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 الخلاصة
تهدف هذه الدراسة إلى تحليل الأطياف الاهتزازية لعدد من المركبات العضوية ذات الرابطة الةسرية        

شدة الحزم الطيفية. تم التركيز  ودراسة تأثير درجة الحرارة على   (FT-IR) باستخدام الأشعة تحت الحمراء
باستخدام برامج    على تحدرد الحزم الأساسية والمركبة للمةاميع الفعالة، بالإضافة إلى تفسير النتائج نظرياً 

كما تتيح تحدرد الحركة ودرجة الاستقطابية والفعالية في مطيافية    .   Gauss View 6.0مثل متخصصة  
الدوا     IRا    من  عدد  تطبيق  عند  لنا  اتضح  الحزمة،  تسمية  يسهل   6.311G و  CC-PVD7)مما 

الدراسة  تم    تطبيق التغير على المركبات   128ب    واضحأعطت حركة انزياح    (،6.31Gواخيرا    ⎺6.31𝐺و
 ,Acetic Acid)   حامض الخليك   :أربع مركبات عضوية تمتلك مةاميع و يفية مختلفة    عليها وهي

CH₃COOH)  ، أمينو مثيل  ث ثيو   ،(Dimethylamine، (CH₃)₂NH)ثنائي  إرثيلين   أمين  ثنائي 
(Diethylene Triamine, C₄H₁₃N₃)  ، أمينو إرثيل  تم  ،    (Triethylamine, (C₂H₅)₃N) ث ثي 

الحمراءتسةيل أطياف   السائل والغاز (FT-IR) الأشعة تحت  تم قياس  وكذلك    .لكل مركب في حالتي 
  استخدام   أيضاً تمو     C   ((  08  ،70  ،60  ،50،  40  ).)°    :التغيرات الطيفية عند خمس درجات حرارة مختلفة

نظرياً  الاهتزازية  الترددات  لحساب  هووك  أطياف   معادلة  من  المستخرجة  العملية  القيم  مع           ومقارنتها 
FT-IR   برنامجاستخدام  بأيضاً  و G.U 06 . الاهتزازية الأطياف  وتحليل  سلوك    .لمحافاة  دراسة  تمت 

   :المةاميع الفعالة لكل مركب ضمن النطاقات الطيفية التالية

د  ــــــسيــدروكــة هيــــــــةموعـــم     cm-3200 3600-1  نـــكون ضمـــرنطاق الامتصاص    حامض الخليك •
(-OH ) امتزاز واسع . 

  (C=O)مةموعة كربونيل   cm-1700 1750-1حامض الخليك نطاق الامتصاص يكون ضمن   •
الأمين  مةموعة    cm53-0033 00-1  ون ضمنــــاص يكــــاق الامتصـــــــنط ي أمينـــــن ث ثـــــي إرثيليــــثنائ •

 .(NH₂-) الأولي
 .  NH)-(الأمين الثانوي   cm43-0023 00-1  نطاق الامتصاص يكون ضمن ثنائي مثيل أمين •
 .  )-N-(الأمـين الثالثي   cm31-0021 50-1نطاق الامتصاص يكون ضمن ث ثي إرثيل أمين  •
الأمينية • المركبات  يكون ضمن   جميع  الامتصاص    N -C  مةموعة   cm-0001 1350-1نطاق 

 .(نيتروجين- رابطة كربون )
في   H -Cروابط   cm300-0028 0-1نطاق الامتصاص يكون ضمن   جميع المركبات المدروسة •

 . الألكانات 
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، مما رد  C=Oو NH- و OH- زيادة درجة الحرارة أدت إلى انخفاض شـدة الامتصـاص في مناطق  أن 
تحولات في الترددات الاهتزازيــة نتيةــة  بين    .الحراري على تــداخــل الروابط الهيــدروجينيــة وتــأثيرات الاهتزاز  

تغير التفــاع ت بين الةزيئــات، وخــاصـــــــــــــــة في المركبــات التي تحتوي على روابط هيــدروجينيــة قويــة مثــل  
النتــــائج انتقــــا  بعض الحزم الطيفيــــة إلى ترددات أعلى عنــــد درجــــات الحرارة    .حــــامض الخليــــك أ هرت 

 .الطاقة الحركية للةزيئات وتأثيرها على الثوابت الاهتزازية للروابط الكيميائيةالمرتفعة، مما يشير إلى زيادة 
ــتنتاجات أدت    FT-IR تطابق جيد بين النتائج العملية والنظرية المســـــتخرجة منالى   نتائج الدراســـــة والاســـ

ــحاً وأن   ،Gaussian 6.0   وبرامج ــاص لبعض   تأثير درجة الحرارة كان واضـــــــــ ــدة الامتصـــــــــ في تقليل شـــــــــ
معـادلـة هووك قـدمـت وأن  .المةـاميع الو يفيـة، خـاصــــــــــــــة في المركبـات التي تمتلـك روابط هيـدروجينيـة قويـة

عند    تســـاعهاأ أوفي شـــدة القمم    ةطفيفً نتائج متقاربة عند حســـاب ترددات الاهتزاز، لكنها أ هرت انحرافات  
مقـارنـة المركبـات هـذا وبعـد    .مقـارنـة المركبـات المختلفـة، بســــــــــــــبـب تـأثير الكتلـة وتغيرات ثـابـت القوة للروابط

الأمينيــة بحــامض الخليــك أ هرت اخت فــات ملحو ــة في تــأثير درجــة الحرارة على الروابط الهيــدروجينيــة  
 .مقابل الروابط الأمينية
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 المقدمة  1.1
  اســــــــتيعاب  في  ينالباحث  مســــــــاعدة في  التقنيات الحدرثة واســــــــتخدام  تحليل الأطياف دراســــــــةتهدف               

ــري،  مهارات التمثيل  رالمفاهيم وتطوي ــهم  البصـ ــ  كما تسـ ــين القدرة  الطيفية ةالدراسـ ــخيص   في تحسـ على التشـ
ــكا  الةزيئأو  عرفة المةاميع الفعالةم  علىمن خ   دعم تفكيرهم  التحليلي   للترافيب  والابعاد الث ثية   ات شـــــــ

 والوســــــــــــــائـل  هـذه الأدوات إذ أن    .بين الـذرات والةزيئـات الـذريـة مثـل الروابط الكيميـائيـة والتفـاع ت الفرا يـة 
الكيميائية    والتقنيات   هم المفاهيماليمما يســــــــهل    الأبعاد،قدراتهم على التصــــــــور ث ثي  تحســــــــين  في   تســــــــاهم

ــائل(IR)الحمراء تحت   الأشــــــعةيف  طمثل   تاحةالم  النماذه المادية، أشــــــكا  . يمكن أن تشــــــمل هذه الوســــ
مما يســــهل   تطبيقات الواقع المعزز، وتقنيات الواقع الافتراضــــي  ،الحاســــوبيةالمتقدمة مثل المحافاة البرامج  و 

 .(Stieff et al., 2016) .ىلعأ فية بدقة يطتفسير النتائج ال

 
 تمثيل وتحليل التفاعلات الجزيئية باستخدام  علىشاملة نظرة ( 1- 1شكل )

 GAUSSIANبرنامج المتاحة في العمليات 

للباحثين. يمكن  ة هممن التقنيات التحليلية الم (IR)الحمراء تحت    الأشـــــــــــعةمطياف   د  يع خر،آ  جانب من و 
ــتخدام هذا النول من التحليل ــكا  اســــ ــيف العينات في أشــــ ــوائل لتوصــــ ، المســــــاحيق، الأف م، الألياف،   الســــ

وال أخرى  أنفي تحليل المواد على الاســــطح الركيزة. مقارنة ب  ســــتخدامعاذلك يمكن   إلىوالغازات. بالإضــــافة  
يكون التحليل فيع ســريع جداً، وعالي الدقة، وحســاس  إذ بشــعبية كبيرة.    ضــيحقد    (FT-IR) ليل،االتحمن  

 تحت الحمراء الأشــعةتكون إشــعاعات    .(IR)تحت الحمراء   الأشــعةاشــعال  إلىنســبيًا.  تتعرض العينات  
ــاص   إلى  يد رؤ ةزيء في العينـة، ممـا  لل  التـأثيرات على الاهتزازات الـذريـةلهـا   نقـل الطـاقـة. وهـذا  أوامتصــــــــــــ
 .(Fan et al., 2012).عينةالمفيدًا في تحدرد الاهتزازات الةزيئية  الموجودة في ع يةعل
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   Spectroscopy-The Infrared   (IR) الحمراء  تحت  الأشعة  ةمطيافي2.1 
د مطيـافيـة            طيـاف والتي تتعـامـل مع منطقـة تحـت فرول علم الأ  إحـدىتحـت الحمراء    الأشــــــــــــــعـةت عـ 

الحمراء مكونـة من الطيف الكهرومغنـاطيســــــــــــــي والتي تشــــــــــــــمـل مةموعـة من التقنيـات وأشــــــــــــــهرهـا مطيـافيـة  
ــاص، التقنيـات    المركبـات، ومنوالتي تســــــــــــــتخـدم هـذه المطيـافيـة في تحـدرـد المةـاميع الفعـالـة في    الامتصــــــــــــ

ــة المواد  التـأثير على    على وفقالتي تمكننـا من التعرف على بنيـة المـادة  فهي    .الاســــــــــــــاســــــــــــــيـة في دراســــــــــــ
ــة الأ ــها وتعتمد على دراســ ــائصــ ــة من قبل العينة وي وا  الموجيةطخصــ ــر مةالها ما بينالممتصــ      نحصــ

1-cm(0.7-50  )  تســــــــــــــتةيـب لمقـدار من الطـاقـة وتحـد  فيهـا ا هتزازات مط   اصــــــــــــــرو الأوال أنجميع   أذ أن
تحت الحمراء  الأشـعةتمتص في منطقة   يفه  .(Stretching and Bending Vibrations)  وانحناء

في  IRالمركب يمتص طاقة   أنتغيير في العزم الثنائي القطب وحدو  هذه الاهتزازات يعني    بشــــرا هناك
 (Xue and Suhm, 2009).مناطق ث   ل تحت الحمراء الأشعةتنقسم منطقة  .جزء معين من الطيف

 
 cm (4000 - 12500)- 1        تحت الحمراء القريبة الأشعةـ 
 ( cm 200)  - 4000-1     تحت الحمراء المتوسطة  الأشعةـ 
 (cm - 200 (10 -1          تحت الحمراء البعيدة الأشعة-
 

أغلــب الاهتزازات الةزيئيــة    نإإذ    الطيفيــة،تةري في المنطقــة تحــت الحمراء الوســــــــــــــطى اغلــب التحلي ت  

ــة   المنطقة، والمعلومات تحد  في هذه    رزا  ماو الباحا إذ أن  التي تحدد البنية الةزيئية للمركبات المدروسـ

في اصـــر و بعض الأ  مططريقة طيفية كيميائية معتمدة على   . هي (Lee et al., 2009)يةد فيها كفارتع

ها تســــــــــــتخدم  أن إذ   محدد.طو  موجي  على وفق IRالاشــــــــــــعة تحت الحمراء المةاميع الةزيئة تحت تأثير  

مدى طيفي  ل  غازية.  أوسـائلة    أو  صـلبة،ت أنمن العينة سـواء أف  انبعا   أوللحصـو  على طيف امتصـاص  

لقياس مدى امتصـــــــاص العينة ضـــــــمن طو    وبدقة عاليةوالمعلومات    البيانات واســـــــع يقوم المطياف بةمع  

 ) .2-1)تم توضيحع  في الشكل  عمل الةهازمخطط  أنو  (Legett, 2014)  .معينموجي 
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 تحت الحمراء الأشعة مطيافمخطط يوضح الاجزاء الاساسية جهاز   (2-1الشكل )
 

ها تقع بين منطقة  أنو   معاً،  يةان والدور تحت الحمراء في مستويات الطاقة الاهتزازية    الأشعةيعمل طيف  ذ  إ
امتداد الطو  الموجي   أن طو  موجة( و أالمرئية )أي    الأشعةالمايكرويف )منطقة الموجات الدقيقة( وبين  

وهناك مدى قصير من أطوا    ) m  6-x 10 830ىــــــــ ـإل  m )  9-x 10 750لمنطقة تحت الحمراء من
 هذه المنطقة الموجية. 

والتي تسمى بالمنطقة     ،ما يكرون 15.21  إلى  2.5ح طولها ما بين الــ  و اتسمى بالمنطقة الأساسية التي تر 
أمـا الأطـوا  الموجيـة التـي مـا بعـد   0.7  إلى  2.50مواه القصيرة  تحت الحمراء القريبـة، فهي منطقة الأ

وعند    (Mayo et al., 2004)     من منطقة المايكروويف  تسمى بالمنطقة تحت الحمراء البعيدة  15.41
صرة  يكية تكوين الأ ناوفي هذه الحالة لا نناقش ميك  HClلتكون مركب تساهمي مستقر مثل    ناارتباا ذرت

ي من المقدمة ونتدره في اشتقاقنا لمعادلة الطاقة  ن اونناقشها في الةزء الث الكيميائية ولكن سنتطرق اليها  
وفيها ذرة الكلور الثقيلة على  نقطة الاصل وذرة الهيدروجين ذات حركة مرتبطة بنقطة    HClونستخدم جزيئة  

صرة  والتي هي بين القوى المؤثرة في الآ, رياضية توضح الع قة   صيغةالاصل .ومن أجل الحصو  على  
صرة عبارة عن نابض  الأ   أن  نفترض    أن ( علينا  3- 1كل )ع ه والموضحة في الشأ   في  البسيطة المقترحة 

 (Luypaert et al., 2003).حلزوني مرن والقوى المؤثرة على النابض الحلزوني
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    Applications Infra-redتحت الحمراء    الأشعةتطبيقات  1.3
ا  الحمراء  الكمنها  من الاستخدامات    رد د لع لـشعة تحت  على   تمد تع  إذ   ،ة والدوائيةئياي ميفي الصناعات 

في    الأشعة  هذه  ت ستخدم  فذلك، .spectrochemistry  ةي فياء الطيميالك  إلىة  ستند التحليل الم  طرائق
في و   ،دةقمع   أوطة  يا بسهئاتي ت جز أنة، سواء كعينالبنية الةزيئية لمادة م تحدرد  ن  م ن  يمك.   مام  ،تحليل المواد 

.  ةتقليديال  يةائ كيميال  ةريبيةتلا  طرائقال  إلى  لةوءل  ةاجالح  على وفقزية،  لغاا  أو ة  سائلال  أوبة  صللاا  لتهاح
الاتصالات ونقل الطاقة عن    ت في مةالا  هاماتخد س ا  اأيضً ومن التطبيقات الحدرثة لـشعة تحت الحمراء  

ير   امنفي الوكذلك    ة نيمد ال  ا يقضافي ال  ة يئ ناالة  ت حلي التفي    الأشعةهذه  ذلك، ت ستغل    فضً  عن    .عد ب  
 (et al., 2014 ćBe) .الليلية

 

 

 

 

 

 ضغاطأن أو إمتطاطعليها بقوف  التة يرعندما يتم  HClمنحني الطاقة  (3-1الشكل )

 

السحب   أو عظم  سيؤدي الدفع الأ  وخارجها،تسحب ذرة الهيدروجين حلزونياً نحو ذرة الكلور    أوتدفع   عندما

المسافة الفاصلة بينهما تدعى    أنما يمكن ف  طأأو ب   الطاقة فيها  حالة تكون ارتقاء الطاقة أفثر وعند    إلى

   eqr  (Holmes, 2016)( ويرمز لها بـ (distance equilibrium  نامسافة الاتز 
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الآصرة تعد عملية متشابهة لسلوك النابض الحلزوني وهنا يمكن تطبيق   مط أوضغاا أن  أنوبعبارة أخرى ف

 ويمكن كتابتع كما رلي:   HOOK lawهوك  قانون 

𝒇 = −𝒌(𝒓 − 𝒓𝒆𝒒) … … … … … … … … … … . … … … … … . . (𝟏 − 𝟏) 

صرة ففي هذه هي المسافة بين النواتين طو  الآ   𝒓صرة و  هو ثابت قوة الآ  و 𝒌قوة الارجال ل  ررمز  𝒇 نإإذ  

 ( Czarnecki, 2011) مكافئة الرياضية على شكل قطع غيص لع ال منحني الطاقةالحالة 

𝑬 =
𝟏

𝟐
𝑲(𝒓 − 𝒓𝒆𝒒)𝟐 … . … … … … … … … … … … … . . … … … (𝟐 − 𝟏 ) 

البسيط  نإ التوافقي  المتذبذب  نموذه  ردعى  هذا  المتذبذب  الذرة   The Simple Harmonic  ثنائي 

Oscillator Model   .يمثل نقطة بداية ممتازة لمناقشة طيف الاهتزاز 

 Simple Harmonic Oscillatorالتوافقي البسيط  المتذبذب4.1 

 ( وتعد معادلة قطع مكافئ والممثلة2- 1للمعادلة )   يانالبيروضح التمثيل  فاً  أن (  3-1الشكل )  نإ 
واي   eqr=  rى  و اتتسالصفوف وفيها    إلىيصل المنحني    إذ   الذرتين،لمنحني الطاقة مقابل المسافة بين  

وهي ذرة   الذرات،  روضح أحد والشكل    الاصرة.ضغاا  أن  أواستطالة    نشوء عند   ستكون زيادة في الطاقة  
على    Clالكلور   ت  عند   أنافت رض  ثابتع  ف    r = 0تكون  المحور  ذرة    نإمن  التالية,  الذرة 

نقو  ذلك   نإ  انبالإمك   HClففي حالة     bH و  a Hبين سيتذبذب  H))  (Czarnecki, 2004)الهيدروجين
تقريبا خ   عملية التذبذب، فالذرة الثقيلة من الكلور تبقى مستقرة و ذرة  الهيدروجين الأخ  ستتحرك بينهما  

فسنا جالسين على  أننــــــا سنتصور  أن ، فالمسافة بين الذرتين هي المهمة وبالنسبة لأي جزيء ثنائي الذرة ، ف
الأ ونراقب حركة  الذرات  المتوقعة عند أحد  عليها  نحن  التي  الذرة  ف   r=0خرى من وجهة نظر    أن وعليع 

  ( Marechal and Witkowski, 1968)  (Michniewicz et al., 2008)   نطبق  ت (  2- 1)  معادلةال
مقدار أعلى ، فالتذبذب   إلى (  1-2في الشكل )    HClذا ازدادت طاقة جزيء  إعلى أي جزيء ثنائي الذرة ، ف

والاستطالة ستكون افبر ( ولكن تردد الاهتزاز بعد   ضغاانالادرجة    أننقو     أنيصبح افثر  شدة ) يمكن  
لك تردد اهتزازي مميز لها ويعتمد على كتلة النظام  تذلك لا رتغير والآصرة المرنة المشابهة للنابض, إذ تم
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وتقليدياً ولإيةاد تردد الاهتزاز   امتطاالا  أوضغاا  ن وثابت القوة ، ولكن لا يعتمد على  مقدار التشوه جراء الا
 من السهولة ليعطى بالع قة : 

 

=
𝟏

𝟐𝝅
√

𝒌

𝝁
           𝑯𝒛     … … … … … … … … … . (𝟑 − 𝟏)osc𝜔 

ــ ً (    (µ  إنإذ   ــثـ ــمـ ــردد    مـ ــتـ الـ ــذا  هـــــ ــل  ــويـــــ ــحـ ــتـ ولـ ــام  ــظـــــ ــنـ ــلـ لـ ــة  ــزلـــــ ــتـ ــخـ ــمـ الـ ــة  ــلـــــ ــتـ ــكـ ــلـ ــىلـ ــدد    إلـ ــعـــــ ــوجـ ي                                 مـ
 (Marechal and Witkowski, 1968 )    ،وهي من الوحدات المألوفة والمسـتخدمة في اطياف الاهتزاز

 : ىلنحصل عل   cm/s( المعطاة بوحدة cن ق سِم على سرعة الضوء ) أناذن يةب 

ώosc=
𝟏

𝟐𝝅𝑪
 √

𝑲

𝝁
      𝐜𝐦−𝟏 … … … … … … … … … … … . (𝟒 − 𝟏) 

 

وطاقات الاهتزاز المسموحة   يضأأ كمية  خرى وتكون  وتكون طاقات الاهتزاز ممثلة لةميع الطاقات الةزيئية الأ 
 ، وبالنسبة للمتذبذب التوافقي البسيط تعطى بـ شرود نكرتحسب من معادلة   أنظمة التي يمكن نلكل الأ

𝑬𝒗 = (𝒗 +
𝟏

𝟐
 ) 𝒉𝝎𝐨𝐬𝐜    𝒋𝒐𝒖𝒍 … … … … … … . . … (𝟓 − 𝟏)  

                                                         = (0,1,2,3, 4…….) 𝒗   

 

 الوحدات الطيفية سنحصل على:  إلىهذا ردعى بعدد الكم الاهتزازي ويقوم بتحويلها  𝒗 نإإذ 

ℇ𝒗= 𝑬𝒖

𝒉𝒄
= (𝒗 +

𝟏

𝟐
) ώ𝑶𝑺𝑪  𝒄𝒎−𝟏  … … … … … … … ….(𝟔 − 𝟏) 

 

       (Flakus and Hachuła, 2011)وهي الطاقات التي تسمح للمهتز التوافقي البسيط

                                  𝑬𝒐 =
𝟏

𝟐
𝒉𝝎𝑶𝑺𝑪   𝒋𝒐𝒖𝒍𝒆𝒔(𝝎𝒐𝒔𝒄 𝒊𝒏  𝑯𝒁) 

𝜺𝒐 =
𝟏

𝟐
ώ𝒐𝒔𝒄 𝒄𝒎−𝟏  (ώ𝒐𝒔𝒄 𝒊𝒏  𝒄𝒎−𝟏 ) … … . … … (𝟕 − 𝟏) 
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ى  و اتكون طاقة الاهتزاز لع تس  أنيمكن    جزيئة لاالةزيئة ثنائية الذرة وبشكل عام في حقيقتها أي    نإ  
 فالكمية: بعضها  إلىتكون الذرات بحالة سكون اط قا نسبة  أنصفر، ولا يمكن 

𝟏

𝟐
𝒉𝝎𝒐𝒔𝒄   𝒋𝒐𝒖𝒍𝒆𝒔            or 

𝟏

𝟐
ώ𝒐𝒔𝒄 𝒄𝒎−𝟏 

  يك ان الميك( هو حساب الفارق الاساس بين  Zero- point energy)لتعريف مفهوم طاقة نقطة الصفر      
التقليدي لا    يكانالميكففي    الةزيئية،الك سيكي التقريبي ل هتزازات    يكانوالميك  ( Wójcik, 1980)  الموجي

  أن ع يةب  أنالموجي دائما رؤكد ب  يكانالميكالةزيء لا يمتلك طاقة اهتزاز ولكن    أننرى أي اعتراض من  
 .تكون لع هناك اهتزازات دائمة  ولو لحد ادنى من الطاقة 

 

 An harmonic Oscillatorsمتسق  ال المتذبذب غير  5.1

بسيطة ،  العدم إطاعة الةزيئات الحقيقية بالضبط للحركة التوافقية    أنمن الناحية العلمية نةد             
تكون مرنة   الحقيقية  الآصرة بين    امتطت ذا  إهوك ، ف  قانون بحيا تطيع    سةانمتةيضا وغير  أوالآصرة 

ي نقطة  وهناك   ، المثا   سبيل  على  وهي  الإ  ةب الذرات   ، إليها  الآ   أنشارة  يمكن  تلك             تكسر   أن صرة 
بسيطين   إمتطاا  أوضغاا  نوعلية بالنسبة لأ  (Ushijima et al., 1984)  ذرات(  إلى)أي المركب رتفكك  

صرة  % بالمائة من طو  الآ10ها مرنة بشكل مثالي ولمقدار من السعة قدرها أن صرة على يمكن اعتبار الآ
معادلة وضعية تةريبية وضعت لتطابق المنحني لأفضل  ( هناك  1-4مث  هنا سنواجع سلوك معقد الشكل )
 )  MORES FUNCTION( وتدعى بدالة مورس )P. M. MORESتقريب وقد اشتقت من قبل العالم )

(Gadermann et al., 2007)     

 

𝐄 = 𝐃ₑ𝐪 [𝟏 − 𝐞𝐱𝐩{𝐚(𝐫𝐞𝐪−𝐫)}]
𝟐  

… … … (𝟖 − 𝟏) 

( بدلا من معادلة  8- 1) هي طاقة التفكك. فعند استخدام معادلة    eqD  جزيئة،( ثابت خاص لكل  ɑ)أن  إذ     
 المسموحة. نمط توزيع مستويات طاقة الاهتزاز  أن( في معادلة شرود نكر ف2- 1)
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 منحني مورس لطاقة الجزيء  نائي الذرف يخضع لتمديدات غير متناسقة وضغط.( 4-1 ) الشكل

 

𝜺𝒗 = (𝒗 +
𝟏

𝟐
) ώₑ − (𝒗 +

𝟏

𝟐
)𝟐ώ 𝒙ₑ  𝒄𝒎−𝟏  

            (𝒗 = 𝟎, 𝟏, 𝟐, … . ) … … . . … … … … … … … … . (𝟗 − 𝟏) 

 

وهو    exدناه  أوهو موضحاً عن قرب في    الموجي(تردد التذبذب )الذي يعبر عنع بوحدة العدد   هو  eῶ  نإ  إذ 

ولهذا السبب    القيمة،الأصرة الامتطاطي يكون دائما صغير وموجب    واهتزاز  متسق المقابل،ال  ثابت غير

( وجزء من مستويات الطاقة هذه موضحة في 𝒗ستتزاحم وتتقارب مستويات الطاقة من بعضها بزيادة قيمة ) 

 . ( 5-(1الشكل 
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ثنائي الذرة   لجزيءالمسموحة  الّنتقالّتعدد من الّهتزازية  مستويات الطاقة يمثل (5-1الشكل )

 .قاتسالّ عدميخضع لتذبذبات 
 

الطاقة   مستويات  وبشكل  التي  ويمكن حساب  ومربعة  مكعبة  معادلات  الحدود    أنوكذلك    دقيق،تتطلب 

 إلىسيؤدي    eZ  (.  (Liao et al., 2001)و     ey)  مثل( ذوات ثوابت غير متسقة  v ½+المحتوية على )

لذا ركزنا   هنا،وسنعمل على إهمالها    υت شي قيمتها بسرعة وحدودها مهمة القيمة فقط عند قيم كبيرة من  

ذا أعدنا كتابة المعادلة إ ف على الحزمة.  وأثرهاالثوابت الةزيئية    إذ من هذا المقدمة الدراسية،    يانالثفي الةزء  

 ( للمتذبذب ال توافقي سوف نحصل على:9- 1)

ℇ𝒗 = ώₑ (𝟏 − 𝒙ₑ (𝒗 +
𝟏

𝟐
)) (𝒗 +

𝟏

𝟐
) … … … … . … … (𝟏𝟎 − 𝟏) 

 .تها بالشكل التاليكتاب   ان فبالإمك (  6التوافقي البسيط في المعادلة )ولمقاربة ذلك بمستويات الطاقة للمتذبذب  

ώ𝒐𝒔𝒄 = ώₑ (𝟏 − 𝑿ₑ (𝒗 +
𝟏

𝟐
)) … … … … … … … … … … . (𝟏𝟏 − 𝟏) 
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ώ𝒐 = ώₑ (𝟏 −
𝟏

𝟐
𝑿ₑ)  𝒄𝒎−𝟏  

𝜀𝑜 =
1

2
ώₑ (𝟏 −

𝟏

𝟐
𝑿ₑ) 𝒄𝒎−𝟏  

                     ( وللمتذبذب 7ذلك للمتذبذب التوافقي البسيط في المعادلة )  عن  تختل  قلي  طاقة نقطة الصفر

   كالآتي:ار وجدت ي قواعد الاخت  ال توافقي

اســتنتةت    كبيرة( وبهذاضــافي هو قفزات  إوعليع فهي مشــابهة للمتذبذب التوافقي )مع اخت ف  

ــوهدت عملياً ب  ــكل معتمد    أننظريا وشـــ ــرعة وبشـــ ــي احتمالياً وبســـ التي فيها   حالة الطاقةالت شـــ

فضـــــً  عن   .مشـــــاهدتها عملياً   وبالإمكان  مناســـــبة،التي تكون لها خطوا بشـــــدة  الةزيئة. هي

   دناه حواليأكما ســــــنرى في   قيمهاســــــتكون   الطاقة،الفواصــــــل التي بين مســــــتويات   ذلك فإن

1-cm 310   في المعادلة  بولتزمانثم يمكن اســــــــــــتخدام توزيع    الغرفة، ومنوبدرجة حرارة    

(1-11) (Nakabayashi et al., 1999) .  ةعِند  إدخا  الثوابت الأســـــاســـــية والكتلوهنا و 

معرفـة الكثير من المعلومـات عن الةزيئـات ثنـائيـة الـذرة كمـا في   بـالإمكـانالمختزلـة يصــــــــــــــبح  

( اســــــــــــــتخـــــدام  1-1الةـــــدو   خ    من  وذلـــــك    الحمراء.تحـــــت    الأشــــــــــــــعـــــة  مطيـــــافيـــــة( 

(Lewandowski et al., 2005). 
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طة التحليل الطيفي االجزيئية للجزيئات  نائية الذرف المحسوبة بوس  البياناتبعض  يبين (1-1الجدول )
 للأشعة تحت الحمراء

Interne clear 

Distance 𝒓𝒆𝒒 

(nm) 

Force 

constant 

(𝑵𝒎−𝟏 ) 

Anharmonicity 

Constant 𝒙𝒆 

Vibration 

(𝒄𝒎−𝟏 ) 
Molecule 

0.0927 966 0.0218 4138.5 HF 

0.1274 516 0.0174 2990.6 HCl 

0.1414 412 0.0171 2649.7 HBr 

0.1609 314 0.0172 2309.5 HI 

0.1131 -1902 0.0061 2169.7 CO 

0.1151 1595 0.0073 1904.0 NO 

0.2321 238 0.0038 384.2 Cl 

 

  ارتفال ننسى عند  ألايةب  أنع   الا أعلى.حالات  إلى( ʋ 1 =) من تقالات نالا  ما ها  تممن ذلك رغم على 
 مؤثرة. تصبح    ʋ  1=أغلب حالات التردد عندما    نإف  منخفض،يكون التردد    الاهتزازات   أودرجات الحرارة  

ف من  تو   ستشاهد،  ةالضعيف   الإمتصاصات   أنوعليع  بالقربِ  من   أووجد  بقليل  مثل    الامتصاص،  عأقل 
اخن   الضعيفة، الإمتصاصات  بالحِزمة الس  ت دعى  في درجات   الارتفال  أن   طالما.  )  (hot bands  ةوهذه 

  أن ف  النموذه،التحقق من حقيقتها عند رفع درجات حرارة    ان بالإمك   .الحرارة العالية إحدى شروا حدوثها
 . )Burneau et al., 2000( ساخنة.شدتها ستزداد عندما تكون الحزمة حقيقية 
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 The Diatomic vibration Rotorالمهتز الدائر الثنائي الذرف  الجزيء6.1 

لمتشابهة  اثنائي الذرة  للةزيء    يةانالدور الطاقة  بين مستويات    رتين أوالتي بين الذ   تكون الفواصل        
وجدنا الفواصل   أو المختلفة الذرات   خرى بينما عند الحالات الأ  10cm-(1-1)   وتقع بين  ،واضحة  )0-(0

  الحركتان الطاقة لكِلتا    أنوبما    cm 3000-1 ت تقريباً نافك   HClالتي بين مستويات الطاقة الاهتزازية لةزيء
واهتزاز    ان دور من    يانيعالثنائي الذرة    الةزيء،  وبشكل مقارب   نتصور   أن اخت فاً واسعاً ، يمكننا    ان مختلفت 

سوف الحالة  بهذه  الآخر،  عن  مستقل  بورن  وبشكل  بتقريب                                 ر بنهايم  أو ندعوها 
(Born-Oppenheimer approximation  ، ) ويكون من  في الحسابات    تتضمن الطاقات الالكترونية  و

على  المنطق   مركبة    هاأننفترض  الطاقة  و طاقة                              الاهتزازية   –  يةان الدور ندعوها 
(rotation-vibrational energy) (Jia and Jia, 2017)   

  وتمثل حاصل جمع الطاقتين   كل على حدة:

 

𝑬𝒕𝒐𝒕𝒂𝒍=𝑬𝒓𝒐𝒕 + 𝑬𝒗𝒊𝒃  (𝒋𝒐𝒖𝒍𝒆𝒔) … … … … … … … … . . … … (𝟏𝟐 − 𝟏) 

            𝜺𝒕𝒐𝒕𝒂𝒍=𝜺𝒓𝒐𝒕 + 𝜺𝒗𝒊𝒃   (𝒄𝒎−𝟏)             

 المعادلات الطيفية المشتقة في المعادلة الو يفية وتلك في الةزء  أن و   هنا،وتلك المعادلة ستمثل حلقة وصل  
التقريب هذا   أنمثل هذه الحالة ف  أنالكم، وسنشاهد تبعاً    يكيةانبميك  عولةت هذه المقدمة والتي  من   ي انالث

 على:  ( لنحصل12-1)  المعادلة من vibεلا رنطبق. وبأخذ التعبير الرياضي 

𝑩𝑱(𝑱 + 𝟏) − 𝑫𝑱𝟐(𝑱 + 𝟏)𝟐 + 𝑯𝑱𝟑 (𝑱 + 𝟏)𝟑 + (𝒗 +
𝟏

𝟐
)ώₑ −

𝑿𝒆(+
𝟏

𝟐)𝟐
ώₑ … … … … … … … … … … … … … … … . (𝟏𝟑 − 𝟏)  

 لنحصل على: .  ومن ثم سنرتب كتابة المعادلة  الخ.،  H  و    D  انالدور سوف نهمل ثوابت التشوه جراء    ءاً بد 

𝜺𝒕𝒐𝒕𝒂𝒍 = 𝜺𝑱𝒗 = 𝑩𝑱(𝑱 + 𝟏) + (𝒗 +
𝟏

𝟐
) ώₑ − 𝑿𝒆(𝒗 +

𝟏

𝟐
)𝟐ώ … … … . (𝟏𝟒 − 𝟏) 

ايضا،  ولا رهتز    عالةزيء ذات ع قة غير مرن  عتبرناأ ذلك يعني    ن لأ  Dهمل  ت  أنليس من المنطق    وهنا
قد رسمت    (6-1)  الشكل من  الطاقة  أنفي المعادلة يكون تأثيرها محدود جدا على الطيف.    Dبقاء    نلأ
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الطاقة   المنطقة     υ  1=و     o   υ=طئ مستويين اهتزازيين عند )و لأ   يةانالدور مستويات  لم تؤخذ  ( وهنا 
ثابت   أنعلينا م حظة  و .  υمن قيم    1/1000رة  بمقياسها الحقيقي أي فقط  و االمتة   Jالفاصلة بين قيم  

  - بورن تقريب  و بناءاً  على مبدأ   υوجميع قيم   Jع قد استخدم نفسع لةميع قيم أنفي المعادلة  B انالدور 
تكون نفسها     المعطاة     Jالفواصل بين مستويين لقيم    أن( ،  ف   (Born-Oppenheimerبنهايمر  أو 

 υ =1  (Panico et al., 1993 ) و   υ =0للحالة  

 
 ليتين لجزيء  نائي الذرف و للحالتين الاهتزازيتين الأ  يةانالدور الطاقة  مستويات  (6-1) الشكل

 كما يأتي:  منفصلة،لحركة المركب تلك فتكون هي نفسها في حالة حدوثها  الاختيار نيي انقو وقد بينت 

∆𝒗 = ±𝟏, ±𝟐, 𝒆𝒄𝒕    ∆𝑱 = ∓𝟏 … … … … … … … … . . … (𝟏𝟓 − 𝟏) 

التي مرت، ومن   يةانالدور   تقالات نل وهنا هذا التردد يعود    ∆  υ=  0يكون لدرنا    أنويمكن القو  مباشرة  
 =J∆         كلا تملالةزيء الثنائي الذرة عدى تلك تحت  روف استثنائية، قد    أنخ   الم حظة هنا بعناية،  

 . ياندور تلقائي بتغير   وبشكلالتغير الاهتزازي سيترافق  أنف اخرى، وبعبارة 0
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  ية انالدور لكم  ا، وقد تم تأشير اعداد  تقالات نوالارسم عدد من مستويات الطاقة  ال  روضح  قد   (6-1الشكل )في  و 

         ز الرم. وللتعريف يستخدم    J'بالرمز    υ  1=ولحالة المستوى الاهتزازي    J"  بالرمز  υ   0=لحالة الاهتزاز   

من الطاقة وفي جميع فرول تخصصات    أطو الأللحالة    (    ")    للحالة العليا من الطاقة و الرمز  (     ( '

  تقالات ن الا أنتة الةزيئات وعليع فو اقد امتـت بمقادرر متف "Jمستويات الطاقة   أنعلينا التذكر ب الاطياف.
وضح ذلك أيضاً في    وقد   (Eastes and Secrest, 1972)   بشدة مختلفة ايضا.  ستشاهد التي وضحت  

  باستخدام الحصو  على تعبير تحليلي رياضي للطيف    ويمكننا  (.1-7الطيف التخطيطي أسفل الشكل )
  تقا  ن الاخذرن فقط  آ(  14- 1على مستويات الطاقة في المعادلة )   (51-1الاختيار في المعادلة )  ن ييانقو 

 على:  لنحصل  υ=0 → υ=1من 

 

 

 

 

 

 

 

 والاهتزازية لجزيء  نائي الذرف  يةانالدور بين مستويات الطاقة  التحولات (7-1) الشكل

 

∆𝛆𝑱,𝒗 = 𝜺𝑱,𝒗= 𝒊 − 𝜺𝑱”v=𝟎=BJ'(J'+𝟏)+1𝟏

𝟐
ù̀𝒆 − 𝟐

𝟏

𝟒 
𝒙𝒆ù̅𝒆

 -{𝑩𝑱”(𝑱” + 𝟏) +

1-+1)  cm𝑱”+J')(𝑱′ − 𝑱”B(𝟏

𝟐
ù̅𝒆 – 

𝟏

𝟒
𝒙𝒆ù̅𝒆 } = ù̅𝟎 

a 

b 
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لتكون هي نفسها في حالتي     Bوعلينا تأفيدها، وقد اخذنا     0ϖ) e2x-(1عوضا عن    0ϖ  ت كتب  واختصاراً 

برون   والسفلى،العليا    الاهتزاز لتقريب  كنتيةة  أ خِذ ت  و أو   -وقد  بالتغيرات   انالدور   أنبنهايمر  رتأثر  لا 

                     (Cailloux, 2014)الاهتزازية. 

𝟏 .  ∆𝑱 = +𝟏 , 𝒕𝒉𝒂𝒕 𝒊𝒔 𝑱′ = 𝑱" + 𝟏                                        

                         Or   

𝑱′ − 𝑱" = +𝟏                         

∆𝜺𝑱,𝒗 = 𝒘̅𝟎 + 𝟐𝑩(𝑱" + 𝟏)  𝑪𝒎−𝟏 

   𝑱 “ = 𝟎, 𝟏, 𝟐, … … … … … … … … … . … … (𝟏𝟔𝒂 − 𝟏)                    

𝟐.  ∆𝑱 = −𝟏  𝒕𝒉𝒂𝒕 𝒊𝒔 𝑱" = 𝑱′ + 𝟏  𝒐𝒓 𝑱′ − 𝑱" = −𝟏 

∆𝜺𝑱,𝒗 = 𝒘̅𝟎 − 𝟐𝑩(𝑱′ + 𝟏)𝑪𝒎−𝟏 

𝑱′ = 𝟎, 𝟏, 𝟐, … … … … … … … … … … . . (𝟏𝟔𝒃 − 𝟏) 

 بالشكل التالي:  روجدانع ه  أ  في التعبيرين أنف

∆𝝎̀𝑱,𝒗 = 𝒗̅𝑺𝒑𝒆𝒄𝒕  = 𝝎𝟎 = +𝟐𝑩𝒎𝒄𝒎−𝟏 )m=±1,±2)……..(16c-1) 

( ولع قيمع  16b-1( في المعادلة )     J'+1 ( و )a-116( في المعادلة ) (J"+1بدلا من    m  استعضناذا  إ
(، وهذا m=0تكون )  أن ومن الم حظ هنا لا يمكن   .∆J = -1    ت أنك  اذا  سالبع   قيمة   ∆J=+1مفردة لـ  
ع ى بأصِل Band centerلمركز الحزمة )  0ω. والتردد    "J-1تكون     "Jأو  'Jقيم    أنيعني   ( عادةً ما ر د 
 (. (band originالحزمة 

افات    يةاو متسمن خطوا    ة المركب وهي متكون  الدوران  اهتزازها تمثل طيف  أنف (16c-1والمعادلة ) المس 

  أن ف  m≠0  أن وبما    0ω( وعلى كل جهة من جهتي الطيف من مركز الحزمة  2B  وي تسابينها )وبمسافة  

أي   - mسالب    إلىها تشير  أنف   0ϖ  قل من  يظهر.  فالخطوا ذات الترددات الأ  لننفسع    0ϖالخط عند  
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(1-J = ∆  وتعرف بالفرل )p  (branch -p  بينما الخطوا التي تقع بترددات ) 0  على منأϖ  تلك   هي

التسميات    أوالترميز هذا    أن   ( وحقيقةً R- branch( موجبة  وتعرف بـ ) mالخطوا التي تكون فيها قيمة )

ا ن أخ ذ حالة تكون قيم    (Mayo et al., 2004)  هي عشوائية   J∆، وستصبح أفثر وضوحاً فيما بعد عن دم 

والخطوا الناشئة    السلسلة،تام مع خط    باتفاق   هذا جاءفتصورنا  ) ±1±( بالإضافة )2)صفر( و )  ي او تس

   هامن

 

 

 ستدعى بـ خطوا  

 

,′Jالاهتزاز ذوات قيم واطئة ل ـ  -  ان الدور لتسمية الفرول لِط يف    Rو  P  انوالرمز  J”      موضحة على م خ ط ط
وهذه التسمية تقليدية لمثل هذا الطيف فسوف يكون من السهل علينا    (6-1)الطِيف التخطيطي في الشكل  

 ( للمعادلة التالية على الطيف:D)  انالدور الطيف المتضمن ثابت التشوه جراء  أنالتصور ب 

 

∆𝜺 = 𝒗̅𝑺𝒑𝒆𝒄𝒕 = 𝝎̀𝟎 + 𝟐𝑩 − 𝟒𝑫𝒎𝟑 𝑪𝒎−𝟏  

m=±1, ±2  ..................................) 17-1) 

𝑎2 + 𝑏2 = 𝑐2 

،  B( بالمئة من  cm 0.01-1ستكون بحدود )  Dأقل بينما    أو cm  10-1بحدود ت  أنك  Bقيمة    أنشاهدنا  
يكون    cm 0.5)-1(تحت الحمراء الةيد مِن ع  يعطي قوة فصل وتمييز بمقدار    الأشعة جهاز طيف    أن وبما   س 

ت أثير   البدرهي  و   Dمن  مرئي حتى  وغير  مهمل  الط يف  عالي  أن على  قوة فصلٍ  على  الةهاز       وضِع  
(Kwok and Zhang, 2011)   
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تأثيراتع لا    نإهمالعِ و إ لا يمكن بعدها    إذ (  Anharmonicity factorالاتساق )عامل عدم    أنفي حين   
طالما فحسب  الحزمة  مركز  موقع  على  بتطبيق    e2x-(1 eϖ   =0ϖ (تؤثر  ولكن  الاختيار    نييانقو ( 

تون المتضمنة )النغمة  فرو تأخذ حزم امتصاص الأ  أنمؤدياً ب    (.υ=±2, ±3, etc∆)المتضمنة     
مة التوافقية  النغالأساسي طيف    الامتصاص طيف    ويمثل  اندور ( في هيئة طيف  Overtoneالتوافقية )

ثنائي   ومن ثم     eϖ   يانالأتز حساب التردد    انبالإمككسيد الكاربون. فمن خ   مركز الحزم  أو لةزيء 
 ( Qiu, 2019) ( خ   الفقرة القادمةexحِساب ثابِت  عدم التوافقية ) 

 

 صرف الكيميائية من وجه نظر الطاقة    مختصره عن طبيعة الآ نظرف7.1 

ومن وجهة     ءالةزي تشكل منها  رنلقي نظرة عن طبيعة الآصرة الكيميائية التي    أنمن  وهنا لابد           
صرة  ا الأساس في تكوين هذه الآمهاة الذرة دور افر المشكلة لها اذ رلعب الالكترون ونو تنذب والاة تقوى ال

مختلفة    أو   سةان متةت  أن سواء ك  المتآصرةالمهةنة بين الذرات    بيتالات و الا  أن  :يمكن القو   من الطبيعيو 
يشغل   والذي  الالكترون  آصرة  طاقة  عن  التعبير  للةزيء     ربيتالآاو يمكن  H2معيناً 

حسب وب   +
   -: (Rotter, 2009)المعادلة

Ĥ= - ℎ

2𝑚𝑒

2
 ∇1

2 + V ; V = 𝑒

4𝜋𝜀0

2( 1

𝑟𝐴1
 + 1

𝑟𝐵1
 + 1

 𝑅
 ) -----(1-18) 

  Hamelton operator تمثل  مشغل هاملتون     Ĥ أن إذ 

 em   كتلة الالكترون 

،∇1
 الث ثية،تمثيل للقطبين الاحداثين الكروية في الاتةاهات  2

h  كنب  ثابت  

 Rهي المسافة بين نواتي الذرتين. 
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 لكترون المكون لها. صرف الناشئة من الإ والآ الذراتمخطط العلاقة بين  (8-1الشكل )

 ين والنوات   لكترون بين الإسهام في الةذب    حدرن داخل القوس يمث  مقدار الاأو   أن  نةد   Vفي معادلة الةهد  ف

 التعبير عنع   انوبالإمك(  4𝜋𝜀0 𝑒2/أما المقدار الثابت ) النواتين،والحد الآخر يمثل التحا  التنافري بين 

   واحد يمكن الحصو  عليها بحل معادلة شرودنك ر. –الكترون  –دوا   ( 𝑗0بالمقدار ) 

𝐇̂𝛙 =  𝐄𝛙 … … … … … … … … … … . … … ….  (𝟏𝟗 − 𝟏) 
 

هي دالة    ψ  إذ  Molecular orbitals (Mo) الةزيئية:ربيتالات  و تدعى بـ الأهي  و فا  أنوالتي ورد ذكرها  

( ستعطى قيمة التوزيع  ψ( ورمزها )Mo)   ربيتالات الةزئيةو الأ  أن .النواة   د لكترونية عنكثافة الإ  موجة تمثل

بالمقدار  و الالكتروني داخل الأ    ربيتالات و مشابع لـئي هو  ي الةز   ربيتا و الا  أن  ،للةزيء|    ψ|  2ربيتالات 

 .   (Kim et al., 2015)هنا عبر أجزاء هيكل الةزي   تشارهاأنولكن  ةالذري

 

B A 

e 

  

r A1 
 r B1  

 

R 
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    Superimposed linear functions -المتراكبة:ل الخطية االدو   8.1

H2معادلة شرودنكر يمكن حلها رياضيا بالنسبة للةزء   أن       
 بنهايمرأو -من خ   فرضية تقريب بورن    +

Born – openhimer approximation   لا    ج وكذلك الحل النات  ئياً تلك الدوا  تكون معقدة جز   ولكن
وهنا وضعنا طريقة مبسطة والتي تتضمن أفثر من تقريب    .ظمة المتعددة الذرات ن يمكن استخدامع في حل الأ

approximation  الذرة  ربيتا او كذلك موجودة في    هاأنو   .رى خوالتي يمكن تطبيقها على الةزئيات الا A   
الذريين    ربيتالين و الا دالتا  الدالة الكلية تقع في التطابق ل  أنف  ربيتا و الا الالكترون في    أنفاذا ك  A   ψيعود الذي  

   التالي:التعبير عنها بالوص  الرياضي ب Bالذي رنتسب للذرة    ψ𝐵  ويمكن، وص

𝛙±= 𝑵±( 𝛙𝑨 + 𝛙𝑩) … … … … … … … … … … . . … … (𝟐𝟎 − 𝟏) 

H2ذ أن  إ الذرية.ربيتالات و ها التمثيل الخطي الأأنوهنا الدالة أع ه ف
  1sتالات يتتمثل اروب B ψو  A ψو  +

−Nعلى التوالي و    Bو    Aالذرية للذرة  
الحد التقني لنول التطابق في المعادلة   أنو   ع،ييمثل عامل التطب   +

ع ه  أ   للةزيء   Linear combination of atomic orbitalsربيتالات الذرية  و لـ( يكون خطي  2- 2)

         ندعوه   أنذريين ويمكن    ربيتالينو الاجزيئي تقريبي وخطي مكون من    ربيتا او رتشكل  قد  انع  ، وهنا نرى  

وية سوف  نالبين الأ  راو المحمتماثل حو     ياناسطو هذا سيكون شكلع    ربيتا  و الا  أن( ،    LCAO – MOبـ )  

وعلى وجع الدقة    راو المح  امتداد ( عند مشاهدتها على     - S)  ربيتا و الا ( وتمثل     δ)    ربتيا و الأ نرمز لها  

نةد    أننستطيع    فقد   . ر  صف  ي او تسالبين ذرية )للةزئية ( ذي قيمة    راو المححو      ي او ز ها  تمتلك زخم  أن

∫مث  |    N+نةد قيمة    أن( عليها  2-1في المعادلة )  ψ+  ربتيا  الةزئي  و الأقيمة   ψ∗ ψdτ= 1   *ψ  ψ  

((Eltarabily et al., 2024)  بأج التكامل  ر ذلك  الةسيمة  للاء  لتواجد  الكلي  أن  مةا   يمثل   dτ)أذ   )

 ي او ويس   dx . dy. dz  dτ =  ي او تسالةسيمة    أومةا  تواجد الالكترون    ربيتا  و ل العنصر الحةمي  

تالات الذرية كل على  بي ر و الأ نطابق    أنبعد  ( في هذا التكامل ومن  LCAOومن ثم نعوض )وحدة واحدة.  

 نحصل على: لحده لتلك الدالة 
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𝟐 ∫ 𝛙 ∗ 𝛙𝐝𝛕 =  𝐍+
𝟐 {∫ 𝛙𝐀

𝟐 𝒅𝝉 + ∫ 𝛙𝐁
𝟐 𝐝𝛕+2∫  𝛙𝐀 𝛙𝐁𝐝𝛕}   

 
  =  𝟐(𝟏 +  𝐬 ) 𝐍+

𝟐 ………………………………(21-1) 

تتطابق    أوو قيمتع تعتمد على المسافة بين النواتين ) في هذه الحالة تتداخل     = τ  d Bψ AψSأن  إذ 

الذي   للتكامل  وبالنسية  الآصرة(  قوة  كبرى على حسابات  أهمية  ولع  نةد    ي او يستكاملياً  واحدة    أن وحدة 

(Beć et al., 2016) : 

𝐍+ =  
𝟏

{ 𝟐 ( 𝟏+𝐬)}
𝟏  ⁄

𝟐)
 ….. ………………………...………..(22-1) 

H2كترون لحادي الإأوبالنسبة لةزي هيدروجين  
ومن    S= 0.59  عان اتز و سيكون طو  الآصرة عند حالة    +

 .   N+0.56 =قيمة معامل التطبيع   أنثم ف

 

 

 

 

 

 

 

  في المعادلة ψ+ربيتالات الجزئي و الأ  انالاتز عند  أوتوري لسعة الاهتزاز الثابتة ةن( يوضح التوزيع الك9-1)الشكل 
(2-2 . ) 
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  ن لأ ،جداالحسابات لها سهلة  أن المتوفرة،ع  يصبح ممكناً باستخدام البرامةيات أنرسم مثل هذه الدوا  ف نإ

ذريين    ربتالينو لـالمكونة  يئة  للةز   والحدود(الدوا     )المعلومة القيم يمكن ادخالها في المعادلة الرياضية    جميع

 .  (Bertagnolli, 1982) ومن ثم ندل الحاسبة ت ن ةِز ما ت بقي

 
و  جزي الهيدروجين في مستوى يحتوي نواتين  لأيون ئية يالجز  التآصر ربيتالاتو لا التمثيل لسعة الموجة  (10-1) الشكل

 (Nakabayashi et al., 1999) الكنتوري لسعة الموجة  التمثيل

  رلي:. كما  H1s ربيتالينو الا الةهد تم حسابها من قيم  ي او تسسعة الموجع لـسطح   أن 

𝛙 𝑨 =  
𝟏

(𝝅 𝒂𝟎 
𝟑  )

𝒓𝟐  𝒆
𝒓𝑨𝟏

𝒕
𝒂𝟎………………...……….       (23-1) 

𝛙 𝑩 =  
𝟏

(𝝅 𝒂𝟎 
𝟑  )

𝒓𝟐  𝒆
𝒓𝑩𝟏

𝒕
𝒂𝟎 … … ………….…………..…. (24-1) 

على   استناداالكارتيزية وعند تمثليها  راو المحعلى و عن بعضهما   نمستق  هما غير أن(  B1rو  A1rن حظ ) 

  بالع قتين:هذه الأقطار ستعطى   أن( ف10-1كما في الشكل ) أصلكنقطة  Aالذرة 

rA1 = { x2 + y2 + z2 } 1/2 …………...………...……. (25-1) 

rB1 = { x2 + y2 +( Z-R)2 } 1/2 ……....…………..….  (26-1) 
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متخذرن    الكارتيزي ( التمثيل    ψ-وعندما قمنا بإعادة التحليل الرياضي بـ )    الآصرة،طو     يمثل R ذ أن  إ

  المتآصر لةزيء أرون الهيدروجين يعطي   ψالةهد لسعة دالة الموجع +  ي او تس. واسطح  Aنقطة الأصل الذرة  

 .  هدناأ المذكور في فما موضح في الشكل

 

 

 

 

 

 

 

 .ايون الهيدروجين ءلجزي  ψ-الجهد لسعة دالة الموجة  ي او تس( سطح 11-1الشكل )

Computational Methods in chemistry الحاسوبية في الكيمياء  الطرائق   9.1 
تةنبها    نإ       يةب  والتي  والمتخذة  المتبعة  الحاسوبية  إثناء  أالفرضيات  العمليات  كتابة    أوجراء  عند 

ت حسب طاقة   أنالمختلفة و   البرمةيات بسهولة باستخدام    استنتاجها  نيمكن الآالبرامةيات المختصة فيها  
الةزيئية و و وشكل الأ والبنية    التنبؤها تستطيع  أنربيتالات  الةزيء  لقد    ةي التركيببفعالية  الكيميائيين   هتمأ ، 
من جهة    الزاويةهذه التقنية في المعالةة الةزيئية حةر  أصبحت    إذ التطبيقات الحاسوبية    باستخداموبنشاا  

الكيمياء بفروعها   والبنية الالكترونية في  في كل و .    (McArdle et al., 2020)   وتخصصاتعالتركيب 
  متساوين   اممن جعلهبدلا    𝐻𝐼𝑗و    𝐻𝑗𝑗التكام ت التي مرت مث     قيمة وطاقةتخمين    أورتم حساب    محاولة
 ا ــــــحلهيمكن  ودنكر  معادلة شر   أنا. ففي جميع الحالات  مالأصل إهمالهفي  أو (    𝛽و    ∝الثابتين )    إلى
وبتقريب ـــــتفاع طـــــــــــفم    self constantlyي  ــــــــمنطق  ليا  في  مةــــــــــــــريقــا             ي ــــالذات  اقــسالاتا   ــــــــــة 

Self-Consistent Field ( sact sef)   .للذرات 
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ــةتكتـــب به  الةزيءفي    للإلكترونـــات ربيتـــالات الةزيئيـــة  و الأ تســــــــــــــميـــة    أو  اختيـــاروبمةرد    (LCAOS)  يئـ

ــبح  أنف  يئيالةز   الاوربيتا  الذي    الاوربيتا في   للإلكترون وضـــع تعبير رياضـــي لطاقة الةهد    بالإمكانع يصـ

الةزئي   ل وربيتا هيئة    أوتم اختياره ومعادلة شرودنكر الناتةة رتم حلها عددياً للحصو  على أفضل شكل  

 .نعيدها حتى تصل الطاقة الكلية أنيمكن  إذ ربيتالات الةزيئية و وطاقتع والطريقة المستعملة في حساب الأ
 

 المحسوبة  أو ية ق تخمين الحسابات الشبيه وضعائ طر 1.9.1 

 طيفياً.المعام ت التي تم الحصو  عليها    باستخدامالوضعية    الطرائقفي    رتم حل التكام ت تخميناً         

سل القواعدية لةعل التكام ت الس   استخداممن الخصائص الفيزيائية الأ خرى مث  طاقات التأرن ومن ثم  و 

ع  مشخص  أنعلى  اتضحوالذي  ∝التكامل  أنق المستخدمة. ائللصفر، والهيئة الابتدائية لهذه الطر  مساوية

ها تمثل  أنف  ab – ignition أما طريقة الحساب لـ  للذرة،ليكون مركب من طاقة التأرن والالفة الالكترونية 

لحساب التكام ت المتضمنة للتكام ت التداخلية ، وك  الطريقتين تتطلب جهود حاسوبية صعبة    محاولة

سيكون مركزها وبشكل عام    بالحسبانربيتالات الذرية  و ، فمثً  التكام ت التي تتطلب الحصو  على الأ

  أو لغرض بناء    أوربيتالات من أجل الحل  و نقدر ذلك اذا استخدمنا الأ   أن على نواة مختلفة . ونستطيع  

ومن بعدها سوف نحصل على عدة آلاف من التكام ت من هذه   الةزيئية،ربيتالات  و الحصو  على الأ

الرابع   الأ س  كلما زاد  التكام ت  )رزداد عدد  تقدرر  أجل  الرياضية من  الذرية في    ربيتالات و لـالمنظومة 

عشر   جزيء  ولو  حتى  هناك(   mato –10  )  ذرة  –الأساس  التكام ت   10 4  سيكون  من                 مشمولة 

(Sholl and Steckel, 2022)  وقد نحتاه هنا لمخطط تخميني لغرض إجراء هذه الحسابات . وتواجع

الشب   الباحا صعوبات  التخمينية  الطريقة  تدعى بال  هةيفي  الكيمياء  الحاسوبية في  الحسابات  وضعية في 

  Complete Neglect of Differential Overlap (CNDO)التداخل  طريقة الإهما  الكامل لتفاضل  

   التالية:والتي تأخذ الهيئة الرياضية 
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𝐣𝟎  ∫ ∫ 𝛙𝐀(𝐫𝟏)𝝍𝑩(𝒓𝟏
𝟏

𝐫𝟏𝟐
 𝛙𝐜( 𝐫𝟐)𝛙𝐃(𝐫𝟐)𝐝𝛕𝟏 𝐝𝛕𝟐 

 
………… (27-1) 

تم مركزتهما على النواة نفسها    إذ    ربتياو الأنفس    انيكون   ψ𝐵  و  ψAصفر مالم    ي او تس سوف توضع حتى  

لمستويات    تعطيحتى    تخابهاانوالتكام ت ذات القيمة المؤثرة التي يمكن    ψDو    ψcوالشيء نفسع  بالنسبة  

القياسية للمركب والتي هي أيضاً تم  وبة من حرارة التكوين  حسالم  أو  المقاسةجيد مع تلك    باتفاقالطاقة  

 .   حسابها حاسوبيا

ت  استخدام ) ح  ض            (CNDOأما الطريقة الشبع وضعية التي أ تبِع ت مؤخراً فهي ستكون أسهل والتي و 

والمشكلة هنا هي ما    للتطبيق.   ومتاحة  Ab initio calculation برمةيات تةارية لإجراء الـ  ن توجد الآ  إذ 

التحا  الكولومبي ما بين  الإلكترونات والتي    حل مصفوفةجدوى حل الالاف من التكام ت التي تنشأ من 

ربيتالات يكون مركزها على تلك الذرة المختلفة. والتي دعوناها  و الأ   أنفاً مع الاحتمالية التي تفترض  أنذ فِرت  

الرباعي   التكامل  هذا     Four – center integerالمركز    – بمعادلة  عند ويعد  عن    الخيار  التعبير 

  سية او الكربيتالات  و جمع خطي لـ  أوكمكونات     sLCAOفي المعادلات    استخدمت الذرية التي    ربيتالات و الأ

(Gusion orbitals    )سيةاو الكربيتالات  و نول الأ   أن    (GTO  )  (Gusion type orbitals    هي دالة )

 ( الهيئة  )  أنو (  𝑒−𝑟2ذات  الأ sGTOافضلية  طريقة  على  )بالنسبة  و (    ( الهيدروجينية  ظمة نلـربيتالات 

  ن ي ( والتي هي حاصل دالت    𝑒−𝑟)   ةالهيئ( ذات    exponential functionsوتتناسب مع الدوا  الأ سية )  

على مركزين مختلفين وهي نفسها    ن همتيسا م  ني دالت  ي اتركزين ذو متقع بين    سيةاو الكالدالة    نإ ،    انسيتاو ف

قيمة الحاصل   نإالةدردة و   سيةاو الكعلى نقطة بين الداليتين المساهمتين والمؤلفتين للدالة    ةتكون متوقع

 (Kahn and Goddard III, 1972)  ني ك  المكونت إلىقد ازداد نسبة  سياو الك
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المركز وستكون على الهيئة    –المركز أصبحت تكام ت ثنائية    –التكام ت رباعية    نفإ نفسع  الوص   بو 
   التالية:

  𝐣𝟎  ∫ ∫ 𝑿( 𝐫𝟏)
𝟏

𝐫𝟏𝟐
 𝐘( 𝐫𝟐) 𝐝𝛕𝟏 𝐝𝛕𝟐 … … … … … … … … . . … . … . (𝟐𝟖 − 𝟏)

 

 

  أن (   ψCψ𝐷) الناتج من الحاصل  سياو الك إلىيشير  Y( و    ψAψ𝐵سي للحاصل )أو الةزء الك 𝑋ذ أن  إ
  استخدمت (  sGTOياً بسهولةٍ وبسرعة على الرغم من الطريقة )د التكام ت ذات الهيئات تلك يمكن حلها عد 

 النتائج. ربيتالات الذرية هناك سرعة ملحو ة في اداء الحاسبة لإعطاء و الأ  هالأنت

الهيئة  لع      s(GTOالذرات وفيع الـ )  متةانس  اي dimensional – one لنتخذ النظام ذات البعد الواحد  
𝑒−𝑎𝑥2  وقعة عند النقطة  ممت( ( وعند النقطة )  0صفرR    فيكون )حد التكام ت المطلوب إيةاد قيمة  أ

 رتكون الهيئة التالية :  

𝛙𝐀 ( 𝐫𝟏)𝛙𝐁(𝐫𝟏) =  𝐞−𝒂𝒙𝟐
    𝐞− 𝐚 ( 𝐱−𝐑 )𝟐

=  𝐞−𝟐𝒂𝒙+𝟐𝒂𝒙𝑹−𝒂𝑹𝟐 

 :  أنحظ لو 

−𝟐𝐚 ( 𝐱 − 
𝟏

𝟐
 𝐑 )

𝟐

=  −𝟐 𝐚 𝐱𝟐 + 𝟐 𝐚𝐱 𝐑 − 
𝟏

𝟐
 𝐚𝑹𝟐 

  الترتيب:يمكن اعادة ذ إ

𝚿𝐀(𝐫𝟏)𝚿𝐁(𝐫𝟏) = 𝒆−𝟐𝒂(𝒙−𝑹
𝟐⁄ )

𝟐
−𝒂𝑹

𝟏
𝟐⁄

= 𝒆−𝟐𝒂(𝒙−𝑹
𝟐⁄ )

𝟐

 𝒆−𝒂𝑹
𝟏

𝟐⁄
   

الخط البين   لامتداد الأخير( ويكون مركزها في المنطقة الوسطية    )الحد   سياو الكمع  جداً  والتي هي متناسبة  
x  عند النقطة ) النويات  =

1

2
 R   . ) 

 : Density Function Theory (DFT)   نظرية الكثافة الوظيفية 1.2.9

ــتها للترافيب الةزيئية وبناءها   أن          ــنوات الأخيرة ودراســــــــ ــتها في الســــــــ من التقنيات التي تمت دراســــــــ
ولا تتطلب لةهد حاســوبي كبير ولا تســتغرق وقت طويل في أجراء حســاباتها ،   اقتصــاديةها  نإ إذ وفائدتها ،  

وتعطي نتائج باتفاق تام مع    -dفلز  بيتالات و ار ولكن في بعض الحالات  وخاصــــــــــــــة معقدات الفلزات ذات 
                      .(Bagayoko, 2014)ق الأخرى ائمقارنة بتلك المحســــــوبة بالطر   التةريبيةالقيم  
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ــ  الةزء الدا  هذا  أن ψأفثر مما تركز على دالة الموجبة   pعلى كثافة الالكترون    DFTوتركز طريقة الــــــــ
كثــافــة    أن، و   E[p]طــاقــة الةزيء تكون دالــة الكثــافــة الإلكترونيــة وتكتــب بــالصــــــــــــــيغــة    أننــاجم من حقيقــة  

 أوورياضـــــياً عندما تكون الدالة هي دالة أخرى تدعى دالية    p(r)الإلكترون هي نفســـــها دالة للموقع وتكتب 
Functional) ربيتالات المشغولة لغرض بناء كثافة الإلكترون من الع قة : و ( وتستخدم الأ 

𝑷(𝐫) =  ∑|𝚿𝐦(𝐫)|𝟐 ……  (1-29) ...…… احتمالية كثافة الإلكترون 

  بإلكترون.ربيتالات المشغو  و الرمز هنا يشير لـ  إذ 

  equations  Kohn – shamشـام    –وتدعى بمعادلات كون  شـرودنكرمن قبل معادلة   اسـتنتاجهاوقد تم  
 وبتكرار التعويض والحل.ل بطريقة إيةاد القيمة الفضلى حشام ت –معادلات كون  ن  إأذ  

 التقنية التطابقية  اسـتخدامهذه الخطوةً  لا تتبع    أن  وغالبا  تخميني،لكترونية بشـكل تم إيةاد الكثافة الإ لا :أو 
   للكثافات.

الات  ت يربو الخاصــة بالإلكترونات الذرية ثم الحصــو  على مةموعة الأشــام    –كون رتم حل معادلات  : انيا 
ربيتالات هذه للحصــــو  على أفضــــل تقريب لكثافة الإلكترون ومن و ، ثم تســــتخدم مةمول الأ  الابتدائية

 (ة نســــــــــــبيامقبول  لقيمتصــــــــــــبح قيم الكثافة وقيمة الطاقة المحســــــــــــوبة قيم ثابتة ) أن إلىاد الدالة عثم ت
(Hagon). 

   Graphic representation    البيانيالتمثيل    1.3.9

 أثرٍ   من واســـــعاً لما لع  اهتماماً ربيتالات وكثافات الإلكترونات  و لتصـــــنيف الأ  البيانيلقد حظى التمثيل        
   للبنى الةزيئية  و الناتج الحســــابي الأ أنحيا وجدنا  ،  الةزيئية والأرونيةتوضــــيحي في فهم وشــــرح البنى  

جزيئي وطــاقــات تلــك   ربيتــا او الــذريــة لكــل    ربتــالات و ل كون عبــارة عن قــائمــة من المعــام ت  يســــــــــــــوف  
ــحة وذات و الأبعاد الث ثية لـ  وذ   البياني.فالتمثيل    ربيتالات و الأ ــكا  واضــ ــتخدم أشــ ربيتالات الةزيئية ، وتســ

ومن ثم وضــــع مقياس رســــم لتلك    basisetمعالم فرا ية معنوية دقيقة لغرض توضــــيح مةموعة الأســــاس  
خطية ، أما الإشـــــــــارات المختلفة لدوا    –المةموعة ومن أجل توضـــــــــيح المعام ت وعلى شـــــــــكل مترافمة  

بناء الرسـم التمثيلي    بالإمكانمختلفة التدره. ثم بمةرد معرفة تلك المعام ت يصـبح    بألوانالموجة فسـتمثل 
تالات محددرن أي منها يكون مشـــــــــــــغو  مؤشـــــــــــــر يربو لكثافة الإلكترون في الةزيء ويوضـــــــــــــع رمزه في الأ
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ثم الكثـافـة الكليـة عنـد أي نقطـة ســــــــــــــوف تمثـل حـاصــــــــــــــل جمع عـدد تلـك   ربيتـالات،و الأبمربعـات على تلـك  
ــــالمربعات لدوا  الأمواه هذه عند ت ــلــ ــ ــ ــــــك الــ ــنــ ــــــحاصــــطة والــقــ ــــكــــل الــ ــ ــ ــثــمــيــلي ســ  ــــي  افــثــــــي كــــحــطــط ســطــخــل بمــ

is density surface . 

كهيئة سطح متواصل وآخر شفاف مع    فيةثاالكماا لتمثيل المخططات السطحية  أنوكما موضح هناك عدة  
ــبكي وهناك تمثيل ردعى ســـــــــطح يمكن الوصـــــــــو  إليع  أوفرة آصـــــــــرة التمثيل الةزيئي   مرفق بالتمثيل الشـــــــ

يكون التكــامــل ممثً  للةزيء وبظهور تمثيلي كروي   وفيــع  solvent accessible surfaceبــالمــذربــات  
ــم مواضــــع مركز تلك الكرة.   المذرب الذيحتى يمثل جزيء   من أهم المميزات   أني م ر عِب ر  الســــطح مع رســ

وغالباً  ومما توص  كسطح   السطح،في توزيع الشحنة على    تعالةزيئية هو تغير الشكل الطوبوغرافي وهيئ
وطاقة الةهد    elpot surfaceويلفظ     electrostativ porentiend surfaceجهد كهربائي مســــــــتقر  

𝐸𝑞   ــحنات لنواة ــيةوالشـــــــــ ــحنات للنواة وكثافة   Qموجبة    افتراضـــــــــ ــوبة تقع في منطقة الشـــــــــ عند نقطة محســـــــــ
  بالإمكانطاقة الةهد  أنتمثل الةهد الكهربائي و     Q  أذ أن    Ep=Qع وبسب أنالإلكترون عبر ذلك الةزيء ف

 دناه. أ الموضح في توضيحها ويمكن تمثيلها بلون م ئم كما في الشكل

 
 (Matanović et al., 2008) جهد المناطق الغنية بالإلكترونات( تخطيط  12-1(شكل
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 الدراسات السابقة10.1 

للتحــدرــد المتزامن للمكونــات    كــأداة (  FT-IRتحــت الحمراء )  الأشــــــــــــــعــةمطيــاف  تطوير تقنيــة    أن          

و   البـاحـا تقنيـة    إذ   ،  (Nandiyanto et al., 2019)  العضــــــــــــــويـة، بمـا في ذلـك الروابط الكيميـائيـة

المحتوى العضـــوي  إلىبالإضـــافة  اصـــر الةســـرية  و المحافات الحاســـوبية باســـتخدام البرمةيات في دراســـة الأ

أخرى لوصــــــــــــــ    دلائــل ونواتج، لا توجــد  ن)مثــل البروتين والكربوهيــدرات والــدهون(. ومع ذلــك، حتى الآ

ــيح كيفية قراءة وتقييم    نا. ك(FT-IR)المعلومات التفصــــــــيلية في قمم   ــة هو توضــــــ الهدف من هذه الدراســــــ

ة تمت مقارنة نتائج التحليل مع الدراســــــــ  إذ ، (FT-IR)الروابط الكيميائية وبنية المواد العضــــــــوية في جهاز 

، بمـا في ذلـك مراجعـة المواد (FT-IR) بيـانـات . كمـا تم عرض الطريقـة خطوة بخطوة لكيفيـة قراءة  الحـاليـة

  المعقدة.و العضوية البسيطة 

, التقنية الحاســــــــوبية وتو يف عدد من    (Rodrigues-Oliveira et al., 2018) لقد اســــــــتخدم الباحا 

لاســــــــــــــتنتــاه وتحــدرــد عــدد من قيم الترددات الخــاصـــــــــــــــة   LYP3B,  B3LYP-CAM 2X,-M06الــدوا   

 σ هر قمة   أنف ما ،. على ســــــــبيل المثا  مركب  يةمينالةســــــــرية والهيدروجينية للمركبات الأ  اصــــــــرو بالأ

πH···−N    1عنـد- cm3059    ,H···O−N σ    1عنـد-cm  3121  ,)assume( 3NH σ   عنـد    
1-cm  3335 ,)indoleH (−N σ  1عند-cm  3500 

6-311++G(3df,2pd) 6-311++G(d,p) 6-31+G(d,p) method/basis 

50 27 38 B3LYP 

( DMA) أمين, فقـد درس مكونـات الغ ف الةوي ومنهـا ثنـائي مثـل  (Li et al., 2016)    مـا البـاحـا أ

ة وتقع في ئرباعية وهذه بدورها تكون طاقة تردداتها واط  أوث ثية    أووالتي تتواجد بأشــــــــــــــكا  هيكلية ثنائية  

 إلىذلك لدراسة هيافلها من الأحادية    cm-400 200-1أي بحدود   (NIR)المدى التحت الحمراء البعيدة  
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ــرية الثنائية اما التردد   )cm 3377−1 (الثنائية والرباعية فوجد التردد    3304والذي يعود للرابطة الةســـــــــ
1−,3313 cm  يعود للرابطة الهيكلية الث ثية. 

      يلو ميد الأالأ أنفوجد  ية في الاميدات مينالمةاميع الأ فســـــــــــــرفقد   (Ji et al., 2020)ما الباحا أ

) 1–cm 1800–(1600    الثنائياما) 1570–1 cm–(1470 الث ثي) 1350–1 cm–(1250  الاميد 

)1–3500 cm–(3300      بالتوازي بتو يف تقنية(HNR)    للبروتونات وموقعع   الةســــريةالموقع   لأثبات

  (Gaussian)في البيئة الهيكلية وباستخدام برنامج 

تم توصيف وتعيين أفضل  إذ ق مختلفة،  ائتم تطبيق الكيمياء الحاسوبية على التحليل الطيفي الاهتزازي بطر 

الموجودة في الطور الغازي وفي الحالة الصــــــلبة من    رددات نطاقات الأطياف التةريبية، كأداة في تحدرد الت

خ   الأطياف ومحافاة الطور الصـلب والسـائل للمركب وما رترتب على ذلك من محافاة وتفسـير أطيافها.  

سيتوزين واليوراسيل واثنين من  للعرض هيكل وأطياف قواعد الحمض النووي وتم  الكيمياء الحسابية،    طبقت 

ــيتوزين. تم تحليل أطياف   ــتقات الســـــ ــابا  Ramanو  FT-IRمشـــــ -ab initio (Hartreeت بدعم من حســـــ

Fock (HF)  ،)2MP   ونظريـة الكثـافـة الو يفيـة(DFT)  (B3LYP ،PBE  ،BP بـاســــــــــــــتخـدام عـدة )إلخ ،

من جزيء اليوراسـيل،    أسـهل  الترددات   أنمةموعات أسـاسـية والعدرد من معادلات القياس. تتنبأ الحسـابات ب

بروموســـــــيتوزين. وهكذا، في الحالة الصـــــــلبة، هذا الةزيء موجود فقط -5في جزيء   التردد ولكن رتم إعاقة  

 (Palafox, 2017)كسو توتوميري.أو و أمينفي شكل 

ــيليةواات والحمينمكن توفير الأالممن    ــد التآفل حماية   توفر إذ  مض الكربوكســــ ــيرة وطويلة المدى ضــــ قصــــ

تســــــــــــــتخـدم بشــــــــــــــكـل رئيس لحمـايـة الفولاذ الطري  هي  VCIsأثنـاء التخزين والنقـل. هـذه الفئـة من  المعـدني

رتواجد   أنولذلك يةب  الحماية الكافية للصـــلب.  لضـــمان  5.5الهيدروجيني  الرقم   رتةاوزلا أوالحدرد. على  

مض واوالح (A) ات مينالتفاع ت بين الأ تعزيز التآفل.  إلىقد تؤدي المخاليط   في البخار بكثرة وإلا  مينالأ
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ــيلية ــامل.   (C) الكربوكســ ــكل شــ ــتها بشــ ــة ح تمت دراســ ــتخدام التحليل الحراري  الخليكمض اتمت دراســ باســ

ــعةالوزني مقرونًا بمطيافية   درجة   50عند درجة حرارة   (TGA–FTIR)فورية تحت الحمراء لتحويل    الأشـــــــــ

  27ثابت قدره   أمينمحتوى   إلىمئوية. مع تقدم التبخر، رتم تكوين الســائل المتبقي رتقارب البخار المنبعا 

 (Nhlapo et al., 2012)مو %. 

ومسـتقبل لرابطة الهيدروجين.    واهب ك خليكمض الايعمل ح أننظرًا لطبيعة المةموعة الكربوكسـيلية، يمكن  

الغـازي يشــــــــــــــكـل ثنـائيـات حلقيـة مع رابطتين هيـدروجينيتين قويتين. ومع   خليـكمض الاحـ  أنمن المعروف  

ا افتراض وجود هيافل ث ثية   لةئذلك، فقد  ــً ــرةأيضــ ــرةومختل  الآ  الاصــ في كل من المرحلتين الغازية   صــ

ــائلة لح ــي النووي في الطور الغازي  وقد خليك مض الاوالســـ ــتخدم مةموعة من تةارب الرنين المغناطيســـ اســـ

 خليكمض الاالأساسي لح  dimerizationوالأساليب الحسابية المتقدمة من أجل التحقق من صحة نموذه  

مع    خليـكمض الابوب زجـاجي عن تفـاع ت حـأنالغـازي. كشــــــــــــــفـت تةـارب الطور الغـازي التي أجريـت في  

ــطح الزجاجي. من ناحية أخرى، ف ــي النووي ذات درجة الحرارة المتغيرة    أنالســـــــ معلمات الرنين المغناطيســـــــ

في مادة البوليمر توفر معلمات درناميكية حرارية   خليكمض الاوالضغط المتغير التي تم الحصو  عليها لح

  CCSD(T)( والثـانيـةبليســــــــــــــيـت من الـدرجـة -)نظريـة اضــــــــــــــطراب مولر  MP2ت في اتفـاق ممتـاز مع  أنـفـ

ة المةموعة ذات الإثارة الث ثية المفردة والمزدوجة والمضـــطربة( بناءً على نموذه التقليل الأســـاســـي. )مقترن

التةريبية فقط عند درجات الحرارة    والبيانات تم الكش  عن وجود تبارن طفيف بين نموذه التقليص النظري  

تروبيًا عند  أنوجود هيافل جزيئية فوق جزيئية أخرى غير مفضــلة   إلىالمنخفضــة. قد تشــير هذه الم حظة  

 .(Socha and Dračínský, 2020)درجات حرارة منخفضة 
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 ف البحثاهدأ 11.1

دراســة وتحليل الطيف الاهتزازي لمةموعة من المركبات العضــوية ذات الرابطة الةســرية باســتخدام   .1
 .، مع التركيز على تحدرد الحزم الطيفية الأساسية والمركبةFT-IRتقنية 

على الأطياف الاهتزازية للمركبات المختارة، بهدف غاز(   –مقارنة تأثير الطور الفيزيائي )ســـــــــائل   .2
 .فهم تأثير الحالة الفيزيائية على الاهتزازات الةزيئية

عند    تشــــخيص الحزم المركبة والاســــاســــية. في دراســــة تأثير درجة الحرارة على شــــدة الحزم الطيفية .3
النــاتةــة عن زيــادة ، وتحليــل التغيرات  (C°80-70-60-50-40)  مختلفــةخمس درجــات حرارة  

 .الطاقة الحرارية

 وتو يفها في الحسابات الهيكلية عبر برنامج الكاوسيان. DFTتطبيق نظرية  .4

ــتخدام معادلة هووك،  .5 ــية ال زمة لحســــــــــاب الترددات الاهتزازية باســــــــ ــتقاق المعادلات الرياضــــــــ اشــــــــ
 .ومقارنتها بنتائج التةارب الطيفية للحصو  على نموذه نظري دقيق للترددات الاهتزازية

تحليـل تـأثير الكتلـة والروابط الكيميـائيـة على الترددات الاهتزازيـة من خ   مقـارنـة حـامض الخليـك   .6
 .بالمركبات الأمينية، لفهم الاخت فات في استةابة المةاميع الفعالة للظروف التةريبية المختلفة

ــوبية المتقدمة مث .7 ــتخدام البرامج الحاســـــــ لمحافاة الأطياف الاهتزازية، والتحقق من   ((GU.V6لاســـــــ
 .مدى دقة هذه النماذه في تفسير التغيرات الطيفية مقارنة بالبيانات العملية

ــة إمكانية   .8 ــاب الترددات الاهتزازية، ودراســـــ ــابية التقليدية والحدرثة في حســـــ تقييم كفاءة الطرق الحســـــ
 .تحسين النماذه النظرية لتفسير سلوك المركبات العضوية تحت تأثير العوامل الخارجية

اسـتخ ص نتائج علمية تسـهم في التطبيقات العملية، مثل تحسـين فهم اسـتقرار المركبات العضـوية  .9
  يائية.في البيئات المختلفة، مما يمكن أن يكون لع تطبيقات في الصناعات الدوائية والكيم
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