
  2007( نسُح 1( انعدد )12يعهح انقادسٛح نهعهٕو انظزفح انًعهد )

 

 

 

 174 

 

 دراسح طٛفٛح نظثغح انفُٕٛنفصانٍٛ
 

 عثاص ؼسٍ رؼٛى
 /قسى انفٛشٚاء/ظايعح انكٕفحكهٛح انعهٕو 

 

 

 الخلاصت
فٙ ْذا انثؽس, ذًد دراسح أطٛاف الايرظاص نظثغح انهٛشر انفُٕٛنفصانٍٛ,ٔدراسح أًَاط الاْرشاس 

لأساسمٛح ممًٍ رَمٍٛ ذشميٛض انؽمشو الأساسمٛح ٔ ٛمز اكًا ذمى  الأساسٛح, ٔؼساب انرزدداخ الاْرشاسٚح,

cm( انممممذ٘ ٚرممممزأغ   MID-IRفٛزيممممٙ فممممٙ يُةقممممح الأرممممعح ذؽممممد انؽًممممزاء انٕسممممةٗ )
-1

 (4000-

( ........,O-H,C-H,C=O,C-O(,لاسمًٛا نهًعممايٛلأ الأساسممٛح اندايهممح فممٙ انرزكٛممة انعشٚ ممٙ يصممم)200

                                                                                                        ٓا كأٔساط فعانح نثُاء نٛشراخ تالاطٕال انًٕظٛح انًؽددج. ,نغزع الاسرفادج يُ

ٔعًهٛما  (Parameterization  3 of MNDO) (,PM3أظزٚمد اندراسمح َيزٚما تاسمرعًال  تزَمايط)

تٍٛ انُرماجط  (  . ٔنٕؼظ ذقارب َسثٙ(F.T-IR.spectrometerتاسريداو يةٛاف الأرعح ذؽد انؽًزاء  

 انُيزٚممممح ٔانعًهٛممممح ,ؼٛممممس لٌ انُرمممماجط انعًهٛممممح ذأيممممذ تُيممممز الاعرثممممار انعشٚ مممماخ انًرعممممددج انممممذراخ

 (Multimer stateّتًُٛممممما انُرممممماجط انُيزٚمممممح ذأيمممممذ انعشٚ ممممماخ ْٔمممممٙ فمممممٙ انؽانمممممح الاؼادٚممممم , ) 

 (Monomer state  ْٔمٙ انؽانمح انرمٙ ذكمٌٕ يانٛمح يمٍ انرهطمز انٓٛمدرٔظُٛٙ.ٔذيًٍ انثؽمس )  ؼسماب

 الأعداد انًٕظّٛ نلأًَاط انرزددٚح الاساسّٛ نعًٛلأ انرزدداخ ٔيٍ مًُٓا انرزدداخ انفٕقٛح.

 

 

 

 
Abstract 

 

     The research is dealing with the absorption spectra of phenolphthalein laser 

dye.It is about fundamental vibrations modes, calculation of vibrated 

frequencies, diagnosing the fundamental and overtone beams within Fermy
,
s 

resonanace in the (MID-IR.) about (4000-200)cm
-1

,especially for fundamental 

groups in the molecular structures as (O-H,C-H,C=O,C-O,…..) in order to make 

use of in manufacturing Laser with wavy lengths in this aspect to be used as an 

active medium accordingly. .Theoreticall study has used  PM3 program,and the 
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practically has done by  (FT-IR spectrometer).It was noticed an approximated 

approaching.Morever, the practical results have take into consideration the 

molecular multi-atoms.While,theoretical results take into the molecular 

monomer state.as well as the wavy numbers values for fundamental vibration 

modes which have been calculated with the existence of Fermys resonance for 

all frequencies , among them were overtone ones. 

  Introduction      المقذمت-1
 

 
,عهمٗ يمدٖ طٛفمٙ  انًيرهفمحانؽظمٕل يمٍ ٔسماجةّ  أيكاَٛمح,فمٙ  فزٚمدجٚرًرلأ نٛشر انظثغح تياطٛح        

   انًُةقممح ذؽممد انؽًممزاء انقزٚثممح , ٔتانرممانٙ ًٚكممٍ ذٕنٛفممّ لنممٗ انثُفسممعٛحفممٕ   انًُةقممحيممٍ ٔاسمملأ ًٚرممد 

(Tuning   ) ج ظعهد يُّ انًظد انًصانٙ نهدراساخ انةٛفٛح .يٕظٛح نٛشرٚح عدٚد أطٕالعهٗ ٔانؽظٕل 

 يرزافقممح يشدٔظممح أٔاطممزظشٚ ٛممح كثٛممزِ ٔيعقممدِ ,ذؽرممٕ٘ عهممٗ  أَيًممحانظممثغح انعيممٕٚح ْممٙ  لٌ        

(Conjugated Double Bonds    ٕٔذًرهم  عمادج ؼمشو ايرظماص قٕٚمح فمٙ انًُةقمح انًزجٛمح ٔفم , )

انرفهمٕر ممًٍ َةما   أطٛمافيمٕظٙ يئجمى , ذيٓمز  تيمٕء ي٘ طمٕلانثُفسعٛح يٍ انةٛم  ,ٔعُمديا ذصمار 

انرفهٕرٚح انًٕظثح الأطٕالانفعم انهٛشر٘ عُد  لظٓار ليكاَٛحِ انظثغح نٓا ْذ لٌ ٔاسلأ ٔردٚد , أ٘
] 1 [

 . 

 

عهمٗ  انسمٛةزجٛشر٘ , ذكمٌٕ تشمكم عماو فمٙ ؼانمح سماجهّ ,ٔاٌ هفٙ انٕسط ان انًسرعًهحانظثغاخ  لٌ       

  فاٌ اسرثدال انٕسط انفعال انساجم تٕسط فعال طمهة , ْمٕ طعة ظدا , نذان ؽانحانانٕسط انفعال فٙ ْذِ 

 يئجًح. أكصز

ْممٕ عثممارج عممٍ يممادِ يرفهممٕرِ عيممّٕٚ ,ٔيممٍ انًممٕاد  انعيممٕٚح انظممثغحفانٕسممط انفعممال فممٙ نٛممشر         

انًمادج  ( , ٔذشمكم ْمذphenolphthaleinِ, يمادج انفُٕٛنفصمانٍٛ )كٕسمط فعمال فمٙ ْمذا انثؽمس  انًسريديح

خ انيم تٕاسمةح ج ادْذِ انًم لشارج, ٔذرى  انًزجٛحعّ أنٕآَا يٍ اَةقّ ايرظاطٛح قٕٚح ذقلأ  فٙ  يُةقح الار

   انثظز٘ .

,  ٔاسمعحعٍ َثيّ قظٛزج ياخ يؽرٕٚماخ طٛفٛمح  عثارجفٓٙ  انظثغحانيارظح يٍ نٛشر  الإرارجأيا        

عانٛمّ ,ٔياخ قدرج يارظمح  لإَراضح انًظًًح ياطح انٕيٛيْٛذِ انهٛشراخ تٕاسةح انًظاتٛػ  أشارجٔذرى 

كفماءج ذؽٕٚهٛمح عانٛمح ,نمذان  يان  ,فاٌ نٛشر انظثغح ًٚره   لنٗ لمافح   . انُثيح نثُاء قظٛزجفرزِ سيُّٛ 

 : لًٌٚكٍ انؽظٕل يُّ عهٗ َثياخ قظٛزج ,ؼٛس 

                                                                                             1/  =gain 

     ٍانُثيح: سي ,  انكسة : 
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 sec.   (  10انُإَشاَٛممح )    لنممٗذظممم ْممذِ انُثيمماخ  أٌؼٛممس ًٚكممٍ          
-9

          ٔانثٛكٕشاَٛممح 

(  sec 10
-12

 أيماو ٚقيمٙ عهمٗ انكصٛمز يمٍ انًعٕقماخ انرمٙ ذقم   سمٕف( ,نذا فاٌ نٛشر انظمثغح  

ال ذيظمٛة انعُاطمز , فمٙ يعم ٔتمالأيضقدرج ذؽهٛم عانٛمح ,  لنٗاندراساخ انةٛفٛح انرٙ ذؽراض 

ثٛحعال انرةثٛقاخ انظُاعٛح ٔانة, ٔكذان  فٙ ئفظم انُياجز
] [2

. 

  Theoretical Part الدسء النظري – 2

Term  cmذمى قٛماص انعمدد انًمٕظٙ )       
-1

 ًَمٕيض( , لأًَماط الاْرمشاس انًيرهفمح يمٍ يمئل اعرًماد   

انرمٙ  انًعادنمحانؽظمٕل عهمٗ  أيكمٍ( ٔانمذ٘ يُمّ   Anhormonic oscillator انًرذتمذب  انئذمٕافقٙ )

                                                  ذظ  ظٓد انًرذتذب انئذٕافقٙ 

             ( potential curve  of anhormonic oscillator  ) 
]   3,4 [

                                                                           : , كًا فٙ انًعادنح 

)1(....................)
2

1
(h)

2

1
(h)( 2

ososos  

 

 ؼٛس:

       v)  )      :       E (v)طاقح انًسرٕ٘ انرذتذتٙ

 v        ٙ انرذتذب            :        انعدد انكً

 h     شاتد تئَ                       :           

 vos            :             الأساسٙانعدد انًٕظٙ 

                 OS X        ٛح                  :    شاتد انئذٕافق
 

 نًًرظح يٍ يئل انًعادنح : ذؽد انؽًزاء ا الأرعحًٔٚكٍ انؽظٕل عهٗ طاقح طٛ  

                       

                 )2........().........21(hvEEE osos)1v()v(    

 

ذؽمد انؽًمزاء ٔانمذ٘ ٚيٓمز رمداخ الايرظماص  الأرمعحانؽظٕل عهمٗ طٛم   أيكٍٔيٍ يئنٓا 

 ٛعٓا       لاْرشاس ظًا   طح تأًَاطااني

 نعشٚ مّ الأساسمٛحٔ ٛمز  الأساسمٛحخ ذشيٛض رطٍٛ ٔظٛمد نكافمح الاْرمشاسا لٚعادَٔيزٚا ًٚكٍ 

 ,  PM3 (.  Parameterization 3 of MNDO ) تاسمريداو تزَمايط  انظمثغح
[5,6,7]

ؼٛمس ٚعمد ْمذا  

عهممٗ  أساسممٙٔٚعرًممد تشممكم انًعانعممح انُيزٚممح ٔيا يةممٕاخ ؼسمماتٛح ييرظممزج , أسممانٛةانثزَممايط اؼممد 

يعًٕعح يٍ انًعادلاخ انعثزٚح انرٙ ذعةٗ تانظٛغح الاذّٛ:
[8,9]

   

 

                                               ..(3) =0        ………………   )MijFijLi       

 

ذًصمممم انًعادنمممح انرعزٚدٚمممح نهؽزكمممح الاْرشاسٚمممح انرمممٙ ٔممممعٓا انعمممانى ٔنسمممٌٕ   (3)ٔانًعادنمممح 

(Wilson)  
[10] ,
. 
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ْٙ يظفٕفح انكرم انذرٚمح   (Mij). فٙ يظفٕفح شٕاتد انقٕٖ انرزتٛعٛح   (i,j)انعُظز  Fijٔذًصم           

.(Lij)  . ٙ ٚيعايئخ انعًلأ انرٙ ذسريدو فٙ ٔط  انًُط الاْرشاس٘ انعش دانمح انقًٛمح انذاذٛمح ذًصم

 يعزفح تانًعادنح :الاْرشاسنهعشٚ ح ْٔٙ  خنرزددا

 
                                                                           …………….…………

.(4)
                            2

  c 4 

 

 

   سزعح انيٕء ذًصم     c   ؼٛس 

               ذزدد الاْرشاس تٕؼدج(cm
-1

)         

 

 

 Practical Part  العملي الدسء  – 3
 عمل المسخخذمت في ال الاخهسه3-1 

       الحسابيت  الاخهسه3-1-1 

 : , ٔيٕاطفاذّ (Pentium 4)ؼاسٕب )كٕيثٕٛذز( يٍ َٕع 

CPU:1.7GHz<RAM:256MB,H.D:40GB,V.Card:64MB. 

 

 المخخبريت  الأخهسة  3-1-2

  (FT-I.R-Spectrometer)مراءححج الح الأشعتخهاز مطياف 

 

 طريقت ححضير النمىرج المسخخذم 

فٙ انؽانح انظهثح ٔعدو ئتاَّ فمٙ أ٘ يمذٚة عيمٕ٘ ,ؼٛمس  (Sample)ٚقاص ًَٕيض انظثغح        

يمزج تقمدر ٔسَٓما  (200-50)ٚرى اسريداو يهٛح تزٔيٛد انثٕذاسٕٛو ٔيان  تًشض انًادج انظهثح يملأ 

طممٍ نكممم اَممط يزتمملأ نهؽظممٕل عهممٗ انقممزص  (40)مممغط تؽممدٔد يممٍ انٓانٛممد انقهممٕ٘ ,شممى ٚسممهط 

  .انًكثٕص

 

 المىاد المسخخذمت في البحث 3-2 

 (phenolphthalein)طثغح انفُٕٛنفصانٍٛ     

 .  (gm/Mol 318.3)ٔانٕسٌ انعشٚ ٙ نٓا  C20 H14 O4ياخ انظٛغّ انعشٚ ٛح 
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OH

OH

O

O 
انرزكٛة انعشٚ ٙ نظثغح انفُٕٛنفصانٍٛ                                         

[11] 

 

 

    Results and Discussion  النخائح والمناقشت– 4

 أًَمماطيعيممى  أٌيممٍ يممئل اندراسممح انُيزٚممح ٔانعًهٛممح نهظممثغح انهٛشرٚممح )انفُٕٛنفصممانٍٛ ( , نممٕؼظ 

      الأٔنمٗانةاقٛمح نهؽانمح انًرٓٛعمح الاْرشاس انياْزج فٙ يُؽُمٙ الايرظماص نهظمثغح َاذعمح يمٍ الاَرقمالاخ 

 (First exist state  ( يلأ ظٕٓر اَرقالاخ طاقٛح ذذتذتٛح فٕقٛح , ) Overtone state  )  , ٌٕٔانرمٙ ذكم

 : الأًَاطياخ ردج ايرظاص طغٛزج ٔيٍ ْذِ 

 ( :  phenolphthaleinالاهخساز الرئيسيت لصبغت الفينىلفثالين )  أنماط    

فمٙ انرزكٛمة انعشٚ مٙ نهظمثغح يملأ  اندايهمح نلأٔاطزالاْرشاسٚح  الأًَاط( ,   4-1انعدٔل ) ٕٚمػ        

 ( 4-2انعممدٔل )  أٌ( , كًمما   PM3 انًقاسممّ َيزٚمما تاسممريداو تزَممايط ) انٕظٛممّ الأعممداديقارَرٓمما تقممٛى 

 ايٛلأ انؽشو نظثغح انفُٕٛنفصانٍٛ ٔانؽشو انفٕقٛح ٔيع الأساسٛحانؽشو  ,ٕٚمػ 

ذؽممد انؽًممزاء  الأرممعح( طٛمم  ايرظمماص طممثغح انفُٕٛنفصممانٍٛ فممٙ يممدٖ  4-1م )ٕٔٚمممػ انشممك

   FT-IR ,ذؽد انؽًزاء  الأرعحانٕسةٗ , انذ٘ ذى انؽظٕل عهّٛ تاسريداو يةٛاف 

 

 

 ( ٚثٍٛ أًَاط اْرشاس طثغح انفُٕٛنفصان4ٍٛ-1ظدٔل)

 

Wave No .(cm
-1

)    

Exp. 

 

Wave No . (cm
-1

) 

Calc.  

Mode 

3295 3887.12 O-Hstr.                     

                

3234 3034.39 C-H str.                    

                

1778 1778.84 C=O str.                              
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1512 1560.94 C=C str.                               

                 

1363 1382.14 O-H i.o.p def                       

                   

1275 1216 C-H ben                    

                   

1152 1117.49 C-O str.                    

                   

750 790.52 C-C str.                     

              

695 693.46 O-H o.o.p def              

                  

 

 

 ( ٚثٍٛ انؽشو الأساسٛح ٔانؽشو انفٕقٛح ٔيعايٛلأ انؽشو نظثغح انفُٕٛنفصانٍٛ  4-2ظدٔل)

                     

Comb.,Bands 

(cm
-1

) 

Overtone,Bands 

(cm
-1

) 

Fundamental Vib.           

   Bands(cm
-1

)                 

  

C-O       +  O-H  O-H                2 O-H                           

1363 +1152=2515    1363.6=2727.2           2  

               

3295                          

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ذؽد انؽًزاء نظثغح انفُٕٛنفصانٍٛ الأرعحطٛ    (4-1)ركم  
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 أًَماطظٓمٕر  لنمٗ,ٔانرمٙ فمٙ انغانمة ذم د٘  O-H  الأساسمٛح اٜطمزجتيٓمٕر  انظمثغحذرًٛمش ْمذِ 

 رٔظُٛٙ .انٓٛد زنهرا ط, يٍ يئل الاؼرًانٛح انكثٛزج  O-Hاْرشاس ييرهفح ذراشزتالاطزج 

 

 . O-H للآصرةالاهخساز  أنماط – 1

*  (O-H str)  ٙانًُط الاْرشاس٘ الايرةاط 

  *(O-H i.o.p.def)  ٘دايم انسةػ  انًُط الاْرشاس 
  *) (O-H o.o.p.def  انًُط الاْرشاس٘ يارض انسةػ 

 انراطز انٓٛدرٔظُٛٙ  ذأشٛزٔنٕؼظ ايرئف َسثٙ تٍٛ انقٛى انُيزٚح ٔانعًهٛح َاذط عٍ 

 

 :  C=O و  C=Oالاهخساز للاصرحين  أنماط– 2          

    , ٔانرمٙ   (Double Bonds) يشدٔظمح أٔاطمزيماًٚٛش ْمذٍٚ انًُةمٍٛ ْمٕ ٔظمٕد  أٌنٕؼظ        

انٓٛدرٔظُٛٙ نممذان  َئؼممظ زنممٕؼظ ذأشٛزْمما تانراطمم ٔكممذان   أنًممٕظٙانعممدد لنممٗ سٚممادج ذمم د٘ 

   .ًهٛح انؽاطم تٍٛ انُراجط انُيزٚح ٔانع  (Shift)الاَؽزاف 

           

 .  C-H  للآصرةالاهخساز  أنماط– 3  

     *(C-H str)   ٙانًُط الاْرشاس٘ الايرةاط ,.   

   *(C-H ben)   ٙانًُط الاْرشاس٘ الاَؽُاج ,. 

         ٚكمممٌٕ عزٚيممما َسمممثٛا , تسمممثة سٚمممادج رمممدج  C-Hيممملأ يئؼيمممح يُؽُمممٙ انةٛممم  نئطمممزِ  

 ٙ انًؽٛط تٓا . تانرزكٛة انعشٚ  ٔذأشزْا, اٜطزج

, ذيٓمز ممعٛفح انشمدج  F.Rٔيعمايٛلأ انؽمشو انيماْزج َرٛعمح رَمٍٛ فٛزيمٙ انؽشو انفٕقٛح  لٌكًا 

تانُسثح نهؽشو الأساسٛح نذان  فإَٓا ذعاَٙ اَؽزاف َؽٕ انةٕل انًٕظٙ الأطغز أٔ الأكثمز ؼسمة 

 يٕقعٓا يٍ انؽشو .

 

 

 

 

   Conclusion   الاسخنخاخاث – 5

     

يٕظٛممح عانٛممح , فانًُةقممح انياطممح  لعممدادطاقمماخ عانٛح,ٔذؽممدز عُممد  لنممٗذؽرمماض  اْرممشاساخ انًممط– 1

cm (3800-3900)ٚرمزأغ تمٍٛ   O-H ترًدد )يط( الاطزِ 
-1

. فمٙ ْمذا انرمزدد ٚؽظمم ذغٛمز  

قٕج  تدلانحٚكٌٕ   (Shift)تسثة انراطز انٓٛدرٔظُٛٙ , ْٔذا انشؼ   الأطغز أنًٕظٙانعدد  لنٗ

 . O-H اٜطزجغٛز طٕل تسثة ذ أنثزٔذَٕٙانقاتم 

ذى ذشيٛض رٍَٛ فٛزيٙ ؼٛس ًٚكٍ ؼساب ٔذعٍٛ يٕاقلأ انؽشو انًيةزتح ,ٔيُٓا انؽظٕل عهٗ  -2

ٔشٕاتد يًٓمح يصمم انئذٕافقٛمح , ٔؼسماب طاقمح انًزكمة ٔشاتمد انقمٕج ٔيعايمم انرزكٛة انعشٚ ٙ 

 رٍَٛ فٛزيٙ .

عهمٗ انثمزايط انُيزٚمح فمٙ انؽظمٕل  َراجط اندراسح انُيزٚح ٔانعًهٛمح اَمّ ًٚكمٍ الاعرًماد أظٓزخ -3

 عهٗ يعهٕياخ يًٓح عٍ انرزكٛة انعشٚ ٙ نهًٕاد.
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