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 الإْذاء
 بسم الله الرحمن الرحيم

 فسنًى الله عملكم و رسولو و الدؤمنون <<  اعملوايقول الله تعالى بعد بسم الله الرحمن الرحيم >> قل 

 -صدق الله العظيم -

 أىدي  تعب و جهد عمل و دراسة سننٌ عديدة إلى صاحب الفضل الأول و الأخنً الى ىادي السبيل الله عز وجل

 >> بلغو عني ولو أية  <<الذي قال  إلى

 في ىذه الحياة سيدنا و حبيبنا محمد صلى الله عليو و سلمقدوتنا 

 الى ضياء طريقي و نور سبيلي الى من كان سندي طيلة حياتي دعاء و عطاء الى الذي منحني كل ما لديو للأصل  

  في عمرهالى ىذه الدكانة الى الذي لدا يذكر اسمو أرفع رأسي بافتخار  لأنو والدي الغالي أبي العزيز "سعيد" أطال الله

ها باختصار الى الى التي أعطتني الحياة بعد خالقي الى التي كانت شمعة ظلامي الى جمال حياتي و نعمة ربي لي الى التي أقف أنا و كلماتي عاجزة عن وصف
 جنتي في دنياي والدتي الغالية أمي الحبيبة " الزىرة " أطال الله في  عمرىا

 ودىا في حياتنا بركتنا الى أطيب القلوب  و أنقاىا جدتي حبيبتي "ضاوية " أدامك الله معناالى شمل العائلة و فرحها الى  من وج

 –رحمهم الله في جنات النعيم  -الى أجدادي * علال * أحمد * عائشة * 

 : إخوتياء الى الى أخلائي و خنً مكاسب الدنيا الى الذين ىم زينة الرخاء و زاد على ا لبلاء الى من ىم معونة و حماية على الأعد

 *أحمد )  عبد القادر ( * رشيد * حفظهم الله من كل سوء

 : باسمهاكل الى الذين وقفوا  بجانبي و دعموني الى الذين يفرحهم نجاحنا و يحزنهم فشلنا الى معنى الود و الوفاء في ىذا العالم أخواتي الدؤنسات  

 * شيماء * حفظكم الرحمان من كل بلاء  نور الدين*فاطيمة ) الغالية (و زوجها سعيد * جميلة * مسعودة و زوجها احمد ) لخضر (  *باية و زوجها 
 الى القريبة على قلبي و التي بوجودىا تحلى الحياة خالتي اللطيفة : * نعمة ) منصورة ( * ربي احفظها لنا

 لتدخل الأنس و البهجة الى أيامنا أولاد أخواتي :زائرة الى براعم الفرح الى الأيدي الصغنًة التي تطرق بابنا 
 محمد يوسف* محمد ضياء الدين * براء محمد الأمنٌ * أكرم سليمان * شاىنٌ * و أخنًا أمنًة البيت * جنان *

 جمل ما أعرف و عرفت حبيبة القلب * خولة *الى التي كانت بطعم أختي الى عشق الصداقة ومعناىا الى أ
 الى أستاذي و مرشدي في ىذا العمل الدكتور* حازم بوراوي *
 الى أحباب القلب الى كل الذين يتمنون الخنً لنا في ىذه الحياة

 بلمزوزي أمـــــــال 
 



 

 

 أعطيت  لى نفسك خلقت فأبدعتع أثنيت كما   أنتك لا تحصى ثناء عليك الحمد لله حمدا كثنًا مباركا فيو سبحان
فأفضت فلا حصر لعلمك و لا حدود لفضلك وصلى الله وسلم على اشرف عبادك وأكمل خلقك خاتم الدرسلنٌ ومعلم 

خنً من علم وأفضل من نصح الأمنٌالدعلمنٌ نبينا ورسولنا محمد بن عبد الله   

الى   يا  أولى نظراتي في الحياة يا بلسم قلبي الشافي مانيالأبقلمي ثم قلمي بخطوط براقة لامعة  يا منبع  حناني وشمس  أرسل
ابعث لك باقات حبي واحترامي   من رفعت راسي عاليا افتخارا بوالبحر الثائرة  الى أمواج أماماصمد  أنمن علمني 

اسطرىا على  أنوعبارات نابعة من قلبي وان كان حبر قلمي لا يستطيع  التعبنً عن مشاعري نحوك، فمشاعري اكبر من 
تهدى والسننٌ مثل ما تهدى  الأياميبقيك ذخرا لنا ولا يحرمنا ينابيع حبك وحنانك ليتها  أنالله عز وجل  أدعوالورق 

 والدي الحبيب الغالي  "عبد الرزاق" أطال الله عمره . أبيالذدايا لأىديتك عمري يا 

استدعي الحروف لأصف بها حنانك ،واقف عاجزة . يا شذى عمري ، إليك انتي أمي  إليك ،اليكي يا نبض قلبي الدتعب
وتقف كلماتي ،عاجزة عن وصفك أعصر أفكاري ،أنثر  مشاعري، وأبعثر أحاسيسي لأكتب كلمات اعبر بها عما  أمامك

مي العزيزة "سالدة" أطال الله احبك ،وستبقنٌ جنتي وابتسامتي في الحياة والدتي الغالية أ أنييجول في خاطري فقط لأخبرك 
 عمرىا

أخي  يا عزوتي وضحكتي وبكائي وىيبتي أنت  .يا ركن الروح وداوي الجروح يا أنيس  الطفولة والعضد في الرجولة  إليك
 أخي الغالي "الدراجي " حفظو الله ورعاه .النور الذي يضئ حياتي والسند القوي والنبع الذي ارتوي منو حبا 

و بهجة الدنزل ،فرح الجدران ، انس الدكان ،فهن نبض وجداني ، فالنبض لذن يسري ،والروح لذن تنساق  أمنًات الأخوات
في بعدىن تكثر جروحي وفي قربهن تختفي إحزاني ، ىن كالورد بل وأجمل ،كالداء بل وأنقى ، كالعسل بل و أحلى ، اللهم 

 "إكرام، مريم، نورىان، أمالادم وجودىن في حياتي "

ثم صديقتي ثم حبيبتي ثم توأمي انتي العائلة التي أنجبتها  أختيمقامات   أربعقة العمر العظيمة انتي بداخلي لكي الى صدي
 " أمالرفيقة دربي "، انتي عشق لا ينتهي يا عطر الروح وبلسم الجروح  ، أيامي

 الاحترام والتقدير.الى أستاذي الفاضل الدكتور"بوراوي حازم" على مساعدتو العلمية الجبارة لك مني كل 

 الى كافة الأىل والأقارب والأحباب وكل من ساعدني في ىذا العمل من قريب ومن بعيد .

 خولة                                                                 
 



 

 

 
 الذكخ والعخفان                       

انذًذ ٔانشكش لله سبذاَّ ٔتعانى انزي يُذًُ انعهى ٔانًعشفت انزي ْذاَا إنى  انذق ٔ انطشٌق               

انًستقٍى ٌٔسش  نُا سبم انُجاح ٔأخشجُا يٍ ظهًاث انجٓم إنى َٕس انعهى ٔ انقذسة عهى إتًاو ْزا انجٓذ 

ٌٔسشًَ أٌ أقذو بجضٌم انشكش ٔ الايتُاٌ إنى أستاري انجهٍم انذكتٕس  "بٕسأي داصو" انزي  .انًتٕاضع

ٔاكب ْزا انجٓذ يُز كاٌ فكشة دتى أصبخ دقٍقت سأث انُٕس بشعاٌتّ ٔ تٕجٍٓاتّ انششٍذة فأسال الله إٌ ٌٍُش 

 .دسبّ، ٌٔجضٌّ خٍش انجضاء ،ٔ أدعٕ نّ بصذت ٔانعافٍت 

الأستار " عطٕي محمد " سئٍسا ٔ الأستار " خٕجت انسبتً " يُاقشا  نجُت انًُاقشت انكشاوكًا أٔجّ شكشي لأعضاء 

 .نتفضهٓى بقبٕل يُاقشت ْزِ انذساست ٔإفادتُا بتصذٍذاتٓى ٔإثشائُا بتٕجٍٓاتٓى انقًٍت 

ي يشباح كًا أتقذو بعظٍى انشكش ٔانعشفاٌ فً ْزا انًقاو إٌ أسجم كهًاتً بذق الأساتزة أساتزتً بجايعت قاصذ

*ٔسقهت * بالأخص قسى انفٍضٌاء فهٓى يٕفٕس انشكش ٔانتقذٌش كًا لا ٌفٕتًُ إٌ اشكش صيلائً انطهبت انزٌٍ نى ٌبخهَٕا 

 .بأي يعهٕياث ٔعهى دسٍ صذبتٓى ، فهٓى يًُ انتقذٌش ٔالادتشاو 

 .كًا لا أَسى شكش كم يٍ قذو نً ٌذ انعٌٕ ٔ انًساعذة ٔكم يٍ دعًًُ 
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 الفهخس

 الذكخ و العخفان 

 الإهجاء 

   I                                                                                الفهخس 
      V                                                                       قائمة الأشكال

  VI                                                                      لقائمة الججاو 

 01                                                                            مقجمة عامة

 الفرل الأول 2 مفاهيم عامة حهل طخؽ التحليل الطيفي

 - RAMANالأمهاج الكهخومغناطيدية ،الأشعة تحت حمخاء ،الأشعة الدينية ،  -

1- І -  03مقجمػػػػػػػة…………….…………………………………………………. 

- І 2-  30.…………………………………….………………………المطيػػػػافيػػة 

- І 0- 30............……………………………….......ديالإشعاع الكهخومغناطي 
- І 0- 1- 30……………………………………ماذا نعني الطيف الكهخومغناطيدي 

- І 0- 2-  30………………………………………….هه طهل المهجة و ذبحبتهما 

- 3 - І 0-  30..……………………………………………....أنهاع  الإشعاعات 

- І 0- 30…………………………………………...مطيافية الأشعة تحت الحمخاء 

-1 -4-  І  30.………………………………………...……الأشعة تحت الحمخاء 

-2 - 4 -  І30………………………………….مبجأ مطيافية الأشعة تحت الحمخاء 

-3 - 4 - І30………………………….………….امتراص الأشعة تحت الحمخاء 



 الفهرس

 

 
II 

- 4- 4- І 30...........................................................الاهتدازطيف 

-5- 4- І  30 .……………………………….………...أنهاع الاهتدازات الجديئية 

-5-4- І  -130…………………….………..………الاهتداز بالتمجد و الانكماش 

-5-4- І  -230.……………………….……………..…….…بالانحناء الاهتداز 

  -6 - 4- І 03......................الحمخاء تحت الجهاز المدتعمل في مطياؼ الأشعة 

-7- 4- І 00…………………………….قيمة التخدد في طيف الأشعة تحت الحمخاء 

-5- І .. 00..…………………………………………… ..تعخيف الأشعة الدينية 

1-5- І  -02.……………………………….…………..الدينية الأشعة خرائص 

-2-5- І 02 ………………………………….….………..انعخاج الأشعة الدينية 

-3-5- І 00……………………………………..……… .....….مفههم الانعخاج 

-4-5- І 00.…………………………………….......………المدتهيات الذبكية 

-5-5- І 00.………………….....……………………………….…قانهن بخاغ 

-6- І 00..…………………………..……… ....……………... مطيافية رامان 

1-6- І  -00………………………….……… .جهاز المدتعمل في مطيافية رامان 

-2-6- І  00.…………………………….………..……مبجأ عمل مطياؼ رامان 

-7- І  نعخية الكثافة الهظيفيةDFT ……...……………………………………00 

-7- І  -1 00..…………………………………..………معادلة شخودينغخ للبلهرة 

-7- І  -2 01.……………………………………..………هايمخ  –تقخيب أويخن 

-7- І  -323………………………………………………فة الهظيفية نعخية الكثا 
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 الفرل الثاني 2

و مقػػػػػػػػارنػتها مع   DFTمن  bis(4-acetylphenyl) selenide دراسػػة التذكل الجديئي ل
 DRXتجػػػػػػػػخبة 

II  - 0 -   22..............................................................مقجمػػػػػػػػػػػػػػػػة 

II  - 2 -   ............................................ 22........ ..الجراسة النعخيػػػػة 

II  - 0 - 22 ...................................................... .الجراسة التجخيبػية 

II  - 0 -  وصف و مناقذة التخكيب البلهري لbis(4-acetylphenyl) selenide 
 DFT.........................................20وDRX  بهاسطة حيهد الأشعة الدينية

II  -0 - ..................................................... 00... ..مناقذة النتائج 
II  - 0 -  .......................................................... 00الخاتػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػمة 

 : الفرل الثالث

 bis(4-acetylphenyl) selenide  الجراسة الطيفية ل 

 III  1- -  01 ................................................................مقجمة 

  III  -2-الجراسة النعخية ل acetylphenyl)selenide -0bis(  ………........01 

 -3-IIIطيف الأشعة تحت الحمخاء و رامان وطخؽ الاهتداز الجاخلية محدهبة منDFT 
 (والقاعجة MPWP1W91  (G0006- )القاعجة  )  MPWP1W91 الهظيفة   مع

Lanl2DZ  منbis(4-acetylphenyl) selenide  ..............................01 

III – 0- 00..... ......................................................مناقذة النتائج 
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IV 

III  – 0 -ات الاهتدازية تعخيف الحخكacetylphenyl)selenide -0bis(……......00 

III -1-5- مجد الخابطة تC-H.......................................................00 

-2-5  - III 00...................................................  اهتداز حلقة البندين 

4- III -0-  اهتداز الخابطةO=C................................................... 00 

-4-5- III 00............................................................معلية الميثيل 

III-0-ل  الحخكات الاهتدازية bis(4-acetylphenyl) selenide....................00 

 -7-III03... ....................................................................خاتمة 

 00………………..………………………………………......…الخلاصة العامة.

 02.............. ...........قائمة المخاجع ...............................................

 الملحق
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 :قائمة الأشكال
 الفرل الأول

 04 ( : الطيف الكهرومغناطيسي.І-1الشكل) 

 06 امتصاص الأشعة برت حمراء.: (І-2الشكل) 

 08 بسدد و انكماش مزدوج متماثل  وغتَ متماثل.:   (І-3الشكل) 

 10 الحمراء. برت الأشعة مطياف جهاز لسطط:  (І-4الشكل) 

 11 .01قسنطينة بجامعة الحمراء برت الأشعة مطياف جهاز:  (І-5الشكل) 

 12 الكهرومغناطيسية. الدوجات طيف: (І-6الشكل) 

 13 رسم بزطيطي يوضح الدستويات الشبكية.:  (І-7الشكل) 

 14 شكل توضيحي يمثل طريقة استنتاج قانون براغ .:  (І-8الشكل) 

 15 المحسوبة. dhklشكل يوضح العلاقة بتُ ابذاه البلورة و الدسافات الشبكية :  (І-9الشكل) 

 16 .01الجهاز الدستعمل في مطياف رامان بجامعة قسنطينة: (І-11الشكل)       

 16 رسم بزطيطي لفعل رامان .:  (І-11الشكل) 

 17 بسثيل مستويات طاقة انتشار ستوكس و ضد ستوكس . : (І-12الشكل) 

 الفرل الثاني 

 DRX . 23التشكل الجزيئي ب  : (II-1الشكل)     

 DFT . 23التشكل الجزيئي ب  :)II-2)الشكل       

 الفرل الثالث 

 41 رامان النظري. الأشعةطيف  ( :III -1الشكل)     

 41 طيف الأشعة برت الحمراء النظري  ( :III-2الشكل)     

 41 رامان التجريبي . الأشعةطيف  ( :III-3الشكل)     

 41 برت الحمراء التجريبي. الأشعةطيف  ( :III-3الشكل)     



 قائمة الأشكال و الجداول

 

 
VI 

 قائمة الجداول :

 الفرل الثاني 
 Lanl2DZ  -MPWP1W91 (   . 24):حساب زوايا الروابط )II-1) الجدول   

 311G6-MPWP1W91 ( . 28-):حساب زوايا الروابط )II-2) الجدول   

 Lanl2DZ  -MPWP1W91 ( . 32)الروابط أطوال:حساب  )II-3) الجدول   

 G311-6-MPWP1W91 ( . 35  )الروابط أطوال:حساب  )II-4) الجدول   

 الفرل الثالث 
والنتائج التجريبية في طيف رامان  DFT:مقارنة التًددات المحسوبة من ال )III -1) الجدول  

 bis(4-acetylphenyl) selenide ل برت الحمراء والأشعة
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العامة مقجمة  



 مقدمة عامة  

 

 
1 

 مقجمة عامة 

، وبسيزت كعلم حديث  فقد بدأت بالبزوغ منذ العصور الوسطى الأكاديميةالتخصصات  أقدميعتبر علم الفيزياء من  
التوصل الى التفستَ السليم  أساسعشر وتهتم بدقة القياس وابتكار طرق جديدة لو فهذا ىو .في القرن السابع 
 .للظواىر الطبيعية 

بشكل علمي في عدة قطاعات من التقنية والطب والكيمياء والذندسة  أحدثتهاولقد بذسدت اغلب التطورات التي 
 ياالديناميكالتقدم في فهم الكهرومغناطيسي الى انتشار الواسع في استخدام التطبيقات  أدىوقد   .وغتَىا والأحياء
 .التطور الدذىل في مكانيك الكم  إلىالحرارية 

، يهتم  بدراسة الخواص الفيزيائية للجزيئات والروابط الكيميائية التي تربط بتُ  الجزيئية ىي علم بذريبي ونظري الفيزياء
الكيمياء ودراسة الدطيافيات  ساسفي فهم  أساسيا، وبالتالي يشكل ىذا العلم فرعا  الذرات الدختلفة مكونة الجزيئات

تُ الدغناطيسي  ويعتبر ىذا العلم وثيق الصلة بالفيزياء الذرية ويتقاطع رامان والرن وأطيافبرت الحمراء  الأشعة أطياف
 .النظرية والكيمياء الفيزيائية .بشكل كبتَ مع الكيمياء 

المحسوب bis(4-acetylphenyl) selenide لفي عملنا وبحثنا ىذا سنقوم بتقدنً  دراسة الشكل الجزيئي 
لجزيء معزول مع تلك التي انشاتها التجربة من    GAUSSIAN03 جبالاستخدام برنام DFTإلبواسطة 

 DRX.[ 27]السينية  الأشعةانعراج 

من خلال مقارنة النتائج  bis(4-acetylphenyl) selenide لالداخلية  الأوضاعكما سنقدم دراسة عن  
 .مع جزيء معزول DFTرامان مع حسابات ال وأشعةبرت الحمراء  للأشعةالتجريبية الطيفية 

باستخدام نظرية bis(4-acetylphenyl) selenide ل والذدف منها ىو برديد الطاقة، والتشكل الجزيئي 
حركة الجزيء وفصلها، وتتوافق ىذه الحركات مع تردد  أنواعوتسليط الضوء على كل   DFTالكثافة الوظيفية 

 الاىتزاز .

 .ل في ثلاث فصولومن اجل دراسة ىذا الجزيء نظريا وبذريبيا سيتم عرض ىذا العم 
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 :الأولالفصل  

رامان  برت الحمراء، بالأشعةالتي تتضمن لستلف عمليات التحليل الطيفي  الأساسيةوىو يشمل عرض الدفاىيم العامة 
  .                      . التي تم استخدامها في الدراسة DFTونظرية الكثافة الوظيفية  السينية، الأشعةوانعراج 

 :الفصل الثاني    

بواسطة  ال    مع النظرية المحسوبة DRXمن  سيتم فيو تقدنً دراسة مقارنة بتُ النتائج  الدتحصل عليها بذريبيا 
DFT . 

 الفصل الثالث :

ومقارنتها مع الحمراء  برت الأشعةفي ىذا الفصل سندرس الدقارنة بتُ النتائج التجريبية لطيف رامان وطيف  
 .وحساب ترددات الاىتزاز DFT.النتائج

 
 
 
 
 
 
 



 

 

 الفرل الأول :
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1- I- : مقجمة 

في ىذا الفصل سنقوم بتقدنً مفاىيم عامة حول طرق التحليل الطيفي باستخدام الأمواج الكهرومغناطيسية ، الأشعة 
طريقة حسابية كمية و نوعية تدعى  إلىو كذا مطيافية رامان و أيضا نتطرق   DRXبرت الحمراء ، الأشعة السينية 

 . DFTبنظرية الكثافة الوظيفية 

- I2-  : المطيػػػػافيػػة 

ىي لرال لدراسة التأثتَ الدتبادل بتُ الإشعاع الكهرومغناطيسي أو إشعاع جسيمات )حزم إلكتًونية , نيتًونية أو    
 أيونية( مع مادة الددروسة والتي تشمل الذرات والجزئيات .

 وتطبيقاتها وحساسيتها العالية ودقتها لسهولتها نظرا الآلي التحليل طرق وأشمل أىم من الطيفي التحليل طرق تعتبر  
 على الحصول يمكن الدعلومات ىذه بتفستَ إذ .الإشعاعية الطاقة وانبعاث امتصاص على الطرق ىذه تعتمد الدتعددة،
 في بردد التي الإنبعاثية و الامتصاصية الحزم أو الخطوط مواقع تستخدم النوعية الناحية فمن .ونوعية كمية معلومات

 من الدكونات تركيز تقدير فيمكن الكمية أما  من الناحية خاصة، عناصر وجود على دليلا الكهرومغناطيسي الطيف
 رسم شكل على الطيفية القياسات من عليها لضصل الدعلومات التي تعطى حيث  .والانبعاث الامتصاص شدة قياس
 موقع بالطيف ويقاس ويدعى الكهرومغناطيسي، الطيف على الدواقع بدلالة الدنبعثة أو الدمتصة الطاقة بتُ بياني

 [11الدوجة. ] طول وحدات أو الطاقة بوحدات الانبعاث أو الامتصاص

- I3- : الإشعاع الكهخومغناطیدي 

ىو أحد أشكال الطاقة و شكل خاص من الحقل الكهرومغناطيسي ، تنتجو الشحنات الدتحركة ، ومرتبط بالحقول 
بساما عن الشحنات الدتحركة الدنتجة لذا ،و بالتالي فإن امتصاص الإشعاع الكهرومغناطيسي الكهرومغناطيسية البعيدة 

لا يؤثر في سلوك ىذه الشحنات الدتحركة . يشار لذذين النوعتُ أو السلوكيتُ للحقل الكهرومغناطيسي بالحقل 
العالية ) فوتون ذو طاقة كبتَة ( ، القريب و الحقل البعيد ، تصبح الطبيعة الكمية للضوء أكثر وضوحا عند التًددات 

 [12] و مثل ىذه الفوتونات تتصرف مثل الجسيمات بشكل أوضح لشا تفعل الفوتونات ذات التًددات الدنخفضة .

- I3- 1- ماذا نعني الطیف الكهخومغناطیدي؟ 
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 ( : الطيف الكهرومغناطيسيI-1 الشكل)

ثل الطيف الكهرومغناطيسي توزع الطاقة الكهرومغناطيسية عند الأطوال الدوجية الدختلفة، ويمتد انطلاقاً من    يمم
الأطوال الدوجية الراديوية الطويلة جداً وصولاً إلى أشعة غاما القصتَة جداً. تستطيع العتُ البشرية كشف قسم صغتَ 

ئي. باختصار إنو المجال الكامل للتًددات انطلاقاً من الأمواج من ىذا الطيف، وىو القسم الدعروف بالضوء الدر 
 [13] .الراديوية  وصولاً إلى الأشعة غاما

 - I3- 2-  : ما هه طهل المهجة و ذبحبتها 

الأمواج الكهرومغناطيسية قد تظهر أنها لستلفة إلا أن جميعها لذا نفس النوع من الاىتزازات و لكن بزتلف ىذه  
 الاىتزازات عن بعضها البعض من حيث :

  طول الدوجة 
  التًدد 

 - 3 - I3- : أنهاع  الإشعاعات 

 .    أمواج الراديو 
 .) الدوجات الدقيقة ) الصغرية 
  .الأشعة برت الحمراء 
 . أشعة الضوء الدرئي 
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 . الأشعة فوق البنفسجية 
  .الأشعة السينية 
  [ . 14أشعة قاما] 

 -4 - I:مطیافیة الأشعة تحت الحمخاء 

لإحداث إثارة إلكتًونية في معظم الدواد ، إلا أنها    cm-1(14000-20)لا تكفي طاقة الأشعة برت الحمراء  
كافية لإحداث اىتزازات ) امتطاط و انثناء ( في الروابط تستجيب لذذا الدقدار من الطاقة لتحدث فيها اىتزازات من 

 ىذه القطبي، العزم في التغتَ إلى الامتصاص يؤدي أن بشرط الحمراء برت الدنطقة في ىذا القبيل لذلك بستص 
 [11الطيف. ] من معتُ جزء في الحمراء برت يمتص الأشعة الدركب أن يعتٍ وحدويها مكممة الاىتزازات

 -1 -4-I: الأشعة تحت الحمخاء 

 الطيف في ) الدايكروويف(  القصتَة الدوجات و الدرئية الأشعة في الحمراء الأشعة بتُ تقع التي الدنطقة ىي
 من وأعلى الحمراء الأشعة وتردد طاقة من أقل الحمراء برت الأشعة تردد و طاقة تكون وبذلك الكهرومغناطيسي،

 البنائي، التًكيب على وكذلك الوظيفية المجاميع على التعرف على الحمراء برت الأشعة تساعد ، الدايكروويف أشعة
 .الروابط بتُ الزاوية أو الرابطة طول تغتَ خلال من الرابطة اىتزاز على تؤثر الجزيئات طرف من امتصاصها فعند

 ثلاث :إلى نقسم نطاق الأشعة برت الحمراء ي

 : الأشعة برت الحمراء القريبة 

    و ىي الأقرب للأشعة الدرئية و بالتحديد الطيف الأحمر و تتميز بامتصاص منخفض و تعمل في الددى التالي
cm-1 [4111-14111]. 

 بعيدة :الأشعة برت الحمراء ال 

 .cm-1 [21-411]وىي الأبعد عن الأشعة الدرئية و لكنها الأقرب لأشعة الدايكروويف تعمل في الددى التالي 

 : الأشعة برت الحمراء الوسطى 
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 -cm- [411 1بعيدة و تعمل في الددى التاليالأشعة برت الحمراء القريبة و الأشعة برت الحمراء التقع بتُ  
 البصمة بدنطقة تعرف كما الحمراء برت للأشعة الطيفي التحليل أجهزة في استخداما الدناطق أكثر وتعتبر [4111

 [15] ات .والغاز  السوائل في الجزيئية الاىتزازات أغلب على برتوي لأنها

-2 - 4 - I: مبجأ مطیافیة الأشعة تحت الحمخاء 

كهربائية  يملك مركبة الفوتون أن   وبدا جدا، ضعيفة بسعات ولكن ، اىتزازىا أنماط لجميع تبعا طبيعيا الجزيئات تهتز
 بسعات رنتُ حالة في عندئذ يدخل فسوف للجزيء العادية الأنماط اىتزاز تواتر يوافق الفوتون تواتر كان فإذا جيبية،
 إلى منخفضة طاقة حالة من يمر حتى الضرورية للجزيء للطاقة مساوية طاقتو تكون الذي الفوتون أخرى بعبارة .كبتَة
 اىتزاز حيث يمثل الشكل التالي لسطط لذذه الظاىرة : طاقة إلى طاقتو وبرول يمتص مثارة حالة

 
 امتصاص الأشعة برت حمراء: (I-2الشكل)

 -3 - 4 -I: امتراص الأشعة تحت الحمخاء 

ولو كانت  ذرات جزيئات الدادة ليست في حالة سكون إذ أنها تتحرك حركة اىتزازية ثابتة حول موضع الاتزان ، حتى 
 m  [10-11- 10-12 [الدادة في حالة صلبة و تقتًب حرارتها من الصفر الدطلق . تتًاوح سعة  ىذه الاىتزازات بتُ

بينما تقع تردداتها في نفس مدى تردد ذبذبات الأشعة برت الحمراء . فإذا سقطت الأشعة برت الحمراء على لرموعة  
اقطة مساويا لتًدد ذبذبة المجموعة الدهتزة فإن ىذه المجموعة بستص الطاقة جزيئية مهتزة وكان تردد ذبذبة الأشعة الس

الإشعاعية الساقطة عليها  بظاىرة الرنتُ بشرط تغتَ في عزم ثنائي القطب للمجموعة أثناء التذبذب ، و يقال في ىذه 
 عزم ثنائي القطب . إذا لم يحدث تغتَ في  Infrared activeالحالة إن الذبذبة نشطة للأشعة برت الحمراء 
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للمجموعة أثناء التذبذب فإنها لا بستص الطاقة الإشعاعية الساقطة عليها و التي لذا نفس تردد ذبذبتها . ويقال ىنا 
 .  Infrared activeإن الذبذبة غتَ نشطة للأشعة برت الحمراء 

الروابط بتُ الذرات التي تتكون من جزء تساهمي و اخر أيوني كالعديد من الدركبات العضوية و غتَ العضوية بستص 
الأشعة برت الحمراء بسبب وجود الرابطة التساهمية فقط .و بصفة عامة جميع الدركبات العضوية بستص الأشعة برت 

 [16] .الحمراء 

 [19-18-17دث عنده ىذا الامتصاص على العوامل التالية : ]و يتوقف طول الدوجة أو التًدد الذي يح

 . كتلة الذرة 
  .قوة الروابط الدكونة للجزيء 
 .الشكل الذندسي لتوضع الذرات في الجزيء 

 - 4- 4-I: طیف الاهتداز 

 .النواس حركة  الدستقرة،مثل توازنها أوضاع عن الصغتَة للإنزياحات نتيجة فيزيائية لجملة الاىتزازية الحركة تنشأ

 تغتَات فيها تتم دورية عملية عن عبارة وىي التوافقية الاىتزازية بالحركة ما يسمى ىو الدورية للاىتزازات شكل وأبسط
 [11فيزيائي. ] مقدار

 -5- 4-I : أنهاع الاهتدازات الجدیئیة 

 :  إلىيمكن تقسيم الاىتزازات   

I-4-5- 1- : الاىتزاز بالتمدد و الانكماش 

النوع من الاىتزاز بتُ ذرتتُ مرتبطتتُ معا ، ويكون ىذا التمدد و الانكماش على نفس لزور الرابطة بتُ ينشأ ىذا 
 الذرتتُ أي تغتَ الدسافة بتُ الذرتتُ دون تغتَ المحاور أو الزوايا بتُ الروابط .

 نوعتُ : إلىحيث ينقسم الاىتزاز بالتمدد و الانكماش 

 (: بسدد وانكماش اىتزازي بسيط )معزول 

 .H-Clىذا النوع يشمل بسدد رابطة واحدة فقط ، مثل الرابطة الفردية في جزيء حمض الذيدروليك 
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 : بسدد و انكماش اىتزازي مزدوج 
 إلى.وىو بدوره ينقسم  الدثيلتُىذا النوع يشمل بسدد رابطتتُ أو أكثر في نفس الوقت ، مثل بسدد الرابطتتُ في جزيء 

 نوعتُ :
 متماثل :وفيو يحدث بسدد و انكماش للرابطتتُ في نفس الوقت . بسدد و انكماش مزدوج -
الروابط  بينما تتكمش الأخرى في نفس اللحظة و بطريقة     إحدىبسدد و انكماش مزدوج غتَ متماثل :وفيو تتمدد  -

 [11]متزامنة . 

 يتضح ذلك في الشكل :

 
 بسدد و انكماش مزدوج متماثل  وغتَ متماثل.:   (I-3الشكل)

I-4-5- 2- بالالضناء الاىتزاز: 

حركة الذرات في ابذاه أخر غتَ ابذاه لزور الرابطة ، وقد  إلىىذا الاىتزاز تتغتَ فيو الزوايا بتُ الروابط ، لشا يؤدي 
 تكون حركة الذرات في مستوى الرابطتتُ أو خارج مستوى الرابطتتُ .

 [11أربعة أنواع : ] إلىوينقسم ىذا الاىتزاز 
a. : اىتزاز  

 الخلف والى الأمام في نفس مستوى الاتزان . إلىحيث تتأرجح الوحدة التًكيبية 
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b. : حركة الدقص 

حيث تتقارب و تتباعد الذرتان غتَ الدرتبطتان سويا بالنسبة لبعضهما بحركة تشبو حركة الدقص في نفس مستوى 
 الاتزان.

           
c. : حركة التأرجح 

تتأرجح الوحدة التًكيبية ) غتَ الخطية ( ثلاثية الذرة الى الخلف و الى الأمام خارج مستوى الاتزان الدشكل من حيث 
 الذرة و روابطها .

                                 
      

        
d. : حركة الالتواء 
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 حيث تلف الذرات حول الرابطة بينها وبتُ باقي الجزيء خارج مستوى الاتزان .

                               
   -6 - 4- I تحت الحمخاء : الأشعةالجهاز المدتعمل في مطیاؼ 

نستخدم مطياف بتحويل فوريو ، للحصول على طيف خاص بالعينة الددروسة . حيث يعمل على إرسال حزمة من 
إشارة كهربائية و بواسطة  إلىالأشعة برت الحمراء .لتسقط في ما بعد ىذه الأشعة على الكاشف ، ليحولذا بدوره 

على طيف انعراج يمثل عدد الدوجة بدلالة  عملية برويل رياضية تسمى بتحويل فوريو للإشارة الدلتقطة ، نتحصل
 الامتصاص )الانتقال(

 
 الحمراء برت الأشعة مطياف جهاز لسطط:  (I-4الشكل)

 الفعالة ) الدمتصة( مع الدوجات أطوال بتُ التناسب برديد يكفي الددروسة للمادة الكيفي التحليل بعملية للقيام ومنو
 للمادة الكيميائية الخاصية لتحديد لاستعمالذا خاصة جداول وضع تم وقد الدادة، في الحاضرة الكيميائية لرموعات

  الددروسة .
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 01قسنطينة بجامعة الحمراء برت الأشعة مطياف جهاز:  (I-5الشكل)

-7- 4- I  قیمة التخدد في طیف الأشعة تحت الحمخاء: 

 تعتمد قيمة تردد على عاملتُ :

 . نوع الرابطة بتُ الذرات 
  الدرتبطة .كتلة الذرات 

  الرابطة الدزدوجة فالذرة الأخف تهتز بتًددات أعلى من الذرات الأثقل كما أن الروابط الثلاثية مثلا أقوى من

-5-I : تعخیف الأشعة الدينیة 

إن الأشعة ىي عبارة عن موجات كهرومغناطيسية لزصورة بتُ الأشعة غاما وفوق بنفسجية ترددىا كبتَ و طول 
و بذدر الإشارة إلى أن كل ما قيل حول  Å 111إلى  1.11عنو بالأنغشتًوم في حدود  موجتها صغتَ و يعبر

 [12صحيحة في الأشعة السينية . ] جسيم ( تبقى –الضوء ) موجة  ازدواجية
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 [13]الكهرومغناطيسية.  الدوجات طيف: (I-6)الشكل                           

1-5-I  -الدينیة الأشعة خرائص :  

 : باختصار نذكر عديدة خصائص لذا السينية  الأشعة إن

o شحنة لا برمل أي أنها على ما يدل وىذا كهربائي، حقل أو مغناطيسي حقل بوجود السينية الأشعة تتأثر لا 
 .كهربائية

o الإنسان جسم في بيولوجية تغتَات بردث. 
o الضوء لسرعة مساوية وبسرعة مستقيم بخط تستَ أو تنساب السينية الأشعة. 
o الضوئي. التصوير مستحلبات اسوداد في وتتسبب التصوير، أفلام على تؤثر 
o كجسم الأحيان بعض وفي كالدوجة أحيانا تبدو بحيث الطبيعية بازدواجية كالضوء تتمتع. 
o تعبرىا التي الغازات تأين إلى وتؤدي التأين على القدرة لذا. 
o [14] الأجسام . وسمك تتناسب بكميات الأجسام خلال النفاذ على القدرة لذا 

-2-5-I :انعخاج الأشعة الدينیة 

من الدعلوم أنو  بإمكان أي شخص رؤية الأشياء عن طريق الضوء الدرئي و العتُ المجردة ، إذا ما دعت الحاجة إلى 
طول موجي  التعرف إلى كيفية ترتيب ذرات الدادة ، أو أيوناتها أو جزيئاتها في بلورتها ، فذلك يحتاج إلى ضوء ذي

قصتَ جدا ، عموما الدادة البلورية عبارة عن جسم متعدد البلورات مكونة من عدد كبتَ من البلورات الأحادية ، و ىو 
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عبارة عن تراص منتظم  من الذرات ، يمكن وصف ىذا التًاص بدجموعة من الدستويات البلورية معرفة بدسافات 
 [16، 15راج الأشعة السينية بواسطة قانون براغ . ]، تقاس ىذه الدسافة عن طريق انع  dhklشبكية 

-3-5-I : مفههم الانعخاج 

الانعراج ىو ظاىرة خاصة بتداخل الدوجات حتُ تشتتها ، أبسط طريقة ىي لزززة الانعراج وىي عبارة عن زجاج 
وىي  dأملس يضعون فيها خطوط من معدن النحاس حيث تنفذ منها الدوجات الضوئية وتكون الدسافة مقدارىا 

ي للطول الدوجي ، فإذا كانت الدوجات عرض الفتحة التي ينفذ من خلالذا الشعاع شرط أن يكون عرض الفتة مساو 
الدتداخلة متفقة في الطور أو كان الفرق في الطور يساوي مرة مرتان ثلاث مرات من الطول الدوجي فإن التداخل بناء 

 [17] و يعطي نقطة مضيئة ، و اذا كان غتَ ذلك فالتداخل ىدام و يعطي نقطة مظلمة .

-4-5-I المدتهیات الذبكیة : 

ابذاىات ،  يطلق على ىذا التنظيم بالشبكة البلورية ، يمكن وثق ىذه الأختَة  13نظم في البلورة على إن الذرات ت
التوزيع الدنتظم للذرات أو الجزيئات أو الأيونات ، و تتمثل على كل مستويات متوازية و متباعدة متساوية و  أنعلى 

 تسمى بالدستويات الشبكية حيث يوضح ذلك بالشكل التالي  :

 
 رسم بزطيطي يوضح الدستويات الشبكية:  (I-7الشكل)

ىناك عدة طرق يمكن من خلالذا اختيار الدستويات الشبكية ، و كل تشكل فيها ما يسمى عائلة مستويات وتسمى 
 [11الدسافة الفاصلة بتُ مستويات نفس العائلة بالدسافة الشبكية . ]

-5-5- I قانهن بخاغ : 

تعتمد طريقة انعراج الأشعة السينية التي تسمح بتحديد بنية مادة ما و طرق تبلورىا ، على مبدأ أساسي يدعى قانون 
براغ ، الذي يمكن من خلالو تبيان موضع الحزم الدنعرجة للأشعة السينية بواسطة البلورة بنموذج بسيط ، حيث يفتًض 
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ووجد أن الأشعة السينية الدنعرجة توجد فقط في مواضع تتداخل  أن الأشعة السينية تنعكس بانتظام من الدستويات
 عندىا الأشعة الدنعكسة عند الدستويات الدتوازية تداخلا بناء و يعبر عنو بالعلاقة التالية :

     = n λdhkl 

 حيث :

 n . يمثل عدد صحيح لرتبة الانعكاس : 

λ  .طول الدوجة : 

 : زاوية سقوط الأشعة .  

 
 [18شكل توضيحي يمثل طريقة استنتاج قانون براغ . ]:  (І-8الشكل) 

شرطا أساسيا لحدوث انعكاسات براغ وىذا ما يوضح  d ≤ 2λالنتيجة الدهمة لدعادلة براغ ىي أن تكون الدتباينة 
 [19] عدم ملائمة الضوء العادي لدراسة التًكيب البلوري .

، و   a،b،(cلكل مستوي و بالتالي لضسب لستلف ثوابت الشبكة )  dhklمن قانون براغ نستخرج الدسافة الشبكية 
من ثم برديد الزمر الفضائية. حيث أنو كلما قمنا بتغيتَ ابذاه البلورة بالنسبة لحزمة الأشعة السينية الساقطة ) الواردة ( 

 كما ىو موضح في الشكل التالي :    dhklكلما بسكنا من قياس الدزيد من الدسافات الشبكية 
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 [21] المحسوبة. dhklشكل يوضح العلاقة بتُ ابذاه البلورة و الدسافات الشبكية :  (І-9الشكل) 

-6-I مطیافیة رامان : 

سميت ىذه التقنية على شرف العالم تشاندرا سيخار رامان ، و الذي اكتشف أحد ظواىر تبعثر الضوء . تستخدم 
أحد أنواع الدطيافيات التي بزتص بدراسة أنماط اىتزاز جزيئي ، ىذه التقنية في علم دراسة خصائص الدواد . وىي 

 وتعتمد في ذلك على ظاىرة تبعثر ) تصادم غتَ مرن ( للضوء على الجزيئات والتي تعرف باسم تبعثر رامان.
[21،22] 

1-6-I  -: جهاز المدتعمل في مطیافیة رامان 

مة من الضوء ) عبر العدسة ( أحادي اللون ) حزمة ليزر( على بدأ العمل في ىذه الدطيافية مطيافية رامان ىو تركيز حز 
العينة لدراسة و برليل الضوء الدنتشر ، ىذا الضوء يتم جمعو باستخدام عدسة لستلفة و إرسالذا من خلال 

monochomator  .و تقاس الشدة بواسطة الكاشف 

 كما ىو موضح في الشكل أدناه:
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 1في مطياف رامان بجامعة قسنطينة الجهاز الدستعمل : (І-11الشكل) 

 -2-6- I : مبجأ عمل مطیاؼ رامان 

تعتبر مطيافية رامان تقنية برليلية تستخدم على نطاق واسع لدراسة أنماط اىتزاز الشبكة البلورية ، وىي تقنية غتَ 
أحادي اللون ) الليزر ( . مدمرة ، تقوم على ظاىرة الانتشار غتَ الدرن للفوتونات بعد تفاعل العينة مع شعاع ضوء 

[22]  
 يعطي الفرق في التًدد بتُ الفوتون الدثار و الفوتون الدتشتت معلومات عن الطبيعة الكيميائية للمادة.

( على العينة الدراد برليلها  ʋiمن حيث الدبدأ ، يتم تركيز شعاع ضوئي أحادي اللون ) ينتج بواسطة لليزر ذو تردد 
 رىا عبر العينة سلوكات لستلفة ) يتم إضافة الصورة للدراسة (:فتسلك الأشعة أثناء مرو 

 
 [23رسم بزطيطي لفعل رامان . ]:  (І-11الشكل) 

   ينتشر جزء من الضوء بنفس التًددʋi ( للشعاع الواردʋi= ʋs . ) (،و ىو ما يعرف بتشتت رايلي  ) تشتت مرن 
  يصطدم الفوتون الوارد بطريقة غتَ مرنة ) تشتت رامان غتَ الدرن ( بجزيء في طاقية"E  لشا يتسبب في انتقال ىذا

 .خلال ىذه العملية ، ينقل الفوتون الوارد جزءا من طاقتو الى الجزيء و ينتشر بتًدد أقل  Eالأختَ الى حالة طاقية '
ʋi ة التصادم لصد . و بتطبيق قانون الضفاظ الطاقة خلال عملي: 
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للضوء  ῡs،و يسمى التًدد ῡs   ῡi   موجبة ، أي    ῡ= ῡi - ῡs Δفإن إزاحة رامان   ″E′ Eاذا كان 
 الدتشتت في ىذه الحالة تردد ستوكس .

  يصطدم الفوتون الوارد بشكل غتَ مرن بالجزيء ، وىو في حالة إثارةE′  و يكتسب طاقة من الجزيء لشا يؤدي،
أكبر من تردد الفوتون  ῡs. وفي ىذه الحالة يمتلك الفوتون الدنتشر ترددا  ″Eحالة الأدنى  إلىانتقال ىذا الأختَ    إلى

 الطاقة : الضفاظوحسب قانون  ῡiالوارد 
                

       
     

  
 

ῡ  ىذه الحالة إزاحة رامان ويسمى الإشعاع الدتشتت ذو التًدد العالي       سالبة، أي           
 بتًدد ضد ستوكس.

 
 [24بسثيل مستويات طاقة انتشار ستوكس و ضد ستوكس . ] : (І-12الشكل)      

-7-I  نعخیة الكثافة الهظیفیةDFT : 

معادلة شرودينغر و حلولذا لغرض دراسة تركيبة و خصائص بعض الدواد خاصة فيزيائيا ) حسابيا ( نستخدم مثلا 
لبعض ذرات أو الجزيئات الدكونة لدادة معينة في حالة الأنظمة البسيطة . أما في حالة الأنظمة الدعقدة نستخدم عديد 
التقريبات للحصول على أدق نتيجة لشكنة تتناسب مع العينة  من بينها نستخدم نظرية الكثافة الوظيفية لغرض 

 يائية و الكيميائية للأنظمة من خلال معرفة البنية الإلكتًونية لذا .الحصول على الخصائص الفيز 
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ىي التخلي عن استعمال  الدوال الدوجية واستبدالذا DFT ( (Density Functional Theoryنظرية  
الدتغتَات التي تدخل في  بدالة الكثافة الإلكتًونية التي يمكن قياسها معمليا و الذدف من ذلك ىو تقليل عدد

 .الحساب

-7-I  -1 لمبمهرة : شخودينغخمعادلة 

تعتبر معادلة شرودينغر ىي منطلق كل الدراسات الكمية للنظام الكوانتي للبلورات ، و لحساب الطاقة الكلية في نظام 
 مكون من جسيمات ) أيونات ، إلكتًونات ( متفاعلة بدعادلة التالية :

       
 حيث:

H . دالة الذاملتون  : 

E . الطاقة الكلية للنظام : 

Ψ . دالة الدوجية للنظام : 

من جهة أخرى الذاملتونيان الكلي يكون مؤلف من الطاقة الكلية لكل الجسيمات و طاقة التفاعل فيما بينهما وعند 
 ونيان كالتالي :الاقتضاء طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي ، وعند غياب الحقل الكهربائي يكتب الذاملت

                    
 حيث :

Te  .الطاقة الحركية للإلكتًونات : 

TN . الطاقة الحركية للأنوية : 

Vee  إلكتًون . –: طاقة تفاعل إلكتًون 

VeN  :  نواة .  –طاقة تفاعل إلكتًون 

VNN  نواة . –: طاقة تفاعل نواة 
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∑   

 
  

  

   
∑       

 

  
 ∑

  

              

  ∑
    

        
 
 

   
 ∑

      

          
 

 مع :

m  : كتلة الإلكتًونi. 

 . : كتلة النواة   

 : شحنة الأنوية .  

.j و   i | : الدسافة بتُ الإلكتًونات    ri -rj | 

.i والإلكتًون α النواة:  بتُ الدسافة  |ri − Rα| 

.β  و α النواتتُ:  بتُ الدسافة  |Rα − Rβ| 

 i²  مؤثر لابلاس .

معادلة شرودينغر لتًكيب بلوري ما تكون فيها مشكلة ألا وىي العدد اللانهائي للذرات و الإلكتًونات غتَ لزدود . 
 من أجل ذلك وضعت عدت تقريبات لتبسيط ىذه الدعادلة نذكر منها :

-7-I  -2 هایمخ : –تقخیب أویخن 

ي يأخذ بعتُ الاعتبار الاختلاف الكبتَ بتُ ىذا التقريب يعتمد على فصل حركة الإلكتًونات عن الأنوية ، و الذ
الكتل الالكتًونات و كتل الأنوية ، بحيث أن كتلة الإلكتًون أقل بكثتَ من كتلة النواة في حتُ أن سرعة الإلكتًون 

 [25] من سرعة النواة . أكبر بكثتَ

معناه إهمال الطاقة الحركية للنواة بحيث تعتبر ساكنة أمام الإلكتًونات و يأخذ حد التفاعل الأنوية فيما بينها ثابت ، 
على  Heحتى نتمكن من برديد ىاملتون جديد أن يصبح ىاملتون الكلي للجملة مؤلف من ىاملتون إلكتًوني 

 الشكل الأتي  :

               
 دينغر كتالي :وعليو تصبح معادلة شرو 
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∑
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فوك ، و تعتمد على الإلكتًونات  -في ىذا الدستوي ، ىناك عدة طرق لحل معادلة أعلاه ، ونذكر منها طريقة ىارتر
الحرة مع الأنوية وتكون ىذه النظريات غالبا في التًكيب الكيميائي الكمي ، و لكن بالنسبة للمواد الصلبة فهي أقل 

  [26] الأكثر دقة . DFTافة دقة لذلك وجدت طريقة حديثة وىي نظرية دالية الكث

-7-I  -3فة الهظیفیة :نعخیة الكثا 

في نظرية دالة الكثافة كل خصائص الحالة الأساسية في نظام الجسيمات تتفاعل مع بعضها البعض من حيث الكثافة 
ومع  1927لنموذج الذي وضعو  توماس و فرمي في عام  DFTالإلكتًونية ، تعود جذور نظرية الكثافة الوظيفية 

ذلك لاحظ  أن نظرية دالية للكثافة أنشأت فعلا مع ظهور النظريات الأساسية ىونبارغ و  كوىن الدقيقة في عام 
1964 . [26]  

  نظرية ىونبارغ و كوىن :

 على النظريتتُ الدطروحتتُ من طرف ىونبارغ و كوىن .   DFTتعتمد نظرية الكثافة الوظيفية 

 ( النظرية الأولى تعتمد على أخذ الطاقة الكلية لنظام الالكتًونات الدتفاعلة في كمون خارجي(r)  Vext    كمون
 بحيث : r))ρالأنوية ( ىو دالة وحيدة لكثافة الإلكتًونات 

 (ρ)    (ρ)   ∫ρ           
    

 (ρ)    [(ρ)]        (ρ)  

 مع :

𝛒: الدالة الشاملة لكثافة الإلكتًون     (ρ) 

T . الطاقة الحركية : 

إلكتًون .  –طاقة تفاعل إلكتًون          

  أما في النظرية الثانية أظهر ىونبارغ و كوىن أن الكثافة الحقيقة للحالة الأساسية ىو الذي يقلل من الطاقةE 
(ρ)  و جميع الخصائص الأخرى الدساوية لدالة الكثافة  ρ        ρ  
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1ρ. كثافة الحالة الأساسية : 

بنظرية ىونبارغ و كوىن حلا مشكلة معادلة شرودينغر متعددة الإلكتًونات ، وفي نظرية دالة الكثافة إذا استطعنا 
 E(ρ)تشكيل الدالة يسهل إيجاد الحالة الأساسية للنظام في كمون خرجي معطى إذن كل العوائق تكوين الدالة 

 إلكتًون في حالة تفاعل . Nلنظام مكون  T(ρ)حلت في الواقع لا توجد عبارة برليلية لدالة كثافة الطاقة الحركية 
[26] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الفرل الثاني :
 bis(4-acetylphenyl) selenide دراسػػة التذكل الجدیئي ل

 DRXو مقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة   DFTمن 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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II  - 1 - ة  ممقج 

بينت الدراسات السابقة الدتعددة التي أجريت في السنوات الأختَة الداضية ، أن الحسابات التابعة و الدستندة لنظرية 
الأنظمة  خصبأنها تعطي نتائج جيدة لحالات الأنظمة الجزيئية الدختلفة للمركب و بالأ  DFTالكثافة الوظيفية  

 ما .  الجزيئية الدعقدة نوعا

في ىذا الفصل سنجري سلسلة من العمليات الحسابية   لتحديد التوافق الجزيئي لدركب                                                
bis(4-acetylphenyl) selenide        و سوف نقوم بإجراء العمليات الحسابية باستعمال برنامج ،

GAUSSIAN03    باختيار طريقةDFT  و الوظيفة  من البرنامجMPWP1W91    ُو القاعدتت 
MPWP1W91 (6-311Gو ) Lanl2DZ  التي تعطي صورة دقيقة للزوايا  و أطوال الروابط ، ثم نقوم

 .  DRXمع المحسوبة بذريبيا بواسطة حيود الأشعة السينية   DFTبالدقارنة الذندسية الجزيئية المحسوبة بطريقة 

II  - 2 - : الجراسة النعخیػػػػة 

التي برسب الأطوال و الزوايا لدركب  ، باستخدام   DFTفي ىذا الجانب من الدراسة لدينا نظرية الكثافة الوظيفية 
و    MPWP1W91من البرنامج و الوظيفة   DFTباختيار طريقة    GAUSSIAN03برنامج  
 MPWP1W91(6-311G.)و القاعدة Lanl2DZالقاعدة 

II  - 3 - : الجراسة التجخیبػیة 

 bis(4-acetylphenyl) selenideفي ىذا الجانب من الدراسة سيتم قياس الذيكل التشكيلي لدركب 
 باستعمال حيود الأشعة السينية  لدعرفة أطوال و زوايا البنية الطيفية لو .

سنطينة الأشعة السينية على الدركب و الحصول على نتائج القياسات من لسبر علم البلورات من جامعة ق حيودتم إجراء 
11[34 ]  
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II  - 4 - وصف و مناقذة التخكيب البمهري ل bis(4-acetylphenyl) selenide  
 :DFTو  DRXبهاسطة حيهد الأشعة الدينیة   

بواسطة حيود الأشعة السينية  bis(4-acetylphenyl) selenideيتم بسثيل متوسط  التشكيل الجزيئي لدركب 
 ( :II-1الشكل) والدتمثل في 

    
    
    
    
    

  
 

 DRXالتشكل الجزيئي ب  : (II-1)شكل لا

   GAUSSIAN03ببرنامج    bis (4-acetylphenyl) selenideتم حساب التشكل الجزيئي للمركب 
-MPWP1W91(6 و     Lanl2DZو القاعدتتُ    MPWP1W91بالدالة   DFT ب

311Gو  الدمثل في الشكل  )(II-2( : 

 

 DFTالتشكل الجزيئي ب  :)II-2)الشكل  
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 نستعمل العلاقة التالية :   DFTو النتائج النظرية بطريقة  DRXلغرض حساب التوافق بتُ النتائج التجريبية 

    
        

   
      

 : )II-1) في الججول

    MPWP1W91و الوظيفة DFT باختيار طريقة  C16H14O2SEسنقوم ىنا بحساب زوايا روابط الدركب 
 .DRX و مقارنتها مع النتائج التجريبية   Lanl2DZوكذا  القاعدة  

Angle de  liaisons (o) Type de liaisons  

 (Angle) DFT DRX [34]  

 MPWP1W91 

Accord Lanl2DZ 

1.12 99.55 99.67 C1-Se1-C7 

1.85 121.73 120.7 Se1-C1-C2 

1.53 118.35 120.2 Se1-C1-C6 

1.69 119.83 119 C2-C1-C6 

1.62 119.95 120.7 C1-C2-C3 

1.64 121.19 119.322 C1-C2-H21 

1.117 119.95 119.971 C3-C2-H21 

1.34 121.68 121.1 C2-C3-C4 

1.33 121.95 120.544 C2-C3-H31 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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1.129 118.35 118.315 C4-C3-H31 

1.84 118.91 117.9 C3-C4-C5 

1.12 118.57 119.8 C3-C4-C13 

1.17 122.51 122.3 C5-C4-C13 

1.33 121.71 120.3 C4-C5-C6 

1.18 121.51 120.273 C4-C5-H51 

1.51 118.78 119.400 C6-C5-H51 

1.82 119.91 120.9 C1-C6-C5 

1.65 121.11 119.323 C1-C6-H61 

1.21 119.98 119.735 C5-C6-H61 

1.85 118.35 116.2 Se1-C7-C8 

1.19 121.73 124.1 Se1-C7-C12 

1.11 119.83 119.7 C8-C7-C12 

1.12 119.95 120.1 C7-C8-C9 

1.36 121.18 120.522 C7-C8-H81 

1.51 119.95 119.331 C9-C8-H81 

1.39 121.68 120.2 C8-C9-C10 

1.62 121.95 120.2 C8-C9-H91 

1.79 118.35 120.516 C10-C9-H91 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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1.16 118.91 119.1 C9-C10-C11 

2.18 118.57 121.1 C9-C10-C14 

2.26 122.51 119.8 C11-C10-C14 

1.182 121.71 120.8 C10-C11-C12 

1.61 121.51 119.770 C10-C11-H111 

1.52 118.78 119.408 C12-C11-H111 

1.183 119.91 120 C7-C12-C11 

1.32 121.11 120.505 C7-C12-H121 

1.43 119.98 119.463 C11-C12-H121 

1.41 121.3 120.8 O11-C13-C4 

1.56 121.56 118.7 O11-C13-C15 

1.16 119.11 120.5 C4-C13-C15 

1.61 121.32 119.6 O22-C14-C10 

1.11 121.56 120.7 O22-C14-C16 

1.51 119.11 119.7 C10-C14-C16 

1.44 118.96 109.446 C13-C15-H151 

2.51 111.11 108.281 C13-C15-H152 

1.94 119.14 110.085 H151-C15-H152 

1.72 111.11 109.123 C13-C15-H153 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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  من خلال ملاحظتنا للقيم المحسوبة بطريقةDFT  الدالة (MPWP1W91  و القاعدةLanl2DZ و كذا )
نرى أن معدل متوسط  التوافق النسبي لزوايا الروابط في الدركب قدر ب   DRXمقارنتها مع قيم  التجريبية  ل 

1.75  

 

 

 

 

 

 

 

1.37 119.18 110.596 H151-C15-H153 

1.46 117.67 109.268 H152-C15-H153 

1.12 118.96 108.821 C14-C16-H161 

1.99 111.11 109.908 C14-C16-H162 

1.18 119.15 108.952 H161-C16-H162 

1.94 111.11 109.958 C14-C16-H163 

1.17 119.18 109.002 H161-C16-H163 

2.26 117.67 110.169 H162-C16-H163 

0.75  Moyen 
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 :   (II -2) الججول

  MPWP1W91و الوظيفة DFT باختيار طريقة  C16H14O2SEسنقوم ىنا بحساب زوايا روابط الدركب  
 .DRX و مقارنتها مع النتائج التجريبية   MPWP1W91  (6-311G)     مع  القاعدة

Angle de  liaisons (o) Type de liaisons  

 (Angle) DFT DRX [34]  

 MPWP1W91 

Accord MPWP1W91 

(6-311G) 

1.53 99.14 99.67 C1-Se1-C7 

1.11 122.13 120.7 Se1-C1-C2 

1.56 118.13 120.2 Se1-C1-C6 

1.64 119.77 119 C2-C1-C6 

1.62 119.95 120.7 C1-C2-C3 

1.64 121.19 119.322 C1-C2-H21 

1.117 119.95 119.971 C3-C2-H21 

1.34 121.68 121.1 C2-C3-C4 

1.42 121.16 120.544 C2-C3-H31 

1.188 118.21 118.315 C4-C3-H31 

1.74 118.78 117.9 C3-C4-C5 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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1.16 118.53 119.8 C3-C4-C13 

1.31 122.67 122.3 C5-C4-C13 

1.35 121.73 120.3 C4-C5-C6 

1.13 121.43 120.273 C4-C5-H51 

1.47 118.83 119.400 C6-C5-H51 

1.79 119.94 120.9 C1-C6-C5 

1.63 121.18 119.323 C1-C6-H61 

1.18 119.96 119.735 C5-C6-H61 

2.83 119.15 116.2 Se1-C7-C8 

2.75 121.91 124.1 Se1-C7-C12 

1.14 119.87 119.7 C8-C7-C12 

0.09 119.98 120.1 C7-C8-C9 

0.59 119.81 120.522 C7-C8-H81 

0.73 121.21 119.331 C9-C8-H81 

0.34 121.61 120.2 C8-C9-C10 

0.79 121.15 120.2 C8-C9-H91 

1.90 118.22 120.516 C10-C9-H91 

0.10 118.98 119.1 C9-C10-C11 

2.18 118.46 121.1 C9-C10-C14 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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2.28 122.54 119.8 C11-C10-C14 

0.18 121.56 120.8 C10-C11-C12 

0.60 121.51 119.770 C10-C11-H111 

0.40 118.92 119.408 C12-C11-H111 

0.03 119.96 120 C7-C12-C11 

0.54 119.85 120.505 C7-C12-H121 

0.60 121.18 119.463 C11-C12-H121 

0.45 121.25 120.8 O11-C13-C4 

1.27 121.21 118.7 O11-C13-C15 

0.80 119.53 120.5 C4-C13-C15 

0.43 121.12 119.6 O22-C14-C10 

0.31 121.32 120.7 O22-C14-C16 

0.13 119.54 119.7 C10-C14-C16 

0.73 118.64 109.446 C13-C15-H151 

2.80 111.32 108.281 C13-C15-H152 

0.98 119.11 110.085 H151-C15-H152 

2.01 111.32 109.123 C13-C15-H153 

1.46 118.98 110.596 H151-C15-H153 

1.59 117.52 109.268 H152-C15-H153 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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0.13 108.67 108.821 C14-C16-H161 

1.16 111.19 109.908 C14-C16-H162 

0.18 108.95 108.952 H161-C16-H162 

1.31 111.40 109.958 C14-C16-H163 

0.025 109.03 109.002 H161-C16-H163 

2.41 107.51 110.169 H162-C16-H163 

1.79  Moyen 

 
 نرى ىنا أن القيم المحسوبة بنفس الطريقة DFT     الدالة (MPWP1W91  القاعدة و                        

MPWP1W91( 6-311G )  بدقارنتها مع قيمDRX  لصد أن متوسط معدل التوافق النسبي  التجريبية
 بالنسبة لزوايا الروابط في ذات الدركب . 1.79قدر ب 
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 (:II-3)الججول

و القاعدة  MPWP1W91) الدالة   DFTبطريقة   C16H14O2SEسنقوم بحساب أطوال الروابط في الدركب 
Lnl2DZو مقارنتها مع النتائج التجريبية لل )DRX  . 

Distances de liaisons (Ǻ) Type de liaisons  

(Distances) DFT DRX [34]  

MPWP1W91 

Accord Lanl2DZ 

1.77 1.951 1.917(4) Se1-C1 

2.13 1.951 1.912(4) Se1-C7 

2.71 1.249 1.216(5) O11-C13 

2.14 1.249 1.224(5) O22-C14 

1.88 1.406 1.380(6) C1-C2 

2.13 1.404 1.376(6) C1-C6 

1.52 1.397 1.376(6) C2-C3 

6.17 1.084 1.021 C2-H21 

1.44 1.408 1.388(6) C3-C4 

7.86 1.084 1.005 C3-H31 

1.28 1.408 1.404(5) C4-C5 

1.94 1.494 1.480(5) C4-C13 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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1.15 1.398 1.382(6) C5-C6 

7.86 1.084 1.005 C5-H51 

7.96 1.084 1.004 C6-H61 

1.36 1.406 1.387(5) C7-C8 

1.29 1.404 1.386(5) C7-C12 

0.35 1.397 1.392(5) C8-C9 

8.50 1.084 0.999 C8-H81 

1.44 1.408 1.388(5) C9-C10 

8.83 1.084 0.996 C9-H91 

1.44 1.408 1.388(5) C10-C11 

1 1.494 1.494(5) C10-C14 

1.01 1.398 1.384(5) C11-C12 

8.61 1.084 0.998 C11-H111 

6.58 1.084 1.017 C12-H121 

1.20 1.513 1.495(6) C13-C15 

1.61 1.513 1.489(6) C14-C16 

10.32 1.090 0.988 C15-H151 

9.06 1.095 1.004 C15-H152 

9.71 1.095 0.998 C15-H153 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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7.92 1.090 1.010 C16-H161 

9.93 1.095 0.996 C16-H162 

10.04 1.095 0.995 C16-H163 

4.44  Moyen 

  

 ىناك توافق كبتَ بتُ قيم التجريبية للDRX   مع القيم النظرية المحسوبة بطريقةDFT    الدالة (
MPWP1W91  و القاعدةLnl2DZ  4.44( وقدر ىذا التوافق ب .  
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 (: II -4)الججول

و  MPWP1W91) الدالة  DFTبطريقة   C16H14O2SEسنقوم بحساب أطوال الروابط في الدركب 
 . DRX(( و مقارنتها مع النتائج التجريبية لل6-311G) MPWP1W91القاعدة 

Distances de liaisons (Ǻ) Type de liaisons  

(Distances) 

 

DFT DRX [34]  

 MPWP1W91 

Accord MPWP1W91 

(6-311G) 

0.88 1.934 1.917(4) Se1-C1 

1.20 1.935 1.912(4) Se1-C7 

2.13 1.242 1.216(5) O11-C13 

0.011 1.241 1.224(5) O22-C14 

1.08 1.395 1.380(6) C1-C2 

1.59 1.398 1.376(6) C1-C6 

0.94 1.389 1.376(6) C2-C3 

5.77 1.181 1.021 C2-H21 

0.86 1.411 1.388(6) C3-C4 

7.46 1.181 1.005 C3-H31 

0.28 1.411 1.404(5) C4-C5 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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0.20 1.483 1.480(5) C4-C13 

0.36 1.387 1.382(6) C5-C6 

7.46 1.181 1.005 C5-H51 

7.56 1.181 1.004 C6-H61 

0.64 1.396 1.387(5) C7-C8 

0.64 1.395 1.386(5) C7-C12 

0.28 1.388 1.392(5) C8-C9 

8.10 1.181 0.999 C8-H81 

0.79 1.399 1.388(5) C9-C10 

8.43 1.181 0.996 C9-H91 

0.86 1.411 1.388(5) C10-C11 

0.53 1.486 1.494(5) C10-C14 

0.36 1.389 1.384(5) C11-C12 

8.21 1.181 0.998 C11-H111 

6.09 1.179 1.017 C12-H121 

0.53 1.513 1.495(6) C13-C15 

0.87 1.512 1.489(6) C14-C16 

10.42 1.191 0.988 C15-H151 

8.66 1.191 1.004 C15-H152 



 DRXمقػػػػػػػػارنػتها مع تجػػػػػػػػخبة  و DFTمن bis(4-acetylphenyl) selenideدراسػػة التذكل الجدیئي ل  الفرل الثاني :
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8.71 1.185 0.998 C15-H153 

8.01 1.191 1.010 C16-H161 

9.53 1.191 0.996 C16-H162 

9.04 1.185 0.995 C16-H163 

3.77  Moyen 

 

  بطريقة ىناك توافق جيد بتُ القيم النظرية المحسوبةDFT   الدالة (MPWP1W91  و
 .  3.77قدر ب   DRX( و القيم التجريبية ل (MPWP1W91 (6-311G)القاعدة

II  -5 - : مناقذة النتائج 
ولاحظنا أن ىناك تغتَ طفيف في النتائج  DRXوالنتائج التجريبية  DFTوقد قمنا بدقارنة النتائج النظرية 

 ويعود ذلك إلى :
  .كل مادة ذراتها تهتز في الحرارة وىذه الحركة تؤدي الى تغتَ طفيف في الأبعاد  - 
( وعن ىذا التجاذب يحدث تغتَ طفيف الذيدروجينية تسمى التفاعلات الضعيفة)الروابط التفاعل بتُ الجزيئات - 

 .واربذاج الجزيئات  في الأبعاد
نوعا ما في بعض القيم يكون ذلك راجع أن الدراسة التجريبية  للجزيء  متقارب ومن جهة أخرى يكون التوافق -

 رية الدعتمدة في دراستنا فالجزيء يكون معزولا. بست في درجة حرارة الغرفة و برت ضغط معتُ  ، أما الطريقة النظ
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II  - 6 -  الخاتػػػمة 
( بالدالة DFTأوصلت الحسابات في ميكانيك الكم التي أجرتها طريقة  نظرية الكثافة الوظيفية )

MPWP1W91 ( ُو القاعدتتMPWP1W91(6-311G و القاعدة )Lnl2DZ برنامج  )
GAUSSIAN03    لإلى بساثل نسبي في أطوال و زوايا الروابط للمركب بدقارنتها مع النتائج التجريبية DRX 

. 
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 III-1- : مقجمة  

استعملنا خلال  ،حيث bis(4-acetylphenyl) selenideسنقوم بتقدنً  دراسة اىتزازية ل  في ىذا الفصل
من الاىتزاز  الأنماط الاىتزازات لدختلف أنواعمطيافية رامان لغرض برديد  برت الحمراء و للأشعةدراستنا  التحليل الطيفي 

                              . DFTمن ميكانيك الكم بواسطة نظرية الكثافة الوظيفية الجزيءبعد برستُ  إجراؤىاولقد تم 

 رامان و  IRستتم مقارنة نتائج الحساب بدراسات التحليل الطيفي  *

- III 2- الجراسة النعخیة  لbis(4-acetylphenyl )  selenide  :  

التي من خلالذا لشكن  Gaussian03للقيام بجميع الحسابات النظرية للتشكل الجزيئي قمنا بالاستخدام سلسلة برامج  
 . الحصول على نتائج دقيقة

قمنا بالاختيار نظرية الدالة الوظيفية للكثافة مع  Gaussian03 بعد ما برصلنا على رسم للجزيء بواسطة 
 والوظيفة  a.u .52777 - =E فوجدنا  قيمة الطاقة   Lanl2DZ والقاعدة  MPWP1W91الوظيفة 

B3LYP مع القاعدة Lanl2DZ  فكانت قيمة الطاقة a.u 68. 777 - E=   

  (B3LYP  Lanl2DZ التي تم الحصول عليها بواسطة الأدنىالدراستتُ سنقوم باختيار الطاقة فمن بتُ ىذه   
   µ=0 .7641debyeوعزم ثنائي القطب C2والتشكل الجزيئي لو تناظر لاستقراريتها   )

رامان  ومعالجتها بواسطة  و IRونقوم بحساب الاىتزازات للجزيء وبرليل البيانات التي تم جمعها من طيف 
 . ORIGINال

- III 3- رامان وطخؽ الاهتداز الجاخمیة محدهبة من تحت الحمخاء و الأشعةطیفDFT  مع
B3LYP   و  Lanl2DZ منbis(4-acetylphenyl) selenide   : 

 يتم تقدنً  حسابات التًدد مع سلسلة برنامج )    C16H14O2SE (اىتزاز    أوضاعفي دراسة  
GAUSSIAN03    باستخدام الوظيفةB3LYP     والقاعدة Lanl2DZ      كما لاحظنا في الفصل

 . رامان ( برت الحمراء و الأشعةطيف (ومقارنتها مع النتائج  التجريبية، السابق
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 رامان النظري الأشعةطيف  ( :III -1الشكل)

 

 
 برت الحمراء النظري الأشعةطيف  ( :III - 2)الشكل 
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 [34] التجريبي  رامان الأشعةطيف  ( :III - 3الشكل)

 

 

 

 
 

 
 [34برت الحمراء التجريبي] الأشعةطيف  ( :III -4الشكل)
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 : (III – 1 الجدول)

  لبرت الحمراء  الأشعةوالنتائج التجريبية الدشاىدة في طيف رامان وطيف  DFTمقارنة بتُ التًددات المحسوبة من 
bis(4-acetylphenyl) selenide: 

IR التًدد الرقم [34]  RAMAN [34]  

1 8.7855   

2 21.2918   

3 31.4447   

4 64.8119   

5 71.0295  67 

6 77.2254   

7 94.2264   

8 143.69  121 

9 150.145  169 

10 150.243   

11 159.264    

12 214.014  225 

13 242.908   

14 246.601   

15 260.651  247 

16 270.623   

17 326.513 352.9  
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18 410.989    

19 414.079   

20 418.442  412 

21 418.995   

22 473.763 452.9  

23 484.448   

24 494.267    

25 503.918  496 

26 604.95   

27 605.217  617 

28 611.397   

29 613.665   

30 646.365  621 

31 646.683   

32 750.43 711.7   

33 753.046 744.5  

34 754.696   

35 758.825  754 

36 867.643 856.3  

37 873.322   

38 893.096   
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39 895.568   

40 975.407 945.7   

41 976.517   

42 1011.76 1111.8   

43 1013.77  961 

44 1028.32   

45 1031.91   

46 1038.62   

47 1039.18  1112 

48 1068.15 1156.1   

49 1068.17   

50 1072.88   

51 1081.24   

52 1109.27   

53 1112.58   

54 1147.62   

55 1149.85 1182.3   

56 1227.8    

57 1228.16 1285.2  1183  

58 1302.91  1241 

59 1305.85  1264   
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60 1337.74 1353.9   

61 1344.73   

62 1385.95 1392.5 1317 

63 1364.66   

64 1418.82   

65 1420.08 1423.4   

66 1428.57   

67 1431.29   

68 1494.68 1487.1 1423 

69 1494.81   

70 1508.97   

71 1508.98   

72 1519.6   

73 1520.5   

74 1593.04 1579.6   

75 1597.53   

76 1630.05  1581 

77 1637.03   

78 1658.58 1676.1  1667  

79 1659.1   1683  

80 3048.03  2921 
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81 3048.03    

82 3126.23   2963  

83 3126.23   

84 3182  3118 

85 3182.05  3151 

86 3209.13   

87 3209.19   

88 3210.95  3163 

89 3211.61  3181 

90 3231.14   

91 3231.5   

92 3235.57 3325.1  

93 3235.82   

 

III – 0- 2مناقذة النتائج 

لشا يفسر .ايجابية لذلك لا توجد  ترددات متداخلة DFTكل قيم التًدد المحسوبة التي برصلنا عليها من  أنلاحظنا  
    .الاختيار الجيد للطاقات الوظيفية الدستخدمة في الدراسة

  الاىتزاز  في الحركة تؤدي الى تغتَ طفيفكل مادة ذراتها تهتز في الحرارة وىذه.  
 تغتَ طفيف( وعن ىذا التجاذب يحدث )الروابط الذيدروجينية تسمى التفاعلات الضعيفةالتفاعل بتُ الجزيئات 

 جزيئات .لاربذاج لو الاىتزاز  في
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III  – 5 -   تعخیف الحخكات الاهتدازیةacetylphenyl)selenide - 4bis(  : 

III -1-5-   تمجد الخابطةC-H:  

 وتوافق التًددات التالية :C-H يتم فيها شد وامتداد لرابطة 

 3211 .95cm 1- و      3209.13cm 1-  

-2-5  - III   اهتداز حمقة البندین:  

 والتًددات الدوافقة لذا  ىي : شدة الخطوط امتداد حلقة البنزين : Str ringتددد الحلقة  

 1-.77cm1113 77.-1وcm1128 

   5- III -3-   اهتداز الخابطةO=C: 

  1cm1659.-1و 58cm1658.ىي  C=Oبسدد الرابطة  أوضاع

 -4-5- III :معمیة الميثيل 

  الدثيلموعة لمجتظهر انماط حركة الدظلة  

  III-6-الحخكات الاهتدازیة ل :bis(4-acetylphenyl) selenide  

                  
  646.365cm نالبنزي  -1 تشوه حلقة      

 

  

 

 

 CH3  150.145cm-1تأرجح 
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 1072.88cm 1-  

 

893.096cm1. C-H975.407 حركة تأرجحcm 1-  

 

3048.03cm 1-  CH3 بسدد 
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3209.13cm 1- C-H بسدد
 الرابطة

 1150.98cm 1-  CH3 حركة مقصية 

1659.1cm 1- C=O  حركة بسدد
  

3231.14cm 1-  
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  III  - 7 -خاتمة :  

برت  الأشعةبواسطة     bis(4-acetylphenyl) selenideمن خلال ما قمنا بو في الدراسة الطيفية للجزيء   
من سلسلة برنامج   DFTالكثافة الوظيفية  النظريةرامان وباعتماد على الطرق الحسابية و  أشعةالحمراء و 

Gaussian03  بواسطتها حسابا نظريا لبنية و تشكل الجزيء بالاختيار الوظيفة  أجريناوالتيB3lyp   والقاعدة
Lanl2DZ  نتائج قريبة من تلك التجريبية . أعطتوالتي 

مكنت من الحصول على ترددات  وأيضاالحسابات النظرية وجود بعض التشوىات للجزيء  أكدت أخرىومن جهة 
 لستلفة للاىتزاز .
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 الخلاصة العامة :

الذي برصلنا عليو من اجل دراستو  bis(4-acetylphenyl) selenide في ىذا العمل  اختًنا الدركب  
                    .الدقارنة بينهماو  DRX و RAMANوIR وبذريبا DFTنظريا

 ومن اجل معرفة الغرض من تركيبة وخصائص بعض الدواد فيزيائيا قمنا بدراستها بواسطة نظرية الكثافة الوظيفية
DFT ،  الدتعددة الجسيمات الأنظمةرياضية لحل مشاكل  أداةوىي. 

 مطيافيةبرت الحمراء  الأشعةمطيافية  وأيضادراسة بنيوية  لتشكيل الجزيئي  إجراءوالذدف من عملنا وبذربتنا ىو  
 .رامان للجزيء

 DFTبواسطة الحسابات النظرية bis(4-acetylphenyl) selenide وقد برصلنا على التشكل الجزيئي ل
 والقاعدة  MPWP1W91 و B3LYPباستخدام الوظيفة GAUSSIAN03 باستخدام سلسلة برامج 

LanL2DZ  التجربة   والزوايا   الدركب  ومقارنتها مع الأطواللحسابDRX     . 

الذي تم  C2  التناظر من بالقربbis(4-acetylphenyl) selenide ويتوافق التشكل الجزيئي الخاص ب  
 استقرارا . أكثرطاقة تشكل لتشكيل  أدنىمع  DFT إلالحصول عليو بواسطة 

 أنواعرامان من اجل تسليط الضوء على لستلف  وأشعةبرت الحمراء  بالأشعةة الطيفية للمركب  سوقد قمنا بالدرا
من الاىتزاز بعد برستُ الجزيء من ميكانيك  الأنماطواستخدمنا الحسابات النظرية لذذه ، حركات الجزيء وفصلها 

 .LanL2DZمع القاعدة  B3LYPبواسطة الدالة    DFT إلالكم بدساعدة 
بتُ نظرية الكثافة  ىناك توافق جيد أنوجدنا ، دراسات التجريبية والنظرية للمركب عند مقارنتنا لنتائج الحساب مع ال

 . رامان  و مطيافية الأشعة برت الحمراء و DFTالوظيفية 
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  :المغناطیدي النهوي  الخنين مطیافیة1-
الدغناطيسي  الذي بسلكو بعض  والعزم كهرومغناطيسي لشعاع الدغناطيسية الدركبة بتُ التفاعل على ترتكز تقنية ىي

 العالدان طرف من  1946سنة  نهاية في مرة لأول الظاىرة ىذه لوحظت وقد ،)الدغناطيسي النووي العزم(الأنوية  
 .[28]1952 سنة نوبل جائزة على وبرصلوا بورسيل وإدوارد بلوخ فليكس

 : RMN المغناطیدي النهوي  الخنين مطیافیة مبجأ 2-  
 الدغناطيسية الحقول تأثتَ برت معينة ذرية للأنوية الدغناطيسي العزم سلوك على الدغناطيسي النووي الرنتُ مبدأ يعتمد

 يتم التي النواة حول الإلكتًونية الشحنات وتوزيع  المحيطية الأنوية عن الناجمة المحلية والحقول الدتغتَة، أو الثابتة الخارجية
  [29] .دراستها

  :المغناطیدي النهوي  الخنين جهاز مكهنات3-
 الشكل التالي  : في موضح ىو كما أساسية أجزاء خمسة من الدغناطيسي النووي الرنتُ أجهزة تتكون  

 

 [30] الدغناطيسي النووي الرنتُ مطياف

 :المغناطیذ1-  
 أو مغناطيس دائم استخدام ويمكن الدختلفة، للأنوية الدغناطيسية الطاقة مستويات لفصل الدغناطيس يستخدم

 لرالا مغناطيسيا يعطي أن فيو يشتًط الذي الدغناطيس قطبي بتُ الجهاز في العينة وتوضع كهربائي، مغناطيس
 مناسب بدرجة ثابتا  يكون وأن متجانسا
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 :الإلكتخونیة التكامل وحجة2-
 وحدة امتصاص وتسمى منحتٌ كل برت الدساحة لقياس وحدة على الدغناطيسي النووي الرنتُ أجهزة جميع برتوي 

 .ىذا الامتصاص عن الدسؤولة البروتونات عدد مع طرديا تتناسب الدساحة وىذه إلكتًونية تكامل

 :الخاديه أشعة مهجة إنتاج مرجر3-. 
 يسمى مل والذي العينة حول ملفوف مزدوج سلك في تغذى حيث الراديو أشعة متذبذب من الراديو أشعة تنتج

 .الدغناطيسي المجال ابذاه على عموديا لزوره ويكون الإرسال
 في الدغناطيسي الدستخدم المجال شدة على وبالتالي الدطلوب الأشعة تردد حسب الراديو أشعة إنتاج وحدة اختيار ويتم

 .الجهاز

 :العينة وضع وحجة 4-  
تكون متصلة بتوربتُ يدار  الأنبوبةلوضع العينات وىذه  ( mm 5)من الزجاج قطرىا حوالي  أنابيبتستخدم  

حول لزورىا الراسي عدة مئات من الدورات في الدقيقة ، وىذا الدوران يقلل من  الأنبوبةبالذواء يمكن بواسطتو تدوير 
 التأثتَ الناتج عن عدم التجانس في المجال الدغناطيسي الخارجي . 

 :الكذاؼ   وحجة 5-  
ويكون عموديا على    أيضاالراديو بواسطة  ملف اخر من السلك يحيط بالعينة  أشعةيمكن الكشف عن امتصاص    

والمجال الدغناطيسي  يطلق عليو ملف الاستقبال ويتولد فيو فيض كهربائي ينتقل الى الدستقبل  الإرسالمن ملف كل 
 [31]حيث يتم تكبتَه وتسجيلو

  : المغناطیدي النهوي  الخنين جهاز تطبیقات 4- 
 آفاقا ستفتح المجال ىذا في  الدستمرة التطورات بأن العلماء ويتوقع الدستقبل، تقنية الدغناطيسي النووي الرنتُ تقنية تعتبر

 [32]  والنظريات  الدفاىيم من الكثتَ وستغتَ واسعة علمية
 علوم الدواد، الكيمياء، الفيزياء، في المجهرية الظواىر دراسة في للغاية مهمة أداة ىو الدغناطيسي النووي الرنتُ -

 وتفستَ في بزصيص الكم كيمياء طرق تستخدم التي الطيفية الدعاملات برديد في يساعد فهو والطب البيولوجيا
 .التجريبية البيانات

 :يلي ما في الدغناطيسي النووي الرنتُ جهاز تطبيقات بعض ونلخص
 ببعضها وعلاقتها تواجدىا وأماكن الدختلفة الأنوية تأثتَ دراسة.   
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 العضوية للمركبات الفراغي والتشكيل التًكيبية الصيغ استنباط.   
 للجزيئات البنائي الذيكل عن معلومات جمع.   
 ُالطبي التشخيص في الدغناطيسي الرنت   
 الكيميائية الدركبات بعض تفاعلات سرعة دراسة.   

 : IRM  المغناطیدي بالخنين الترهیخ -4-1
والذي يطلق عليو اسم  الطبي، للتشخيص استخدامو ىي الدغناطيسي النووي للرنتُ الدعروفة الاستخدامات أىم إن

 وذلك البشري، الجسم أجزاء لجميعفحوصات  إجراءحيث يمكن عن طريقو  IRMالتصوير بالرنتُ الدغناطيسي 
 النووي الرنتُ جهاز عمل في الأساس  تعد والتي ))البروتونات( الذيدروجتُ أنوية من الدكون( الداء على لاحتوائو

     [32]الدغناطيسي
 في الجسم الذيدروجتُ في ذرات بتًتيب الدغناطيس يقوم حيث الراديو، وموجات قوي مغناطيسي لرال يستخدم -

 التي الزمنية بقياس الفتًة الحاسوب ويقوم الذرات ىذه طاقة زيادة على تعمل الراديوية والدوجات واحد مستوى
 .شكل أفضل في الصورة تظهر وبعدىا نفسو الدستوى إلى للرجوع الذرات تستغرقها

 على الحصول وبواسطتو يمكن مبكرا الأمراض تشخيص في يساعد لشا جدا ودقيقة واضحة صورة الجهاز ىذا يعطي -
 بواسطة عليو الحصول يمكن  لا  ما وىو بالأصباغ، الحقن الأشعة السينية أو استعمال وتفادي الأشكال لستلفة صور

 سي الشكل جهاز التصوير بالرنتُ الدغناطي ويعطي آخر، جهاز أي

 

 [33]الدغناطيسي النووي بالرنتُ التصوير جهاز 



 الممحق
 

 

 
RMN : C13 

        
RMN :  H1 

 
 
 



 الممحق
 

 

 خاتمة
استخداما لدراسة تصرف وسلوك الجزيئات في بنية الدادة وتتمثل  الأكثرطرق التحليل الطيفي ىي التقنيات التجريبية 

مطيافية الرنتُ الدغناطيسي، فكل منها  و ، RAMAN،مطيافية رامان IRبرت الحمراء   الأشعةفي مطيافية 
فبناء صورة اىتزازية كاملة   التفاعل أي الحالة النشطة للاىتزازات الدبدأوبزتلف  من حيث طبيعة  للأخرىمكملا 

 .للجزيء ،يجب استخدام كل التقنيات 

 

 

 

 



 

 

  ممخص

و النظرية  التجريبيةو اعتمدنا على طريقتنٌ  bis(4-acetylphenyl) selenide  البلورية للجزيء لفي ىذه الدراسة قمنا بتحديد البنية 
، K  392عند درجة حرارة و مطيافية الأشعة تحت الحمراء و مطيافية رامان   DRX حيث الطريقة التجريبية تدت من خلال انعراج الأشعة السينية

و  MPW1PW91 بدقة مع الدالة  .DFTباستخدام نظرية الكثافة الوظيفية   GAUSSIAN 03أما نظريا اعتمدنا على سلسلة برامج 
B3LYP   ٌ311-6و القاعدتنG   وLanl2DZ  مع الدنتجات العضوية من اجل الوصول الى نتائج متقاربة جدا  تتوافقالتي على التوالي ، و

 .مع تلك التي تم الحصول عليها تجريبيا مقارنة 

ف من جهة أخرى أظهرت مختلف أنماط الاىتزاز للترددات الخاصة بالجزيء التي تم الحصول عليها تجريبيا و نظريا )حسابيا( وجود بعض الاختلا
 . الطفيف 

   DRX  ،DFT، RAMAN : الكلمات الدفتاحية 
 

Summary 
In this study we identified the crystalline structure of the molecule for bis (4-acetylphenyl) selenide 
and relied on two experimental and theoretical methods where the experimental method was 
carried out through DRX x-ray diffraction, infrared spectrometer and Raman spectrometer at K 
293 temperature, but theoretically we relied on GAUSSIAN 03  series of programs using DFT 
functional density theory. Accurately with MPW1PW91, B3LYP, bases 6-311G and Lanl2DZ, 
respectively, That correspond to organic products in order to reach very close results compared to 
those obtained experimentally. 
On the other hand, the various vibration patterns of the molecule's frequencies obtained 
experimentally and theoretically (mathematically) showed some slight difference.   
 Keywords: DRX, DFT, RAMAN, IR 

 

 

 

Résumé 
Dans cette étude, nous avons identifié la structure cristalline de la molécule pour le séléniure de bis 
(4-acétylphényle) et nous nous sommes appuyés sur deux méthodes expérimentales et théoriques 
où la méthode expérimentale a été réalisée par diffraction des rayons X DRX, spectromètre 
infrarouge et spectromètre Raman à la température K 293, mais théoriquement, nous nous 
sommes appuyés sur la série de programmes gaussiens 03 utilisant la théorie de la densité 
fonctionnelle DFT. Avec précision avec MPW1PW91, B3LYP, bases 6-311G et Lanl2DZ, 
respectivement. Qui correspondent à des produits biologiques afin d’obtenir des résultats très 
proches par rapport à ceux obtenus expérimentalement. 
D’autre part, les différents modèles de vibration des fréquences de la molécule obtenus 
expérimentalement et théoriquement (mathématiquement) ont montré une légère différence. 
Mots-clés:  DRX, DFT, RAMAN, IR 

 

 

 

 

 

 

 

 
 


