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 CO2و H2Oنجسٌئت  انفٍسٌبئٍتانخظبئض بؼض حسبة 

 انطرائق شبه انتجرٌبٍتأحذ ببستؼمبل 
 ـــٟ اٌز١ّّـــٟ ُ ِؾـَ. ٔغـ

 لغُ اٌف١ض٠ــبء /   عبِؼخ وشثـــلاء/ و١ٍخ اٌؼٍَٛاٌؼشاق/ 

 الاخزظبص اٌذل١ك3ف١ض٠بء عض٠ئ١خ

 ـتمـانـمـقـذ
ٌٍف١ض٠بء  اٌّٛاػ١غ اٌّّٙخ ِٓ.....أٌخ (ئٟ اٌّزٛاصْٚاٌزشر١ت اٌغض٠ رؼزجش اٌخٛاص اٌغض٠ئ١خ )اٌطبلخ , ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ اٌم١بع١خ ,

فٍّٕبلشخ  رزىْٛ ػبدح ِٓ رساد أٚ عض٠ئبد راد أشىبي اؽزّب١ٌخ ِخزٍفخ ٚؽغت رّبصً أٚ ٚػؼ١خ اٌغض٠ئخ. اٌّشوجبدٚ ,ٌى١ّ١بءاٚ

 اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ ٠ٚؼشف اٌشىً شىً اٌغض٠ئخ لاثذ ِٓ ِؼشفخ ل١ّزٙب اٌطبل١خ ػٕذ اثؼبد ِخزٍفخ ث١ٓ اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٙب.

(Equilibrium Structure ٓثبٌشىً رٞ أطغش ِؾزٜٛ ؽبلٟ ث١ )ِٕٗ ع١ّغ الاشىبي الاخشٜ اٌمش٠جخ 
(1)

 . 

 ٌٍذاٌخ اٌّٛع١خ اٌّشافمخ ٌٍغغ١ُ الاعبط فٟ اػطبء ٚطف دل١ك ShrÖdinger equation 1225 رؼزجش ِؼبدٌخ ششٚدٔىش
(2)

 

غ١طخ , فىبْ لاثذ ِٓ اٌٍغٛء اٌٝ ؽشائك رمش٠ج١خ ٌٍٛطٛي اٌٝ ؽٍٛي اوضش ِلائّخ ٌٙزٖ . ٌٚىٓ الزظش اعزخذاِٙب ٌلأظّخ اٌزس٠خ اٌج

زىبِلاد اٌٌغأ ػٍّبء اٌىُ اٌٝ عج١ً اٌزمش٠ت ٌّؼبٌغخ ؽغبثبد اٌغض٠ئبد اٌجغ١طخ ؽ١ش ػّذٚا اٌٝ اعشاء رمش٠ت ػٍٝ  الأظّخ .

اعزؼًّ اٌؼبٌُ ٘بسرشٞ فٛن  .جٗ اٌزغش٠ج١خٚاؽٍك ػٍٝ ٘زٖ اٌّؼبٌغخ ثبٌطشاصك ش ي٘ب-اٌٛاسدح ػّٓ ِؼبٌغبد سٚرٙبْ

(H.F[ ٌٗؾغبة اٌطبلخ ثأعٍٛة اٌّغبي إٌّغغُ ٌزار)self consistent field ]SCF]]  ار اْ اٌذٚاي اٌّٛع١خ ٌٍّذاساد اٌغض٠ئ١خ

ٚاٌزٟ ػجش ػٕٙب ١٘ىً( LCOA) رؼطٝ ثؾبطً اٌغّغ اٌخطٟ ٌٍذٚاي اٌزس٠خ ٌٍّذاساد اٌزس٠خ
(3)

ظش٠خ ١٘ىً عبثمب ٚاٌزٟ ع١ّذ ثٕ 

 .ٌٍّذاساد اٌغض٠ئ١خ

اْ ثشاِغ١بد اٌى١ّ١بء إٌظش٠خ رٙزُ ثزطج١ك الاعظ إٌظش٠خ ٚاٌش٠بػ١خ فٟ ؽً اٌّغبئً اٌى١ّ١بئ١خ , ٚرؼذ ثشاِغ١بد إٌّزعخ 

 ( اؽذٜ اُ٘ ٘زٖ اٌزطج١مبد ف١ّىٓ ِٓ خلاي اٌجؼغ ِٕٙب ِؼشفخ Molecular Modeling3) اٌغض٠ئ١خ

 , رٛص٠غ اٌشؾٕخHf∆لخ اٌزٕش١ؾ اٚ اٌؾبٌخ الأزمب١ٌخ ٌٍّٛاد اٌّزفبػٍخ , ؽبلخ الاطشح,ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ شىً اٌغض٠ئخ , رؼ١١ٓ ؽب     

Charge Distribution رشدداد الا٘زضاص ٚ ٟ اٌغض٠ئخ ٚرؾذ٠ذ اٌغبٔت اٌفؼبي,عٙذ اٌزب٠ٓف. 

رمغُ ثشاِغ١بد إٌّزعخ اٌغض٠ئ١خ اٌٝ صلاصخ أٛاع 
(4)

 -سئ١غخ ٟٚ٘ 3 

 ١ىب١ٔه اٌىُ اٌّؼزّذح ػٍٝ اٌزشر١ت الاٌىزشٟٚٔأٚلاــ ؽغبثبد ِ

Ab-initio Electronic Structures Calculations         . 

 . Semiempirical Methodsصب١ٔبــ اٌؾغبثبد اٌّؼزّذح ػٍٝ اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ  

 . Molecular Mechanicsصبٌضبــ ؽغبثـــــــــبد ا١ٌّىـــــب١ٔــــه اٌغــض٠ئــــــــــــٟ   

رؼزّذ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ ٌٍٕٛػ١ٓ الاٚي ٚاٌضبٟٔ ػٍٝ ١ِىب١ٔه اٌىُ فٟ ؽ١ٓ رؼزّذ ؽغبثبد إٌٛع اٌضبٌش ػٍٝ ِجبدئ 

اٌف١ض٠بء اٌىلاع١ى١خ ٚاٌزٞ ٠ٍغٟ ِؼبٌغبد اٌزشر١ت الاٌىزشٟٚٔ ٌٍّبدح ٚثبٌزبٌٟ فٙٛ ِؾذد اٌفبئذح فٟ ِضً ٘زٖ اٌذساعبد, ٠ٚغزفبد ِٕٙب 

٠ىزغت ؽغبة رشدداد الا٘زضاص اٌغض٠ئ١خ ا١ّ٘خ وج١شح عذا فٟ اٌى١ّ١بء  ٠ئخ اٌٝ اٌشىً اٌؾم١مٟ اٌٝ ؽذ ِب.فٟ رمش٠ت شىً اٌغض

 

 انخــلاطـت    
٠بئ١خ ثأعزخذاَ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ شجٗ اٌزغش٠ج١خ , ؽ١ش اعزخذِذ فٟ ٘زا اٌجؾش رُ دساعخ ثؼغ اٌخٛاص اٌط١ف١خ ٚاٌف١ض

, فٟ ِٕطمخ  H2O, ٚعض٠ئخ لاخط١خ ٟ٘ CO2ٌذساعخ اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ ٌّٕظِٛخ عض٠ئخ خط١خ ٟ٘  MINDO/PM3ؽش٠مخ 

( ٚاٌزٟ  (reqالاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء, ٚ٘زٖ اٌذساعخ وبٔذ رؾذ ششؽ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌزشو١ت اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ ػٕذ ِغبفخ اٌزٛاصْ

ٌٍّٚبء  eV 706.17755-)) ٌٍطبلخ اٌى١ٍخ, ؽ١ش وبٔذ ل١ُ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌضٕبئٟ اٚوغ١ذ اٌىبسثْٛ رؾظً ف١ٙب اٌغض٠ئخ ػٍٝ الً ل١ّخ

(-325.304 eV( ْػٕذ ِغبفخ اٌزٛاص )1.18 Å  ), (0.933 Å)  ٌٌٍٟغض٠ئبد ػٍٝ اٌزٛا. 

ِغ  , رّض١ً ٘زٖ الأّبؽ ػٍٝ شىً سعِٛبدٚ ٙبٚػذد الأّبؽ الا٘زضاص٠خ ٌ بدوّب رُ دساعخ اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ ٌٙزٖ اٌغض٠ئ

 اػطبء شذح وً ّٔؾ ِٓ ٘زٖ الأّبؽ .

ABSTRACT 
In this work some spectroscopic and physical properties have been studied using theoretical 

semi-empirical calculations by MNDO/PM3 method to study the molecular structure for linear 

molecules and non linear molecules they are;carbon dioxide (CO2) , and water molecules (H2O) 

respectively in Infra-red regin . 

This study happen under condition: when we get the equilibrium structure for molecules at 

minimum total energy (at equilibrium distance req) . for CO2 molecule total energy was                             

(-706.17755) eV , and water was ( -325.3) eV at bond length (1.18 Å) , (0.933 Å) respectively . 

The other purpose from this paper calculate and study the fundamental vibrational 

frequencies, and given the number of mode for these molecules , we represented these modes 

graphically described intensity every mode . 
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ٚاٌف١ض٠بء, ار أٗ ٠ّىٓ ِٓ رؼ١١ٓ الأّبؽ الا٘زضاص٠خ اٌّمبعخ رغش٠ج١ب ٚثظٛسح ِطٍمخ, ٚلذ عجك اعزخذاَ اؽ١بف الا٘زضاص اٌغض٠ئ١خ 

 .ؼ١١ٓ اٌشىً اٌغض٠ئٟ ٌّض١لارٙب ِٓ اٌم١بعبد اٌط١ف١خفٟ اٌى١ّ١بء ٚاٌف١ض٠بءلاغشاع اٌزؾ١ًٍ ٚر

٠ٚؼزّذ ػذد  ٠Modes of Vibrationّىٓ ٚطف اٌؾشوبد الا٘زضاص٠خ ثذلاٌخ ؽشوبد ثغ١طخ رغّٝ أّبؽ الا٘زضاص 

( I.Rاء)اْ اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ الاعبع١خ إٌبرغخ ػٓ ؽ١ف الاشؼخ رؾذ اٌؾّشالأّبؽ الا٘زضاص٠خ ػٍٝ ػذد اٌزساد فٟ اٌغض٠ئخ .

رغٙضٔب ثّؼٍِٛبد ػٓ اٌمٜٛ اٌذاخ١ٍخ اٌشاثطخ ث١ٓ اٌزساد ٌّٚخزٍف اٌغض٠ئبد, ؽ١ش ٚعذ اْ الأٛاع اٌّخزٍفخ ِٓ الاٚاطش رظٙش 

دسعبد ِخزٍفخ ِٓ ِمبِٚخ اٌّؾ ٚالأؾٕبء غ١ش ِؼزّذح رمش٠جب ػٍٝ اٌغض٠ئخ ٌٚىٕٙب ِؼزّذح ػٍٝ الاٚاطش اٌّزؾشوخ 
(5)

. ٚلذ وبْ  

ؾبطً فٟ اٌجشاِغ١بد ٚاٌغشػخ اٌٙبئٍخ اٌزٟ ٚطٍذ ا١ٌٙب اٌؾبعجبد الاصش الاوجش فٟ رط٠ٛش اٌّؼبٌغخ إٌظش٠خ ٌٍزطٛس اٌغش٠غ اٌ

( ِٚغّٛػزٗ Dewarٌلاؽ١بف اٌغض٠ئ١خ. ؽ١ش ؽٛس ولا ِٓ د٠ٛاس)
(6)

( ِٚغّٛػزٗ Pople, ٚثٛثً) 
(7 )

, ٚغ١شُ٘ ثشاِغ١بد  

ّزٛاصْ ٚاٌطبلخ ٌىً اٌّغز٠ٛبد اٌغض٠ئ١خ ٌٍّشوجبد ِزخز٠ٓ ِٓ ِؼبدٌخ ٌؾغبة اٌظفبد اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ ٚؽغبة اٌشىً إٌٙذعٟ اٌ

ششٚدٔىش ٚاٌؾٍٛي اٌزمش٠ج١خ ٌٙب الاعبط فٟ ط١بغخ اٌجشاِظ 
(7)

  

 

   ـــتانحســـبببث اننظـــرٌــ
خ ٚاعؼخ الاعزخذاَ وض١شا فٟ اٌغٕٛاد الاخ١شح فٟ ف١ض٠بء ٚو١ّ١بء اٌى١ُاٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج 

[8]
ش٠خ اٌّذاس ٠ٚغزٕذ ػٍٝ ٔظ 

-Ab( ٚرغزخذَ ٘زٖ اٌطشائك ٔفظ اٌظ١غ اٌش٠بػ١خ اٌزٟ رغزخذِٙب ؽشق ) MOT- Molecular Orbital Theoryاٌغض٠ئٟ )

initio  ( الا أٙب رخزٍف ػٕٙب ثبّ٘بي وض١ش ِٓ إٌٛارظ اٌظغ١شح اٌم١ُ ٌٍزىبِلاد ٚرٌه ٌغشع اٌزغش٠غ فٟ اٌؾغبثبد ثبٌّمبسٔخ ِغ )

Ab-initio ).

ٌىْٛ  Ab-initioؽش٠مخ  شائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ اعشع ثىض١ش فٟ رٕف١ز اٌؼ١ٍّبد ٚا٠غبد إٌٛارظ ٌٚىٕٙب الً دلخ ِٓرؼزجش اٌط

اٌٝ ػذح ؽشق  ٌٚمذ رُ رظ١ٕف اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ .اٌطش٠مخ الاخ١شح ربخز فٟ اٌؾغبثبد ثٕظش الاػزجبس ع١ّغ الاٌىزشٚٔبد 

فٛن اٌّم١ذ –ٚاٌزٟ اػزّذد رمش٠ت ٘بسرشٞ  ((Parameterization-3 of MNDO (PM3ِٕٚٙب اٌطش٠مخ اٌؾذ٠ضخ )

(Restricted Hartree-Fock Theory- RHF) اٌّم١ذح اٌذاٌخ اٌّٛع١خ اٌى١ٍخ فٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ  , ؽ١ش اشزٍّذ(RHF,)  ٍٝػ

ّضً اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ اٌٝ ٚالاخشٜ ر( عضء ٠ّضً اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ ٌٍؾبٌز١ٓ ,ؽبٌخ اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ اٌٝ الاػٍٝ)

 3ثبٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ RHF ٠ّىٓ ؽغبة اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ ثطش٠مخٚ(.)الاعفً

  )1.(....................2 ijijiii

core

i KJH  

ؽ١ش 

core

Hii  رّضً اٌم١ّخ اٌّزٛلؼخexpectation value . ٌٙبٍِزٟٛٔ اٌٍت الاٌىزشٟٚٔ اٌٛاؽذ  

            J   ٟٔٚرّضً اٌزٕبفش الاٌىزش(Electronic Repulsion)  ث١ٓ اٌزسحi  ٚاٌزسح ,j . 

            K  ٟٔٚرّضً اٌزجبدي الاٌىزش  (Electronic Exchange) 

-ٚػ١ٍٗ فبْ ِؼبدٌخ ششٚدٔىش رأخز اٌظ١غخ اٌزب١ٌخ 3
 (9)

 

  )2.(........................................]2[  iijijjii

core

KJH  

 . (Self–consistent field) ّٕغغُ ٌزارٗٚ ِؼبدٌخ اٌّغبي اٌن افٛ –ٙبسرشٞ ث ( رذػ2ٝبٌّؼبدٌخ )ف

ِٓ الاؽذاص١بد ٌٛطف ؽبٌخ اٌغض٠ئخ )إٌظبَ( ٠ّٚضً ٘زا اٌؼذد  3Nٔؾزبط اٌٝ  ٌٛطف ِٛلغ ؽشوخ وً رسح فٟ اٌغض٠ئخ

زٖ اٌٝ دسعبد رزٛصع دسعبد اٌؾش٠خ ٘ ,(x,y,z)فبرا رُ اخز١بس صلاصخ ِؾبٚس .  Degrees of Freedomدسعبد اٌؾش٠خ ٌٍٕظبَ 

  .ؽش٠خ ٌٍؾشوخ الأزمب١ٌخ ٚاٌذٚسا١ٔخ ٚالا٘زضاص٠خ

     ( ٌٍغض٠ئبد اٌّزؼذدح اٌزساد غ١ش اٌخط١خ ِٚغب٠ٚخ اٌٝ 3N – 6ٌزٌه فبْ ػذد الأّبؽ الا٘زضاص٠خ الاعبع١خ رىْٛ ِغب٠ٚخ اٌٝ )

(3N – 5 ًٌٍغض٠ئبد اٌخط١خ . رشرجؾ رشدداد الا٘زضاص ثظفز١ٓ ِّٙز١ٓ الاٌٚٝ اٌىز ) اٌزس٠خ ٚاٌزٛص٠غ إٌٙذعٟ ٌٍٕٜٛ اٌّٙزضح

 ٠غ إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ٚلذ اعزطبع ٌٚغْٛص( اٌزٞ ١ّ٠ً اٌٝ اسعبع اٌغض٠ئخ اٌٝ اٌزforces-fieldٛ) ٚاٌضب١ٔخ ِغبي اٌمٜٛ

(E.B.Wilson اٌزٛطً اٌٝ ؽغبة اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ فٟ ٚطف اٌّؼبدٌخ اٌزغش٠ذ٠خ ٌٍؾشوخ الا٘زضاص٠خ )
(10)

. 

j Lj (Fij – λkMij ) = 0…………………………….…………..… (3) 

( ٌلاصاؽخ force constant٘ٛ صبثذ اٌمٛح ) Fijٟ٘ اٌىزً اٌزس٠خ ػٕذ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ٌٍغض٠ئخ, ٚ   Mijؽ١ش

 ٠ٚsecularزُ اٌؾظٛي ػٍــٝ ؽً ٘ـزٖ اٌّؼــبدلاد ِٓ خــلاي عؼً ل١ـّخ اٌّؾــذدح اٌزغش٠ـذ٠ــخ )( , i,j) اٌظغ١شح ٌٍزساد

determineant.٠ٌٍٛغْٛ ِغب٠ٚخ ٌٍظفش ) 

│ Fij – λkMij │= 0……………………..………..……....……… .(4) 

(υk)رشدداد الا٘زضاص( ثمذس عؼخ اٌّؾذدح اٌزغش٠ذ٠خ اٌّشثؼخ ٠ٚؼطٟ ا٠ؼب λkِٓ اٌغزٚس ) ٠ٚnؼطٟ ؽً ٘زٖ اٌّؾذدح ػذد 
(11)

. 

 3 زضاصٚرؼشف ثّٛعت اٌؼلالخ الار١خرشدداد الا٘ (eigen value) اٌزار١خ داٌخ اٌم١ّخ (λk) ؽ١ش رّضً

 λk = 4
2 

υ
2
 c

2
 …………………………...……..…………….. (5) 

 .رشدد الا٘زضاص الاعبعυٟ عشػخ اٌؼٛء ٚ cؽ١ش 
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 ج انمستخذمت فً انبحثــانبرام
 ٚ٘ـــMolecular Modeling  3ٟثشاِغ١بد إٌّزعخ اٌغض٠ئ١خ  ِٓ ٌمذ رُ اعزخذاَ صلاس ثشاِظ

عٌٙٛخ فٟ اعزخذاِٗ ٌزؼ١١ٓ اٌزشو١ت اٌى١ّ١بٚٞ ٌؼذد ِٓ اٌغض٠ئبد ثؾ١ش اٌجشاِظ اوضش  ِٓ ٚ٘ٛ PCMODEL 3ثشٔبِظ  -1

Energy Minimization ٠خزبس الً ِمذاس ٌٍطبلخ
 (14)

.٠ٚزُ ػٓ ؽش٠ك ٘زا اٌجشٔبِظ سعُ اٌغض٠ئبد اٌّغزخذِخ فٟ  

ذ رظؾ١ؼ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ ( ؽ١ش ٠ؼزّ φ  ,Ө  ,rاٌجؾش ٚ رٌه ثزؾذ٠ذ اٌّؾبٚس اٌزار١خ اٌذاخ١ٍخ ٌٍغض٠ئبد )

( خبطخ Matrix ٌٍغض٠ئخ ػٍٝ الشة شىً ِغزمش ؽبل١ب ٚثؼذ الأزٙبء ِٓ اٌؾغبة ٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ ِظفٛفخ ) 

( ٚ رشًّ ا٠ؼب ػٍٝ صا٠ٚخ ِؾظٛسح ث١ٓ صلاس رساد  rثبٌغض٠ئخ ٚ اٌزٟ رزؼّٓ اؽٛاي الاٚاطش ) اٌّغبفخ ث١ٓ اٌزسر١ٓ 

(Ө( ٚا٠ؼب صا٠ٚخ اٌغطٛػ , )φ) . 

 Molecularاٌجشٔبِظ الاٚسثزبٌٟ اٌغض٠ئٟ شجٗ اٌزغش٠جٟ ) ٠ٚٛ٘ٚمظذ ثبٌّٛثبن أٗ Win Mopac 7.213ثشٔبِظ  -2

orbital program – Mopac Asemicmpirical . ) 

اْ اٌغشع اٌؼبَ ِٓ ٘زا اٌجشٔبِظ ٘ٛ دساعخ اٌزفبػلاد اٌى١ّ١بئ١خ دٚاي اٌّظفٛفخ , ٚ٘ٛ اٌجشٔبِظ اٌزٞ ٠ذِظ اٌؼذ٠ذ ِٓ 

ٌّزؼّٕخ ) اٌغض٠ئبد ٚالا٠ٛٔبد ٚاٌج١ٌّٛشاد اٌخط١خ (ا
(12)

اٌّذخٍخ اٌٝ  اٌّؼٍِٛبداْ ؽغبثبد اٌّٛثبن رؼزّذ ػٍٝ .

( اٌخبطخ ثبٌغض٠ئخ خلاي ثشٔبِظ اي INITIAL MATRIX اٌجشاِظ فجؼذ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌّظفٛفخ الا١ٌٚخ ) 

PCMODEL  ٚ ثؼذ رؾذ٠ذ اؽذ ؽشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ ) ٠زُ ٔغخ ٘زٖ اٌّظفٛفخ ٚ اعزخذاِٙب فٟ ثشٔبِظ اٌّٛثبن 

PM3ِخشعخ رزؼّٓ إٌزبئظ اٌّؾغٛثخ ٌؼذد ِٓ اٌخٛاص  ث١بٔبداٌّذخٍخ ِٚٓ صُ ٠ٌٛذ  اٌج١بٔبد ( فأْ اٌجشٔبِظ ٠مَٛ ثمشاءح

 . اٌط١ف١خ

ش اٌغٛأت ٚاٌجشاػبد ِٚؾشسا ٌّغّٛػخ ِٓ اٌؾغبثبد اٌم٠ٛخ ٚاٌىج١شح ؽ١ ٠ٚؼزجش ّٔطب ِزؼذدHyperChem 3ٔبِظ ثش -3

ٚسعُ ٠ّىٕٕب ِٓ ثٕبء  .Hyper chem.ثشٔبِظ اٌـ  ١خ ثبعزخذاَ ؽغبثبد ١ِىب١ٔه اٌى٠ُمذَ ػذح أٛاع ِٓ اٌؾغبثبد اٌغض٠ئ

ٚرٕف١ز اٌغض٠ئخ ثغٌٙٛخ , ٚثّب اْ اٌجشٔبِظ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ ِؾبٚس ٚاشىبي ث١ب١ٔخ ثزٌه ٔغزط١غ اْ ٔؼطٟ اٌزشو١ت اٌّؼجٛؽ 

رٌه ذا ْٚ ٔخشط رشو١ت ِؼشٚف ثشىً ِؼجٛؽ عٞ عض٠ئخ ٔؾزبط لاٌٍغض٠ئخ ِٓ خلاي سعّٙب ٌٚؾغبة اٌخظبئض لا

 .ِٓ خلاي اٌؾظٛي ػٍٝ الً ِغزٛٞ ٌٍطبلخ 

 

 اننتبئــج وانمــنبقـــشت
 ــٟ 3خط١خ ٟٚ٘ وبلاراٌلاخط١خ ٚاٌٍغض٠ئبد ٌٌمذ رُ دساعخ ػذد ِٓ اٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ 

 H2O  (Water Molecule)عض٠ئخ اٌّبء   -1

 CO2 Molecule  سثْٛعض٠ئخ صبٟٔ أٚوغ١ذ اٌىب -2

 

 ٠ٛػؼ اٌزشو١ت ٌٍغض٠ئبد اٌّذسٚعخ ِغ اٌّؾبٚس اٌذاخ١ٍخ  (1) ٚاٌشىً

 

 

 

 

   

 

 

 

 

 

 

( r,,ٍغض٠ئخ)ٌ (Internal Coordinatاٌذاخ١ٍخ)ثبعزخذاَ اٌّؾبٚس ٚصبٟٔ اٚوغ١ذ اٌىشثْٛ ثؼذ سعُ عض٠ئخ اٌّبء

 , بداٌخبطخ ثبٌغض٠ئ ( ٔؾظً ػٍٝ اٌّظفٛفخ اٌجذائ١خOptimization) بلافؼ١ٍخ لاؽغٓ ٚػغ ٕ٘ذعٟ ٌٍغض٠ئخٚاٌؾظٛي ػٍى

 (.2( ٚ )1)عذٚي 

رىْٛ اٌف١ض٠بئ١خ ٚاٌزٟ ف١ٙب اٌؾظٛي ػٍٝ ثؼغ اٌخظبئض فٟ ثشاِظ ؽبعٛث١خ خبطخ ٠زُ اٌّظفٛفخ  ِٚٓ خلاي اعزخذاَ ٘زٖ

اٌم١ُ  ج١ٓر (4ٚ) (3) يٚاٚاٌغذ .حخ  رىْٛ ف١ٙب اٌغض٠ئخ ِغزمشاٌغض٠ئخ ثبٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ اٌّزٛاصْ ٚرّزٍه ألً ؽبلخ ِّىٕ

 .ٌخٛاص ٚاٌٛؽذاد اٌزٟ ؽغجذ  ثٙباٚ

ٚرُ سعُ ِٕؾٕٝ ؽبلخ ا٘زضاص عض٠ئخ اٌّبء ٚرؾذ٠ذ ٔمطخ الارضاْ ٚاٌزٟ رىْٛ ف١ٙب ل١ّخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍغض٠ئخ الً ِب٠ّىٓ 

طبلخ اٌى١ٍخ ػٕذ ِٛػغ الارضاْ) لؼش ِٕؾٕٝ ِٕؾٕٝ ؽبلخ اٌغٙذ لا٘زضاص عض٠ئخ اٌّبء  ؽ١ش رجٍغ ل١ّخ اٌ  (2) ٠ٛػؼ اٌشىً اٌج١بٟٔٚ

( ˚A 1.217)ٚػٕذ اٌّغبفخ . (˚0.933A) ؽٛاٌٟ (O--H)فٟ ؽ١ٓ رىْٛ اٌّغبفخ  (eV 325.3047-)ؽبلخ اٌغٙذ ( ؽٛاٌٟ  

ل١ّخ  ٚالاثزؼبد ػٓ اٌغٍٛن اٌزٛافمٟ ٌذخٌٕٛب فٟ ِغز٠ٛبد الا٘زضاص اٌؼ١ٍب ٚوزٌه وٍّب صادد (Stretching) ٠ظٙش رأص١ش ِؾ ا٢طشح

(O--H)  ٞٚارؼؼ رٌه أوضش ؽ١ش رضداد اٌطبلخ ؽزٝ ٔظً اٌٝ رفىه اٌغض٠ئخ , ؽ١ش ؽبلخ اٌزفىه رغبDeq = 7.2 eV . 
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اٌطبلخ الادٔٝ الً ِب٠ّىٓ رزفك ِغ اٌفبطً اٌج١ٕٟ ػٕذ ؽبٌخ  ف١ٙب ٚاٌزٟ رىْٛ اِب ثبٌٕغجخ ٌغض٠ئخ صبٟٔ اٚوغ١ذ اٌىشثْٛ

 ٚاٌزٟ وبٔذ رمبثٍٙب ؽبلخ (req=1.18Ǻٚاٌزٟ ٟ٘ ِغبفخ اٌزٛاصْ ٚاٌزٟ وبٔذ ل١ّزٙب)CO2(rc=o ) اٌزٛاصْ اٚ ؽٛي الاطشح ٌـ 

، اِب ػٕذ ص٠بدح اٌّغبفخ ث١ٓ اٌزساد رضداد اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌٍزساد ثغجت  (Emin= -706.17755 eV) اٌذ١ٔب إٌظبَ ػٕذ اٌم١ّخ

ؽخ اٌٝ اْ رٕىغش الاطشح فٟ اٌغض٠ئخ ٚرفىه اٌٝ رسارٙب ٔٛاح( ؽ١ش رمً اٌمٛح الاسعبػ١خ رذس٠غ١ب وٍّب صادد الاصا -رٕبفش)ٔٛاح

رمش٠جب ؽ١ش  Ǻ 1.825 ( ٠ٛػؼ ِٕؾٕٝ اٌغٙذ اٌلارٛافمٟ , ٠ٚغزمش إٌّؾٕٟ رمش٠جب ِٓ الاعزمشاس ػٕذ ؽٛي الاطشح3ٚاٌشىً )

 . =eV Deq 3.877رىْٛ ل١ّخ ؽبلخ اٌزفىه ثؾذٚد 

-١3Nش خط١خ فبٔٙب رّزٍه صلاس أّبؽ ا٘زضاص٠خ ؽغت اٌمبػذح )غب الا٘زضاص اٌخبطخ ثغض٠ئخ اٌّبء فٍىٛٔٙ ٚثبٌٕغجخ لأّٔبؽ

ٚثبٌٕغجخ ٌغض٠ئخ  , ٙبٚاٌطٛي اٌّٛعٟ اٌّمبثً ٌىً ٠ِٕج١ٓ ل١ُ رشدداد ٘زٖ الأّبؽ  (6ػذد اٌزساد, ٚاٌغذٚي )  N( ؽ١ش اْ 3=6

خبص ثبٌغض٠ئخ ( 7( ٚاٌغذٚي)3N-5=4اسثغ أّبؽ ا٘زضاص٠خ ؽغت اٌمبػذح) صبٟٔ اٚوغ١ذ اٌىشثْٛ ثّب أٙب خط١خ فٟٙ رّزٍه

, اٌزٞ  HyperChemِٓ خلاي ث١بْ ارغبٖ اعُٙ الا٘زضاص اٌزٟ ٚػؾٙب ثشٔبِظ  ٚرٌهاٌضب١ٔخ, ٚلذ رُ رٛػ١ؼ أّبؽ الا٘زضاصاد 

-op-( اٚ)خبسعip-bendٗ ( اٚ) أؾٕبء داخً اٌّغزTortionٞٛ -( اٚ) اٌزٛاءstr-٠ٛػؼ ّٔؾ الا٘زضاص ف١ّب ارا وبْ) ِؾ

bend)ٌػٍٝ اٌزٛاٌٟ ٠ٛػؼ أّبؽ الا٘زضاص ٌٍغض٠ئز١ٓ( 5ٚ)( 4خ .ٚاٌشىً)....ا . 

 

 

 انمظفىفت انبذائٍت نجسٌئت انمبء وتحتىي ػهى رراث وابؼبد وزواٌب انجسٌئت ٌبٍن(1جذول )

 

ATOM      DISTANCE r(Å)    OPT.    ANGLE(θ˚)     OPT.     DIHDRAL(φ˚)    OPT.      A   B   

C   

O        .000000                0         .000000          0        .000000              0         0   0   0                          

H        .941980                0         .000000          0        .000000              0         1  0    0 

H      1.489393                1     37.740680          1        .000000              0         2  1    0 

 وتحتىي ػهى رراث وابؼبد وزواٌب انجسٌئت CO2انمظفىفت انبذائٍت نجسٌئت  ٌبٍن(2جذول )
ATOM      DISTANCE r(Å)    OPT.    ANGLE(θ˚)     OPT.     DIHDRAL(φ˚)    OPT.      A   B   

C   

C        .000000                0         .000000          0        .000000              0         0   0   0                          

O      1.281305                0         .000000          0        .000000              0         1  0    0 

O      2.759343                1       0.00000            0        .000000              0         2  1    0 

 

 .  H2Oانجسٌئٍت انخبطت بجسٌئت انمبء  بؼض قٍم انخىاصٌىضح  3)انجذول )

 

 انكمٍتQuantit/ انمحسىبت انقٍمت ش انقٍبوحذة

eV -2.3145114 Final Heat of  Formation 

eV -325.3047 Total Energy                  

eV -474.75003 Electronic Energy              

eV 149.84529 Core-Core Repulsion           

eV 12.31836 Ionization Potential         

D 1.112 Dipole Moment               

Level 4 No. of  Filled Levels      

amu  18.015 Molecular Weight              
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 . CO2انجسٌئٍت انخبطت بجسٌئت انمبء  بؼض قٍم انخىاصٌىضح  ((4 انجذول

 

  Quantity انكمٍت                     انقٍمت انمحسىبت  وحذة انقٍبش 

eV -3.263362357 Final Heat of Formation          

eV -706.17755 Total Energy                  

eV -1350.5503 Electronic Energy              

eV 644.79687 Core-Core Repulsion           

eV 39.33497 Ionization Potential         

D 0.0003207 Dipole Moment               

Level 8 No. of  Filled LeVels          

amu 44.010 Molecular Weight              

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 O-H مع المسافة تغير الطاقة الكليةيوضح  (2)الشكل  

 H2O لجزيئة الماء
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 C-O تغير الطاقة الكلية مع المسافةيوضح  (3)الشكل  
 CO2 ثاني اوكسيد الكربونلجزيئة  
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 الأسبسٍت  H2Oٌبٍن قٍم انتردداث والأطىال انمىجٍت لاهتسازاث جسٌئت انمبء  (5)انجذول 
 

 الاهتساز

VIBRATION 

 انتردد   

Frequency /Cm −¹ 

 انطىل انمىجً 

WAVE  LENGTH  (λ)/μm 

1 1742.4 5.739 

2 3869.47 2.584 

3 3989.90 2.506 

 

ج١ٓ ِذٜ رمبسة اٌم١ُ ث١ٓ إٌز١غز١ٓ ٠ٚث١ٓ ل١ُ ِٓ اٌّظبدس ٚ PM3ِمبسٔخ ث١ٓ ل١ُ اٌزشدداد اٌّؾغٛثخ ثطش٠مخ  ٠ج١ٓ (6ٚاٌغذٚي )
(13)

 . 

 

 PM3( مقبرنت بٍن اننتبئج انؼمهٍت انمبخىرة من انمظبدر واننظرٌت انمحسىبت بطرٌقت 6جذول )

 

ν(cm
-1

) Other 

Exp.[13]Work/  

ν(cm
-1

)for 

PM3 method/Cal. 

 ٔٛع اٌؾضِخ

         ν 1 اٌؾضِخ الأعبع١خ الاٌٚٝ 1742.4 1595

 ν 2 اٌؾضِخ الأعبع١خ اٌضب١ٔخ 3869.47 3657

 ν 3 اٌؾضِخ الأعبع١خ اٌضبٌضخ 3989.90 3756

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 اٌّزّبصً ٌّؾا                        غ١ش اٌّزّبصً               ٌّؾا       الأؾٕبء اٌّزّبصً                     

Bending Vibration      Asymmetric Stretch                     Symmetric Stretch 

.  

 

 

 

 ٌىضح الأنمبط الاهتسازٌت الأسبسٍت مغ شذاتهب وتردداتهب ونىع انتمبثم نكم نمط نجسٌئت انمبء (4)شكم 

 

 

 الأسبسٍت  CO2ىال انمىجٍت لاهتسازاث جسٌئت ٌبٍن قٍم انتردداث والأط (7)انجذول 

 

 الاهتساز

VIBRATION 

 انتردد   

Frequency /Cm −¹ 

 انطىل انمىجً 

WAVE  LENGTH  (λ)/μm 

1 521.09 19 

2 521.04 19 

3 1407.98 7.1 

4 2386.17 4.1 

 

Normal Mode: 1 

Frquency=1742.4 cm
-1

 

Intensity=6.02 km/mol 
Symmetry=1A 

 

Normal Mode: 2 

Frquency=3869.47 cm
-1

 

Intensity=2.806 km/mol 
Symmetry=1B 

 

Normal Mode: 3 

Frquency=3989.9 cm
-1

 

Intensity=2.696km/mol 
Symmetry=2A 
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Normal Mode: 1 

Frquency=521.09 cm-1 

Intensity=22.741 km/mol 
 

Normal Mode: 2 

Frquency=1407.81 cm-1 

Intensity=0.000km/mol 

 

Normal Mode: 3 

Frquency=2386.17 cm-1 

Intensity=485.91km/mol 
 

ّْ عض٠ئخ ، اصٕبْ ِٓ أّٔبؽ ا٘زضاص٘ب رظٙش 3N-5=4 ٟ٘ عض٠ئخ خط١خ صلاص١خ اٌزساد رّزٍه أسثغ أّٔبؽ ا٘زضاصؽغت اٌؼلالخCO2إ

 . صلاصخ أّٔبؽ ا٘زضاص CO2ٌزٌه ٠ظٙش ٌغض٠ئخ  رشددّ٘ب رمش٠جبثّٕؾ ٚاؽذ، ٚرٌه ثغجت رغبٚٞ 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 (Symmetric  stretch)الإ٘زضاص اٌزّذدٞ اٌّزّبصً 

 

 CO2ونىع انتمبثم نكم نمط نجسٌئت  ٌىضح الأنمبط الاهتسازٌت الأسبسٍت مغ شذاتهب وتردداتهب (5)شكم 

 

 

 

 الاستنتبجبث
رؾذ ششؽ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌشىً اٌّغزمش ٌٙب ٚثألً ؽبلخ ِّىٕخ ٌٍؾظٛي ػٍٝ  ٌٍغض٠ئبداٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ  دسعذ

ِٓ اٌزٟ اػزّذد فٟ ٘زا اٌجؾش رؼذ  PM3اعزخذاَ ؽش٠مخ  الافؼ١ٍخ لاؽغٓ ٚػغ ٕ٘ذعٟ ٌٍغض٠ئخ ػٕذ ِغبفخ اٌزٛاصْ. ٚلذ رج١ٓ اْ

طشائك الاخشٜ ثٛلذ لظ١ش عذا لذ اٌطشائك اٌؾذ٠ضخ ٚاٌغش٠ؼخ اٌزٟ رؼطٟ ل١ُ ف١ض٠ب٠ٚخ الشة اٌٝ اٌؼٍّٟ ِٕٙب ثبٌٕغجخ ٌجم١خ اٌ

, وّب أٙب ؽش٠مخ رغّغ ػذد ِٓ اٌذٚاي اٌّخزٍفخ ِّب ٠غؼٍٕب ٔؾظً ػٍٝ خٛاص  ٌجؼغ صٛأٟ ِّب ٠خزظش اٌٛلذ ٚاٌغٙذ٠زشاٚػ 

 . س٠خ... اٌخِخزٍفخ ٚػذ٠ذح ف١ض٠بئ١خ ٚؽشا

ٚوزٌه ػٍٝ سرجخ الاطشح رشدد ا٘زضاصاد اٌّؾ ٚالأؾٕبء ٝ ٍػٌمذ اظٙشد إٌزبئظ اْ ٌىزً اٌزساد اٌّٙزضح الاصش الاوجش 

(bond orderاٌى١ّ١ب٠ٚ )ؽغت اٌؼلالخ  . ؽ١ش وٍّب وبٔذ اٌزساد اخف ٚصٔب وبْ رشدد٘ب اػٍٝ, خ اٌشاثطخ ث١ٓ اٌزسادــ( ν = 

1/2 ( /  ؽ١ش, ّرشدداد , ٌزا ٔلاؽع رشدداد اٌّبء الً ِٓضً اٌىزٍخ اٌّخزضٌخ ر CO2 .  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ( Asymmetricاٌزّذدٞ غ١شاٌّزّبصً)الإ٘زضاص       (Bending Vibration)الإ٘زضاص الإٔؾٕبئٟ 
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