌك عادي , R   تسمى المركز واداة الدالة   Gaussian ,  انها وظٌفة ابسط وؼالبا

       هو
    

 

 الؽاوس  Primitivesماتسمى 

-i.e.Hartreeعلى الذرات )عادة ما ٌتم الحصول على الاولوٌات الؽوسٌة من حساب الكم 

Fock or Hartree-Fock plus some correlated calculations,e.g.cl) 

 عادة تكون الاسس تختلؾ حتى ٌتم تحقٌق ادنى طاقة اجمالٌة للذرة

بالنسبة للحسابات الجزٌئٌة  ٌجب التعاقد على هذه الاولٌات الؽاوسٌة اي ان مجموعات خطٌة 

 اساسٌة والدعائم الثابتة. معٌنة منها ستستخدم كوظائؾ

 STOعندما تنظر التكاملات القائمة على  GTOsلفهم السبب فً امكانٌة تنفٌذ التكاملات على 

الى مراكز ذرٌة مختلفة  a,b,c,and dحٌث تشٌر     φو     φالى المنتجات المدارٌة 

شأ فً حسابات جزٌئات .هذه المنتجات تؤدي الى تكاملات متعددة المراكز والتً ؼالبا ما تن

polyatomic  والتً لا ٌمكن تنفٌذها بكفاءة عند استخدامSTOs  ًبالنسبة الى المدارات ف

والتً ٌمكن اعادة كتابتها                        ,تشمل هذه المنتجات علىGOTنموذج 

 بالشكل الاتً :

                                                            

   
         

     
           

 Where 
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And    
    

     
               

بٌن المراكز 'Rمركز واحد اخر فً  GOTفً مراكز مختلفة مساوٌا ل   GOTsٌكون منتج ال

فً صورة مكوّنٌن GOTsالاصلٌة ونتٌجة لذلك ٌمكن كتابة تكامل مكون من اربعة مراكز على 

 من الالكترون ثنائً المركز لا ٌنشأ اختزال مماثل بالنسبة للمدارس .

لوضع علامة على وظائؾ كنوع  L=i+j+kٌتم استخدام مجموع اسس من الاحداثٌات الفتراتٌة 

 ( وهكذا ....L=2(و)L=1,و ) ( (L=0واحد 

ومع ذلك تركٌبات ؼاوسٌان قادرة على تقرٌب خصائص النورد الصحٌح من قبل مع ماٌزٌد من 

 DTثلالثة نوع 

 نوع من كارتٌسان ؼتوس ؼلو من ؼٌار الناتج الدلٌتً 

    
        

        
          

                    

ناك مئات من مجموعة تعٌٌن من بٌنها هذه تسمى الحد الادنى من وظٌفة البوابة المطلوبة الٌوم ه

 لتمثٌل كل الالكترونات على كل الوعرة.

اكبر من هذه ٌمكن ان تحتوي على عشرات حرفٌة الى مئات من وظٌفة الحساسٌة الى كل من 

 الذره الوظٌفٌه على كل وظٌفة 

 المداري من الهٌدروجٌن كما: D1ن لتمثٌل اربعة انواع من ؼاوسٌان ٌستخدمو

                         
                      

               

   

+0.13424N3          
                     

           

متبادلة فً تقلص وقد تم هو ثابت تطبٌع للحالة البدائٌة بمكن ان ٌتم تجمٌع المواد الNححٌث 

 بدائٌة  1اخراج الاول فقط 
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 فً البقاٌا الثانٌة  3و

    ⟦                    
                    

                     
⟧.(18-2) 

وظائؾ  2رات بدائٌة تعتمد على تعد مؤش 4هو ثابت التطور للتكٌؾ كله فً هذه الحالة,nحٌث 

تعاقدت.ٌتم تثبٌت المعاملات فً الدالة فً  [2s]---------(4s). وٌرد فً الكثٌر من الاحٌان 

 الحسب الجزٌئً اللاحق.

 بعض الملاحظات المتعلقة بوظائؾ الاستقطاب((6-2

 حٌث لٌست Hartree-Fock atomeلا ٌمكن اشتقاق معاملً وظائؾ الاستقطاب من حساب -

 مأهولة .

فً الواقع ٌتم تقدٌر هذه الاسس "باستخدام قواعد الابهام الراسخة " او بواسطة استخدام -

 مجموعة اختبار من الجزٌئات .

 وظائؾ الاستقطاب مهمة فً استنساخ الروابط الكٌمٌائٌة .-

 ٌنبؽً ان تدرج فً جمٌع الحسابات التً ٌكون فٌها الارتباط الالكترون مهما.-

على 5 وظٌفة اساس dفتها مكافا ٌضٌؾ اساس التعزٌز مع وظائؾ الاستقطاب نوع تكون اضا-

 .7وظائؾ نوع ٌضٌؾ   كل حٌن اضافة 
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فً بحنانج  ( nitro phenal-4) حسم جزٌئة ( ٌوضح نمتوى 1شكل حقم )  

sparan wavefunction 

 

-4)نسبة خواص اركٌنٌائٌة وارفٌزٌائٌة رجزٌئة ( ٌوضح 2شكل حقم )   

nitro phenal )  فً بحنانجsparan wavefunction 
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 ( nitro phenal-4)( ٌوضح كثافة ارشمنة 5شكل حقم )

 

 

 ( nitro phenal-4) ئة ارجهد اركهحبائً رجزٌ( ٌوضح 6شكل حقم ) 
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 ارفصل ارثارث

Results and Discussion 

ارتً تم اٌجادها باستخدام  nittrophenol نستعحض فً هذا ارفصل ارنتائج ارنظحٌة رجزٌئة

 Sparten weav function بحنانج

 

 

 

Geometry Meaning 

ثلاثة ذرات والزاوٌة المستوي لاربع  ذرات تم حساب طول الاصرة بٌن ذرتٌن والزاوٌة بٌن 

ول ادناهاوكما مبٌن فً الجد-----لجزٌئة باستخدام نظرٌة        

 ( ٌوضح طول الاصرة بٌن ذرتٌن لجزٌئة1شكل رقم )

Actual Bond length  

1.072 C(7)-H(15) 

1.067 C(6)-H(14) 

1.068 C(4)-H(13) 

1.068 C(3)-H(12) 

0.965 O(1)-H(11) 

1.386 C(2)-C(7) 

1.377 C(6)-C(7) 

1.377 C(5)-C(6) 

1.383 C(4)-C(5) 

1.371 C(3)-C(4) 

1.389 C(2)-C(3) 

1.246 N(8)-O(10) 

1.246 N(8)-O(9) 

1.439 C(5)-N(8) 

1.363 O(1)-C(2) 
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 طول الزاوٌة بٌن ثلاثة ذرات لجزٌئة ( ٌوضح2شكل رقم )

  

Actual Bond angle 

124.882 O(10)-N(8)-O(9) 

117.484 O(10)-N(8)-C(5) 

117.633 O(9)-N(8)-C(5) 

113.965 H(11)-O(1)-C(2) 

120.347 H(15)-C(7)-C(2) 

119.615 H(15)-C(7)-C(6) 

120.037 C(2)-C(7)-C(6) 

121.464 H(14)-C(6)-C(7) 

119.104 H(14)-C(6)-C(5) 

119.432 C(7)-C(6)-C(5) 

121.017 C(6)-C(5)-C(4) 

119.410 C(6)-C(5)-N(8) 

119.570 C(4)-C(5)-N(8) 

119.004 H(13)-C(4)-C(5) 

121.436 H(13)-C(4)-C(3) 

119.560 C(5)-C(4)-C(3) 

121.445 H(12)-C(3)-C(4) 

118.556 H(12)-C(3)-C(2) 

119.998 C(4)-C(3)-C(2) 

119.951 C(7)-C(2)-C(3) 

123.116 C(7)-C(2)-O(1) 

116.932 C(3)-C(2)-O(1) 

1.072 C(7)-H(15) 

1.067 C(6)-H(14) 

1.068 C(4)-H(13) 
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 ٌوضح طول زاوٌة المستوي لاربع ذرات لجزٌئة(2رقم )شكل 

 

O-H Vibration 

 4000cm-1-3000رلغاٌة فً ننطقة ٌتحاوح طورها بٌ   ٌظهح انتداد ارنوسع كشحٌط عحٌض

-  

 

C-H Vibration 

 .cm-1 3000تنتد فوق C-Hفً هٌكلها  C-Cتظهح ارنحكبات ارتً تنتد 

 م 179.568

-0.687 O(1)-C(2)-C(7)-H(15) 

-0.615 C(3)-C(2)-C(7)-C(6) 

179.130 C(3)-C(2)-C(7)-H(15) 

0.038 C(5)-C(6)-C(7)-C(2) 

-179.709 C(5)-C(6)-C(7)-H(15) 

179.789 H(14)-C(6)-C(7)-C(2) 

0.042 H(14)-C(6)-C(7)-H(15) 

179.850 N(8)-C(5)-C(6)-C(7) 

0.094 N(8)-C(5)-C(6)-H(14) 

0.405 C(4)-C(5)-C(6)-C(7) 

-179.352 C(4)-C(5)-C(6)-H(14) 

-179.709 C(3)-C(4)-C(5)-N(8) 

-0.264 C(3)-C(4)-C(5)-C(6) 

0.091 H(13)-C(4)-C(5)-N(8) 

179.536 H(13)-C(4)-C(5)-C(6) 

-0.319 C(2)-C(3)-C(4)-C(5) 

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

179.311 H(12)-C(3)-C(4)-C(5) 

-0.484 H(12)-C(3)-C(4)-H(13) 

-179.415 O(1)-C(2)-C(3)-C(4) 

0.945 O(1)-C(2)-C(3)-H(12) 

0.757 C(7)-C(2)-C(3)-C(4) 

-178.884 C(7)-C(2)-C(3)-H(12) 

-179.215 C(4)-C(5)-N(8)-O(9) 

0.864 C(4)-C(5)-N(8)-O(10) 

1.331 C(6)-C(5)-N(8)-O(9) 

-178.590 C(6)-C(5)-N(8)-O(10) 

179.943 H(11)-O(1)-C(2)-C(3) 

-0.235 H(11)-O(1)-C(2)-C(7) 
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 C=C Stretching 

 .cm-1 1430-1625فً C-Cفً اربنزٌ  اربدٌل تمدث الاهتزازات 

 

NO2 Stretch 

بارقحب ن   N-Oارتندد غٌح ارنتناظحة  ارنحكبات ارعطحٌة نع نجنوعة نٌتحو تظهح اشحطة

1690-1475CM-1. 

C-NO2 

 1100cm-1-1300فً ننطقة اربصنات C-NO2 ٌتم نلامظة اوضاع الاشعة تمت ارمنحاء ل

 

C-OH 

 FT-Ramanن   1337cm-1و  FT-IRن  1400cm-1تعزى ارنلامظات ارتجلاٌبٌة عند 

 .C-OHت ارى اهتزازا cm-1 1337و  1376وارقٌم ارنسبقة نظحٌا 
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HOMO and LUMO 

( على التوالً HOMO and LUMOتم حساب اعلى وادنى مستوى اوربٌتال جزٌئً )

وتبٌن ان اعلى محتوى Hartree-Fock-3-21Gباستخدام طرٌقةnitrophenol-4لجزٌئة

 5.66ev-ادنى محتوى اوربٌتال جزٌئً عند قٌمةو9.42ev-اوربٌتال جزٌئً ٌكون عند قٌمة 
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Atomic Charge 

-Hartree-Fock-3باستخدام دالة nitrophenol-4تم حساب لكل ذرة فً جزٌئة

21G : ًوكما مبٌن فً الجدول الات 

Electrostatic Mulliken Natural  

+0.282 +0.315 0.178+ 1 H1 

-0.152 -0.174 0.050+ 2 C1 

-0.317 -0.259 0.464- 3 C4 

+0.019 +0.254 0.254- 4 C2 

-0.359 -0.292 0.552- 5 C6 

+0.410 +0.421 0.714+ 6 C5 

-0.160 -0.176 0.005+ 7 C3 

+0.250 +0.255 0.226+ 8 H6 

+0.282 +0.315 0.182+ 9 H3 

+0.269 +0.286 0.244+ 10 H4 

-0.696 -0.742 0.735- 11 O1 

+0.483 +0.406 0.493+ 12 H5 

+0.504 +0.173 0.913+ 13 N1 

-0.410 -0.393 0.505- 14 O2 

-0.406 -0.390 -0.496 15 O3 
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Bond orders Mulliken 

 

1 C1 H1 0.891 

2 C1 C4 0.091 

3 C1 C2 1.361 

4 C1 C6 1.411 

5 C1 C5 -0.037 

6 C1 C3 -0.036 

7 C1 O2 0.035 

8 C4 C2 -0.041 

9 C4 C6 -0.041 

10 C4 C5 1.319 
11 C4 C3 1.450 

12 C4 H4 0.931 

13 C4 O1 0.028 

14 C2 C6 -0.040 

15 C2 C5 0.081 

16 C2 C3 1.325 

17 C2 N1 0.494 

18 C6 C5 1.311 

19 C6 C3 0.087 

20 C6 H6 0.929 

21 C6 O1 0.034 

22 C5 C3 -0.036 

23 C5 O1 0.840 

24 C3 H3 0.892 
25 C3 O3 0.033 

26 O1  H5 0.795 

27 N1 O2 1.406 

28 N1 O3 1.410 

29 O2 O3 0.294 
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 انناط الاهتزاز 

ذرة وعند استخدام 15حٌث وجد ان الجزٌئة تحتوي علىnitrophenpl-4بالنسبة الى جزٌئة 

وتم حساب انماط الاهتزاز nitrophenol-4لحساب انماط الاهتزاز للجزٌئة3n-6المعادلة 

 .Hartree-Fock-3-21Gدالة

ئٌة الذرة والتً تتمثل بالاهتزاز التمددي او لقد تم دراسة الحركة الاهتزازٌة للجزٌئات الثنا

الاواصر بٌن الذرتٌن ؼٌر ان الحركة الاهتزازٌة بدلالة Stretching Vibrationاستطارة 

.وٌعتمد عدد الانماط الاهتزازٌة Modes of Vibrationحركات بسٌطة تسمى انماط الاهتزاز 

 على عدد الذرات فً الجزٌئة .

(من الذرات وان هذه الذرات مربوطة مع بعضها Nتوي على )فلو فرضنا ان جزٌئة ما تح

كل (لوصؾ موقع حركة x,y,zفاذا تم اختٌار ثلاثة محاور )بواسطة اواصر ضعٌفة الى حد ما.

من الاحداثٌات لوصؾ حالة الجزٌئة )النظام (وٌمثل هذا 3Nذرة فً الجزٌئة .فسوؾ نحتاج الى 

 .Degrees of Freedomالعدد درجات الحرٌة للنظام 

وتتوزع درجات الحرٌة هذه الى درجات حرٌة للحركة الانتقالٌة والدورانٌة والاهتزازٌة 

فالحركة الانتقالٌة لمركز الكتلة للجزٌئة ٌتطلب ثلاث درجات حرٌة لانه ٌنكن تحدٌد موقع مركز 

ة فتتطلب الكتلة بثلاث احداثٌات دٌكارتٌة .اما الحركة الدورانٌة حول المحاور والرئٌسٌة الثلاث

درجتً حرٌة بالنسبة للجزٌئات الخطٌة وثلاث درجات للحرٌة بالنسبة للحركة الدورانٌة للجزٌئة 

 ؼٌر الخطٌة .حٌث ان درجة الحرٌة الثالثة ناتجة من تدوٌر الجزئ حول محوره 

وهكذا نرى ان الحركات الانتقالٌة والدورانٌة للجزئ ؼٌر الخطً تصفها ست درجات حرٌة 

(هو عدد درجات 3N-6فالباقً )3Nالعدد الكلً لدرجات الحرٌة للجزئ تساوي .فاذا كان 

الحرٌة للحركة الاهتزازٌة .اما اذا كانت الجزٌئة خطٌة فهذا ٌعنً ان دورانها حول المحور 

 (.3N-5ٌساوي صفر وبذلك ٌكون عدد درجات الحرٌة للحركة الاهتزازٌة )

للجزٌئات الخطٌة .وفً (3N-5) تكون مساوٌة الى لذلك فان عدد الانماط الاهتزازٌة الاساسٌة 

من الذرات ٌكون عدد اواصرها مساوٌة الى Nكلتا الحالتٌن بالنسبة لجزٌئة ؼٌر حلقٌة تتالؾ من 

(N-1 ( وبذلك ٌمكن تقسٌم درجات الحرٌة الاهتزازٌة الى عدد .)N-1  من الاهتزازات)

( 2N-5ت الانحنائٌة وعددها ٌساوي )التمددٌة وما تبقى من درجات الحرٌة ٌكون للاهتزازا

 ( للجزٌئات الخطٌة.2N-4للجزٌئات ؼٌر الخطٌة و )

,فان عدد درجات الحرٌة N=2فعلى سبٌل المثال ,اذا كان لدٌناا جزٌئة خطٌة ثنائٌة الذرة 

 زاز من نوع فوق الاساسً .,وهذا ٌعنً وجود حركة اهت3N-5=1الاهتزازٌة 

 كما مبٌن فً الجدول ادناه
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HF Raman IR Modes 

3763 3758vw 3781s A1 

3010 3085vw 3119w A2 

3006  3085vw A3 

2991   A4 

2978   A5 

1699 1585s 1613s A6 

1676 1522ms 1590s A7 

1609  1546ms A8 

1540  1514w A9 

1459 1423m 1450w A10 

1376 1337vs 1400w A11 

1283  1345ms A12 

1250  1326w A13 

1209 1278s 1287s A14 

1175 1217ms 1217s A15 

1148 1180w 1166ms A16 

1114  1113vs A17 

1076 1110s 1007w A18 

1025   A19 

1002   A20 

964   A21 

817  960vw A22 

753 874ms 851s A23 

735  828ms A24 

728  820ms A25 

670  755s A26 

621  694ms A27 

590 622w 629s A28 

579   A29 

519   A30 

487  535vw A31 

449  499w A32 

372  497w A33 

344   A34 

296   A35 

233   A36 

183   A37 

62   A38 

   A39 
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 ارنناقشة   

HOMO and LUMO 

 

ٌئً رلنظام ارجزوفقا رلنظحٌة ارنداحٌة ارجزٌئٌة ارمدودٌة ٌنك  تقدٌح ارتفاعل اركٌنٌائً ارنسبً 

وارنعانلات ارنداحٌة ارذحٌة ,ارشمنات ارذحٌة  HOMO AND LUMOباستخدام طاقات 

ارنداحي هو اسهل نكا  رلتبحع  HOMOارصافٌة وارتداخل بٌ  ارنداحات ارجزٌئٌة . 

هو افضل نكا  رقبول الاركتحونات .تمدد فجوة ارطاقة بٌ   LUMOالاركتحونات ونداحات 

HOMO  ارنانمة رلاركتحوLUMOنوصلٌة الاركتحونٌة فً جزٌئات وبارتارً فهً تنٌز ار

 ارتفاعل اركٌنٌئً ارجزٌئً والاستقحاح ارمحكً  .
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 فحق ارجهد اركهحبائً 

 

 

 nitrophenol-4( ٌوضح ارجهد اركهحبائً رجزٌئه 13شكل حقم)

ٌئً نع تعد الانكانات الاركتحوستاتٌكٌة ارجزٌئٌة اداة نفٌدة فً دحاسة كٌفٌة تفاعل ارنظام ارجز

نمٌطه وهو ناٌفسح الاقصاء اركلً رلاركتحو  والانكانات الاركتحوستاتٌكٌة رلجزٌئات تعحض 

ارشكل ارجزٌئً وارمجم والانتشاح ارقٌم ارنمتنلة رلحبوستات  MEPارشكل ارثلاثً الابعاد رل

 ارى ننطقة ثحاء الاركتحو  او فٌح الاركتحو  على سطح MEPتشٌح الاروا  ارنختلفة رخحٌطة 

ارنحسوم باستخدام بحنانج  nitrophenol-4ارجزيء ٌظهح سطح الاركتحوستاتٌك ارجزٌئً 

 (.13.كنا نوضح فً شكل ) sparten wave functionاركونبٌوتح 

فً ارعنل ارمارً ,تم ارتعحف على ارتفاعل اركهحبائً ن  خلال الانكانات الاركتحوستاتٌكٌة 

كثافة ارعارٌة رلاركتحو  وتنثلها بارلو  الامنح مٌث ارسلبٌة رذحات الاكسجٌ  وارننطقة ذات ار

ا  ذحات الاكسجٌ  وارنتحوجٌ  اكثح اركتحونٌا ن  ذحات اركحبو  وارهٌدحوجٌ  وٌشٌح ارلو  

وارهجوم ارنووي ارنقابل Hالازحق رلخحٌطه ارً انكانٌة كهحوستاتٌكٌة اٌجابٌة ن  ذحات 

اركهحباء ارساكنة ارنمتنلة ارنمسوبة رجزئ وانخفاض كثافة الاركتحو  .ارمد الاقصى رقٌنة 

 .4ارنٌتحوفٌل هذا هو 
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