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 وزارة التعلیــم العالــي والبحــث العلمــي

 جامعــة قاصــدي مربــاح ورقلــة

  كلیــة الریاضیات وعلــوم المــادة    

 قســـم الكیمیاء

 

  مذكــرة مقدمة ضمن استكمال متطلبات نیل شھادة ماستر أكادیمي

  فـــــي الكیـــمیاء  

  كیمیـــــــاء تحلیــــلیة: التخصص

 سلیماني منال : من إعداد 

 ماني منالیسل: من إعداد

  بعنـــــوان

  
 

 

 .2021جوان  17:نوقشت علنا یوم          

  :أمام لجنة المناقشة

  رئیسا  جامعة قاصدي مرباح ورقلة  - أ–أستاذ محاضر  حمادة جمیلة

  مناقشا  جامعة قاصدي مرباح ورقلة  - أ–أستاذ محاضر  زروقي حیاة

  مؤطرا  جامعة قاصدي مرباح ورقلة  - أ–أستاذ محاضر  زنخري لویزة 

  مساعد مؤطر  جامعة قاصدي مرباح ورقلة  دكتوراه باباعمي نور الھدى

  2021/  2020:   السنة الجامعیة

التوصیف عن طریق التحلیل الطیفي للأشعة تحت الحمراء 

ونمذجة الخصائص الجزیئیة للمعقد 

[Y(C4O4)3(C2H10N2)1.54H2O]  
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  .........أھدي ثمرة جھدي ھذا 

إلى من كانت دعواتھا سر , إلى من مسحت دمعتي عند العناء ورسمت فرحتي یوم الھناء
وصیة الله في , أقدامھا إلى من كانت الجنة تحت, نجاحي إلى من حملت كرھا ووضعت كرھا

  .الأرض

  ...حفظھا الله أمي

إلى من لا ترد لھ دعوة باب الجنة , إلى من ضحى بالعمر وتجرع كأس الشقاء والعناء
  الثاني 

  ...أبي حفظھ الله

  .أطال الله في عمرك ومتعك بالصحة والعافیة  وجزاك عنا كل خیر

عیونھم حین أنجح وتبكي حین إلى الدین قاسموني حلو العیش ومرارتھ إلى من تضحك 
  .أضمأ

  .اخوتي ةإلى كاف

أسأل المولى , إلى الروح الطیبة والوجھ البشوش والقلب السخي خالي عبد المالك رحمھ الله
  .عز وجل أن یسكنھ فسیح جناتھ مع النبیین والصدقیین والشھداء والصالحین

  .بنة خالتي إزدھارإلى من تحملت معي متاعب ھذا الجھد وتقاسمت معي الشقاء إلى إ

  .جزاكي الله كل خیر, أسأل الله أن یمدھا بالصحة والعافیة ویحقق لھا كل أمنیة

  ...والى كل أھلي وأقاربي           

  2021إلى دفعة كیمیاء                      

  ..إلیكم جمیعا أھدي عملي                                  

  منال سلیماني                                           

 

-أ -  
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 ،بنعمة العقل إنعامنالك الحمد على  ،مد � الذي ھدانا لھذا ومكنا لنھتدي لولا أن ھدانا اللهلحا

ونقول اللھم لك الحمد حتى ترضى ولك الحمد إذا  ،ھذا العمل إتمامعلى  والإرادةونور الفھم 

.رضیت ولك الحمد بعد الرضى  

على كل مجھوداتھا ˝ لویزة زنخري˝أتقدم بأیات الشكر والعرفان للأستادة المشرفة الدكتورة 

المبدولة وعلى ماقدمتھ لي من توجیھات ونصائح قیمة فالھامني أسمى معاني الشكر والتقدیر 

.وجزاكي الله خیر جزاء وأبقاكي منبع نور للعلم وطلابھ  

الفرصة لأتوجھ بھذه السطور التي تحمل في ثنیاھافمع وضع اللمسات الأخیرة لعملي اغتنمت   

أیھا الأساتذة  أسمى عبارات الشكر والتقدیر للجنة المناقشة ما عساني إلا أن أقول شكرا لكم

. لقبولكم دعوة الناقشةزروقي حیاة  الكرام حمادةجمیلة،  

ة وعاملین وطلبة كما أتقدم بالشكر والعرفان الى طاقم كلیة الریاضیات وعلوم المادة من أساتذ

وأتقدم أیضا بالشكر إلى كل من  2021دفعة ˝ كیمیاء تحلیلیة˝وخاصة طلبة سنة الثانیة ماستر 

.  ساعدني من قریب أو بعید وأفادني ولو بكلمة  

 

 

 

 

                    

-ب-  
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-ج -  
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  أ  الإھداء
  ب  رفانعوشكر

  ج  مة الجداولقائ
  د  الأشكالقائمة

  1  ةمقدمة عام
  2  من البحث الھدفالإشكالیة و

  الجزء النظري
  المعقدات وتقنیات توصیفھا: الفصل الأول 

I-1 6  تعریف المعقدات 
I-2 6  طرق تحضیر المعقدات باستعمال مبدأ الكیمیاء اللینة 

I-2 -1 6  التحضیر في بیشر عند درجة حرارة الغرفة 
-I2 -2 6  التحضیر في الحالة الصلبة 
-I2 -3  التحضیر بطریقةSol-gel)( 7 
-I2 -4 7  التحضیر الحراري في المذیب المائي 
-I2 -5 7  التحضیر الحراري في المذیب غیر المائي 

-I3 8  تقنیات توصیف المادة 
-I3 -1 الأشعة السینیة  انعراج)RX (  9 

-I3 -1-1  9 الأشعة السینیة  انعراجمبدأ 
-I3 -1-2 9  انعراج الأشعة السینیة على مسحوق  
-I3 -1-3 9  انعراج الأشعة السینیة على البلورة  

-I3 -2  مطیافیة الأشعة تحت الحمراءIR) :(  9  
-I3 -2-1 9  تعریف الطریقة  
-I3 -2-2  10  :الحمراء مبدأ مطیافیة الأشعة تحت  
-I3 -2-3 10 جھاز مطیافیة الأشعة تحت الحمراء  
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 4-III20  تحلیل نتائج الطیف المسجل  

  جة الجزیئة للمركبالنمذ:  الفصل الرابع
  22  مقدمة

IV- 22 وصف منھجیة النمذجة الجزیئة  

- ھـ-  
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 المقدمة العامة

لذالك نجد في كل یوم ماھو جدید في المجالات العلمیة ،العلم بحر واسع وعجلة العلم في تقدم مستمر ولا تقف أبدا

یكمن ذالك من خلال  ،ومما لا شك فیھ أضحت ظاھرة تصنیع المعقدات موضوع العلم الحدیث ومحور اھتمامھ ،المختلفة

حیث أصبحت عمود الدراسة في مجال الكیمیاء  ،طرق التحلیل الطیفي إحدىتحضیرھا ودراسة بنیتھا البلوریة استندا على 

تطبیقاتھا الواسعة وتنوعھا وانتشارھا في مختلف المناحي  إلیھوازداد ظھورھا فضلا لما آلت  ،والفیزیاء والصیدلة وغیرھا

  ).24(الكیمیائیة والصناعیة

وان معرفة  ،كالخواص الفیزیائیة والخواص الكیمیائیةولدراسة المعقدات تدرس العدید من الخصائص العامة 

تیب الدقیق لشبكة البلوریة والتمعن في التر) خصائص الزوایا ،خصائص الروابط  ،الخصائص الذریة( الجزيءخصائص 

یضاف إلى ذالك دراسة موسعة  ،استخدام ھذه المادة) مجال(لمادة ما تجعل الباحث یستدل على أھم الخصائص لیتنبأ بمیدان 

  .)IR)25  و UV-Vis لكل من طیفي 

إذ  ،میدان الكیمیاءوفي غالب اللأحیان یلجأ الباحث إلى النمذجة الجزیئیة التي أصبحت من بین الأدوات القویة في 

بفضل البرامج المتوفرة لدیھا التي ساعدت على تفسیرعلى بنیة الجزیئات  ،بالجزيءتملك القدرة على فھم المشاكل المتعلقة 

  .)26(وتفاعلاتھا وتكمیل المعلومات التي تم الحصول علیھا من القیاسات الطیفیة  وحل المشكلات النظریة 

في مختلف المجالات  والھام للمعقداتمبدوءة بمقدمة عامة تضمنت دور البارز  ،وخاتمة قسم ھذا العمل إلى أربعة فصول

  .كما تضمنت الطرق الكیمیائیة المعتمدة خلال البحث للوصول إلى النتائج التي ھي محل الدراسة ،العلمیة

تقنیات توصیف المادة والتي  إلىتطرقنا  ،″المعقدات وطرق تحضیرھا باستعمال مبدأ الكیمیاء اللینة˝الفصل الأول -

إلى  إضافة،)انعراج الأشعة السینیة على بلورة ،انعراج الأشعة السینیة على مسحوق( شملت مطیافیة الأشعة السینیة

 .ذالك مطیافیة الأشعة تحت الحمراء وختمنا الفصل بنتائج توصیف المادة باستعمال ھذه الأخیرة

طریقة التحضیر موضحة في ذالك وصف  ،عرجنا فیھ إلى المواد ،˝التجریبیةالمواد والطریقة ″الفصل الثاني  -

 .المركب ونتائج توصیفھ

تحدید المعلومات النوعیة والكمیة لطیف  ،تطرقنا إلى المبدأ والھدف من الدراسة،˝النتائج ومناقشتھا″الفصل الثالث -

IR،   مناقشة وتحلیل النتائج المتحصل علیھا من خلال عرض المنحنى الطیفي للمركب

[Y(C4O4)3(C2H10N2)1.5.4H2O].  

ثم إجراء التحسین  ،والبرنامج المستعمل لذالك تطرقنا إلى تصمیم المركب،″النمذجة الجزیئیة″الفصل الرابع -

الھندسي ومعرفة الخصائص البنیویة والجزیئیة والذریة  وحساب وتحدید نوع الروابط والزوایا النظریة والتجریبیة 

 .في الجزيء وإجراء المقارنة بینھما

  .لك بخلاصة وأوجزنا فیھا نبذة مختصرة حول الأھمیة البارزة لموضوع الدراسةختمنا كل ذ

  

  

    -أسأل الله التوفیق-
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  من البحث الھدفالإشكالیة و

  - :البحث  إشكالیة

 تناسقيتطرق الباحثین الى تشخیص مركب  ،)1(من خلال المعلومات الواردة في المقال العلمي

من خلال  أما. ستعمال الاشعة السینیةبا][Y(C4O4)3(C2H10N2)1.5×4H2Oمعروف بصیغتھ المجملة 

لم  لأنھاتحت الحمراء  الأشعةالعمل الذي نحن بصدد انجازه سوف نقوم بدراسة المركب باستعمال طیف 

 ؟ه الدراسة وماھي المعلومات الممكن الحصول علیھا فكیف تتم ھذ ،تدرس من قبل

 - :الھدف من البحث

لمركب بنیتھ  ،الامتصاصھو إثراء مكتبة الأشعة تحت الحمراء والتدقیق والتعرف على عصابات 

ه الدراسة من التمعن وإدراك وإسناد كل العصابات الظاھرة في الطیف إذ تمكننا ھذ.بلوریة معروفة مسبقاال

  .  رة المركزیة للمعقد مع المرتبطات المحیطة بھالا سیما تلك المتعلقة بالذإلى مجموعتھا الوظیفیة و
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  ينظرالجزء ال
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  المعقدات وتقنیات توصیفھا

  

  الفصل �ول 

المعقدات وتقنیات توصیفھا
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I -1 - تعریف المعقدات:  

مرتبط  معدني المعقدات عبارة عن مركبات كیمیائیة تتألف من ذرة مركزیة، وھي غالبا ماتكون أیون

[MLn: وتملك شكل العام التالي، بواسطة روابط تناسقیة أو تساھمیة  اترتبطالممع مجموعة من 
x  [.)2( 

I -2 - ت باستعمال مبدأ الكیمیاء اللینةطرق تحضیر المعقدا  

أي یتم اعتماد لتي تحدث عند درجة حرارة الغرفة تصنف الكیمیاء اللینة من بین التفاعلات الكیمیائیة ا

  :شروط تجریبیة مناسبة لحدوث مثل ھذه التفاعلات ونذكر بعض منھا

-I2 -1-  التحضیر في بیشر عند درجة حرارة الغرفة:  

ونضیف إلیھ حجم محدد لكل ) سواء ماء أو أي مذیب أخر(ین من المذیب نضع في بیشر حجم مع

جیدا مع  التجفیف عند درجة  حتى الحصول على راسب یرشح ثم یغسلمع التحریك المستمر  ،متفاعل 

التحالیل فیزیو كیمیائیة لفترة زمنیة قد تستغرق  لإجراءفظ بھ في علبة صغیرة توجھ ثم نحتحرارة منخفضة 

وفي الأخیر نقوم بمعاینة المادة بواسطة مجھر ضوئي أو الكتروني  ،..........وأسابیع أو حتى شھورأأیام 

  . وھذا من أجل تحدید طبیعة المادة ھل ھي بلورات أو مسحوق أو ألیاف

  

  

  

  

  

  

  .توضیحي لتجربة في بیشر :1صورة

ھذه  الضوء في اوالذي سوف أسلط علیھ ت إلى تصنیع مركب الایثریومدأوھي من بین الطرق التي 

  .المذكرة

-2-2-Iالتحضیر في الحالة الصلبة : 

شكل تكون المتفاعلات فیھا في  ،تستخدم ھذه الطریقة لإنتاج المركبات البلوریة عند درجة حرارة عالیة

شكل حبیبات  ون ویمكن بعد ذلك ضغط المسحوق علىیتم سحقھا في ھا ،مساحیق مختلطة بنسب متكافئة



  ات توصیفھاالفصل الاول                                                                                                    المعقدات وتقنی
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ولكن  ،ھذا الاجراء بسیط یسمح بتحضیر كمیات كبیرة من المنتج في وقت واحد

  .  المستعملة لسحق في الحالة الصلبة

تتفاعل المتفاعلات فیما بینھا لتشكل لنا   ،كمرحلة وسیطیة لتحضیر مادة ما

حتى ) ظافة حمضإالضغط أو ضخف(ة وی

من وحدات متكررة بھا روابط  تفاعل یعطي سلسلة طویلة

تحدث وفق تفاعلیین ،تشكل الھلام  إلى

المتفاعلات الصلبة في  إذابةأي ،یتم فیھا تحضیر المعقدات وفق تفاعلات مائیة عند درجة حرارة منخفضة 

یزید الضغط  ،تتكون الطریقة الحراریة المائیة من كواشف تسخین في وجود الماء في حاویة مغلقة

  .ویبقى الماء شدید السخونة سائلا فوق نقطة الغلیان العادي والضغط یتجاوز الضغط الجوي

  )3().عضوي أو معدني(المتفاعلات الصلبة في أي مذیب أخر 

  :الصورةالطریقتین الأخیرتین في تحضیر المعقدات  نستعمل التركیب الجزئي الموضح في 

الفصل الاول                                                                                                    المعقدات وتقنی

ھذا الاجراء بسیط یسمح بتحضیر كمیات كبیرة من المنتج في وقت واحد ،باستخدام مكبس أحادي

  .المساحیق التي تم الحصول علیھا تكون میكرو متریة

المستعملة لسحق في الحالة الصلبة الأدات توضح  :2 صورة

  ): (Sol-gelالتحضیر بطریقة 

كمرحلة وسیطیة لتحضیر مادة ما gelو sol طریقة

  : وفق طریقتین  ،لیس راسب كالعادة 

DSC )ویغرتتم انطلاقا من مادة :  )حذف الاستقرار

 .)المادة المتشكلة( الوصول إلى حالة ھلام 

تفاعل یعطي سلسلة طویلةعبارة عن ) :البلمرة( PEMطریقة 

إلىدي بدورھا تؤبحیث ینتج لنا مادة غرویة والتي 

  .)تحت درجة حرارة الغرفة(تكاثف الماھة وو ھما الإ

  :المائي في المذیب التحضیر الحراري 

یتم فیھا تحضیر المعقدات وفق تفاعلات مائیة عند درجة حرارة منخفضة 

تتكون الطریقة الحراریة المائیة من كواشف تسخین في وجود الماء في حاویة مغلقة

ویبقى الماء شدید السخونة سائلا فوق نقطة الغلیان العادي والضغط یتجاوز الضغط الجوي

  :المائي غیر في المذیب الحراري التحضیر 

المتفاعلات الصلبة في أي مذیب أخر  إذابةبمعنى ،تتم وفق تفاعلات غیر المائیة 

الطریقتین الأخیرتین في تحضیر المعقدات  نستعمل التركیب الجزئي الموضح في 

 

الفصل الاول                                                                                                    المعقدات وتقنی

باستخدام مكبس أحادي

المساحیق التي تم الحصول علیھا تكون میكرو متریة

  

  

  

  

  

  

  

  

-3-2-I التحضیر بطریقة

طریقةتستخدم 

 gel  لیس راسب كالعادة

DSCالطریقة  :أولا

الوصول إلى حالة ھلام 

طریقة  :ثانیا 

بحیث ینتج لنا مادة غرویة والتي  ،ھیدروجینیة

و ھما الإأساسیین 

-I2 -4-  التحضیر الحراري

یتم فیھا تحضیر المعقدات وفق تفاعلات مائیة عند درجة حرارة منخفضة 

تتكون الطریقة الحراریة المائیة من كواشف تسخین في وجود الماء في حاویة مغلقة ،الماء

ویبقى الماء شدید السخونة سائلا فوق نقطة الغلیان العادي والضغط یتجاوز الضغط الجوي

-I2 -5- التحضیر

تتم وفق تفاعلات غیر المائیة 

الطریقتین الأخیرتین في تحضیر المعقدات  نستعمل التركیب الجزئي الموضح في خلال 
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  .التحضیر الحراري في المذیب المائي والغیر مائي

تضمن السحق  التقنیة بطحن دقیق وسریع للعینات عند درجات حرارة منخفضة وطاقة أقل

  .المیكانیكي

التي لجأ إلیھا الباحثین والعلماء من أجل التعرف 

الفصل الاول                                                                                                    المعقدات وتقنی

التحضیر الحراري في المذیب المائي والغیر مائي آلیةتوضح  :3صور

  :التحضیر المیكانیكي

التقنیة بطحن دقیق وسریع للعینات عند درجات حرارة منخفضة وطاقة أقلتسمح ھذه 

  .ل التجھیز الذي تحتوي علیھ الألةالجید للحبیبات بفض

المیكانیكي السحق آلیةتوضح  :4صورة 

  :تقنیات توصیف المادة

التي لجأ إلیھا الباحثین والعلماء من أجل التعرف ھناك العدید من الأبحاث العلمیة والتجارب المخبریة 

  :على البنیة الكیمیائیة للمركبات ولدینا البعض منھا 
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-I2 -6- التحضیر المیكانیكي

تسمح ھذه 

الجید للحبیبات بفض

  

  

  

  

  

  

  

  

  

I - 3 - تقنیات توصیف المادة

ھناك العدید من الأبحاث العلمیة والتجارب المخبریة 

على البنیة الكیمیائیة للمركبات ولدینا البعض منھا 
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I -3 -1- الأشعة السینیة  انعراج)RX :(  

  :تمھید-

شعة فوق بنفسجیة الأقل في الأشعة السینیة ھي نطاق من الطیف الكھرومغناطیسي تقع بین أشعة غاما عالیة الطاقة والأ

لأن طاقة فوتوناتھا أكبرمن طاقة الأشعة المرئیة بكثیر مما یعني أن ترددھا كبیر ،ھي أشعة غیر مرئیة وبالتالي ،الطاقة 

  )A°).()4ویعبر عنھا بوحدة ،وطولھا الموجي قصیر 

I - 3-1-1-  الأشعة السینیة  انعراجمبدأ  

یتم نزع الالكترونات من الكاتود ومن ثم ،ونات السریعة ربتشعیع أنود كھربائي بالكتعادتا یتم إنتاج الأشعة السینیة 

یظھر التحلیل الطیفي لھذه ،لتصطدم بعدھا بالأنود مصدرة الأشعة السینیة  ،والأنود V0ینالكاتودتسریعھا في الفولطیة 

  :الأشعة مایلي 

 یعود إشعاع الكبح إلى انحراف خط سیر الإلكترون الذي یحمل الطاقة  :طیف الكبحE0  نتیجة تعرضھ

 .إلى تخفیف سرعتھ وإصدار فوتون یحمل فرق في الطاقة  یؤديللحقل الكھرومغناطیسي مما 

 یصطدم الإلكترون  ،و تشكل مایدعى بالطیف الممیز ،خطوط طیفیة تظھرعند طاقات محددة :طیف الممیز

حدوث فراغ  إلىعا إیاه من الطبقة الذریة التي كانت تشغلھا مما یؤدي ناز،دى الالكترونات الذریةسرع بإحالم

مصدرا الفرق في الطاقة على شكل  ،یقوم أحد الالكترونات من الطبقات الأعلى  بملأ الفراغ،في ھذه الطبقة 

  )5(.فوتون ذي طاقة محددة وتعادل فرق في الطاقة بین السویتین

I -3 -1-2-توصیف البنیة البلوریة لعینة على شكل مسحوق أو خدم لتقنیة تست: انعراج الأشعة السینیة على مسحوق

إذ یعتبر ،كما تستخدم لتحدید المواد المجھولة ،متعددة البلورات  والتوجھ في العینات الصلبة المسحوقة أو ،حبیبات بلوریة

 .طریقة لتحدید الاجتھادات في المواد البلوریة 

I -3 - 1-3-المدروسةفتكون العینة  ،ھي تقنیة تستخدم لإیجاد البنیة الكاملة للمواد البلوریة: عراج الأشعة السینیة على البلورةان 

 )6(.یة البسیطة والجزیئات الضخمةوتطبق على بلورات الأجسام الغیر عضو ،بلورة وحیدة كما یشیر اسمھا

I -3 -2-  مطیافیة الأشعة تحت الحمراءIR):(  

  :سوف أسلط علیھا الضوء في مذكرتي وھي كالأتيوالتي 

فتتمكن العین البشریة من رؤیة ،ترسل لنا الشمس ضوئھا على شكل حزمة من الأشعة تختلف بحسب طول موجتھا  :تمھید

الأشعة الغیر لكن حب الإنسان لستكشاف المجھول دفعھ للبحث والتقضي عن تلك ،قسم محدد منھا وتقف عاجزة عن البقیة 

 )7(.والتي أصبحت أساسا لعدد من الأجھزة التكنولوجیة الحدیثةIRلیكتشف طیف منھا یدعى الأشعة تحت الحمراء  ،ةمرئی

  فماذا تمثل ھذه المطیافیة  وعلى ماذا تعتمد وماھو الجھاز المستعمل لذلك? 

-2-3-I 1- ھي أحد فروع علم الأطیاف التي تتعامل مع المنطقة تحت الحمراء من الطیف : تعریف الطریقة

افیة في تحدید المجامیع یطموتستخدم ھذه ال ،افیة الامتصاصیوتشمل مجموعة من التنفیذات أشھرھا مط،الكھرومغناطیسي 

تمكننا من  إذالمواد تحت الحمراء من الطرق الأساسیة في دراسة  افیة الأشعةیوتعتبر مط،الفعالة في المركبات قید الدراسة 
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الاھتزازات في تنقسم  إذ،)cm-120-14000(التعرف على بنیة المادة من دون التأثیر على خصائصھا وینحصر مجالھا 

ة تحت قفیھا اھتزازات من ھذا النوع لذا تمتص في المنط

وحدوثھا یعني أن المركب  ،عزم ثنائي القطبي الكھربائي وھذه الاھتزازات مكماة

  :حیث ینقسم مجال الأشعة تحت الحمراء إلى ثلاث مناطق

.( 

650.( 

4000.( 

 یةجیبمركبة كھربائیة  یملك الفوتونمع ذلك ،عات ضعیفة جدا 

عات یبس سوف یدخل في الرنین ویھتز يءفان الجز

طاقة منخفضة حتى یمر من حالة  يءتكون مساویة لطاقة الضروریة للجز

  :كما ھو موضح في الشكل التالي 

طیف  یؤدي امتصاص بعض الفوتونات الواردة إلى ظھور خطوط توافق الفوتونات التي لم یتم انبعاثھا في منحنى

 ،یئمط اھتزاز یوافق حركة وحیدة للجزیمیز ھذا الامتصاص الروابط الذرات بما أن كل ن

حیث تمتص كل مادة عضویة عددا ممیزا من 

یصنف من أفضل الأجھزة الطیفیة وھذا بفضل مكونات الأساسیة الذي یحتوي علیھا وھي 

اشف وتحویلھا حاسوبیا ورسم الطیف الناتج عن 

نتقال إأو یحدث  يءمراء یحدث اھتزاز لذرات ھذا الجز

أو تغیر في الزوایا بین  ،تغیر دوري في طول الروابط الكیمیائیة 

د وقد تنتج كل حركة اھتزازیة من حركة ذرتین أو قد تشمل مجموعة من الذرات ویتوقف عد

یوضع امتصاص أشعة تحت الحمراء 
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التعرف على بنیة المادة من دون التأثیر على خصائصھا وینحصر مجالھا 

 )8(.الشد و التني:الروابط إلى قسمین 

فیھا اھتزازات من ھذا النوع لذا تمتص في المنطوجمیع أنواع الروابط تستجیب بھذا المقدار من الطاقة لتحدث 

عزم ثنائي القطبي الكھربائي وھذه الاھتزازات مكماةي الامتصاص تغیر فیدالحمراء بشرط أن یؤ

حیث ینقسم مجال الأشعة تحت الحمراء إلى ثلاث مناطق ،یمتص طاقة تحت الحمراء في جزء معین من الطیف

 لأشعة تحت الحمراء البعیدة ا)cm -1650  -20.(

  الأشعة تحت الحمراء المتوسطة)cm -14000-650

  الأشعة تحت الحمراء القریبة)cm -11400 -4000

  : مبدأ مطیافیة الأشعة تحت الحمراء -

عات ضعیفة جدا یتھتز الجزیئات الطبیعیة تبعا لجمیع أنماط اھتزازھا ولكن بس

فان الجز ،يءكان تواتر الفوتون یوافق تواتر اھتزاز الأنماط العادیة للجز

تكون مساویة لطاقة الضروریة للجزأو بعبارة أخرى الفوتون الذي طاقتھ 

كما ھو موضح في الشكل التالي  ،)8(ة مثارة  یمتص وتحول طاقتھ إلى طاقة اھتزاز

  

یؤدي امتصاص بعض الفوتونات الواردة إلى ظھور خطوط توافق الفوتونات التي لم یتم انبعاثھا في منحنى

یمیز ھذا الامتصاص الروابط الذرات بما أن كل ن ،يءللجز الأشعة ماتحت الحمراء

  .يءالممتص وبنیة الجز الإشعاعتواتر توافق مباشر بین 

  :جھاز مطیافیة الأشعة تحت الحمراء

حیث تمتص كل مادة عضویة عددا ممیزا من  ،یتم استخدامھ للتعرف على التركیب الكیمیائي للمركبات

یصنف من أفضل الأجھزة الطیفیة وھذا بفضل مكونات الأساسیة الذي یحتوي علیھا وھي  إذ ،الموجات یمیزھا عن غیرھا

  .الكاشف،حامل للعینة  ،مصدر الأشعة تحت الحمراء

اشف وتحویلھا حاسوبیا ورسم الطیف الناتج عن تقوم بتحلیل الموجات المتجمعة على الك ليآویتمیز بذاكرة حاسب 

مراء یحدث اھتزاز لذرات ھذا الجزالأشعة تحت الح يءأو بعبارة أخرى عندما یمتص الجز

تغیر دوري في طول الروابط الكیمیائیة  إلىمما یؤدي  ،يءالبعض في الجزبنسبة لبعضھا 

وقد تنتج كل حركة اھتزازیة من حركة ذرتین أو قد تشمل مجموعة من الذرات ویتوقف عد ،يبط الكیمیائیة في الجز

یوضع امتصاص أشعة تحت الحمراء  :1شكل  
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التعرف على بنیة المادة من دون التأثیر على خصائصھا وینحصر مجالھا 

الروابط إلى قسمین 

وجمیع أنواع الروابط تستجیب بھذا المقدار من الطاقة لتحدث 

الحمراء بشرط أن یؤ

یمتص طاقة تحت الحمراء في جزء معین من الطیف

-2-3- I2-

تھتز الجزیئات الطبیعیة تبعا لجمیع أنماط اھتزازھا ولكن بس

كان تواتر الفوتون یوافق تواتر اھتزاز الأنماط العادیة للجز إذا

أو بعبارة أخرى الفوتون الذي طاقتھ  ،كبیرة جدا

ة مثارة  یمتص وتحول طاقتھ إلى طاقة اھتزازإلى حال

  

  

  

یؤدي امتصاص بعض الفوتونات الواردة إلى ظھور خطوط توافق الفوتونات التي لم یتم انبعاثھا في منحنى

الأشعة ماتحت الحمراء

توافق مباشر بین  إذایوجد 

-2-3-I3 - جھاز مطیافیة الأشعة تحت الحمراء

یتم استخدامھ للتعرف على التركیب الكیمیائي للمركبات ،ھو جھاز بسیط

الموجات یمیزھا عن غیرھا

  : كالأتي

مصدر الأشعة تحت الحمراء

ویتمیز بذاكرة حاسب 

أو بعبارة أخرى عندما یمتص الجز الامتصاص

بنسبة لبعضھا  للذرات

بط الكیمیائیة في الجزالروا
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ویتوقف طول الموجة أو التردد الذي یحدث عنده ھذا  ،على عدد الذرات المكونة لھ يءالانتقالات الاھتزازیة في الجز

  )9(.يءوالشكل الھندسي لذرات في الجزيء روابط المكونة للجزقوة ال ،عدیدة منھا كتلة الذرة على عواملالامتصاص 

-4-2-3-Iنتائج توصیف المادة باستعمال طیفIR :  

  والنتریل و لھیدروكسیل الحصول على المجامیع الشائعة كمجموعة كربونیل-

  .معرفة نوع الروابط بین الذرتین فیما إذا مفردة أو مزدوجة -

  .معرفة نوع البروتونات المرتبطة بذرات الكربون -

  )10(.معرفة أطوال الروابط -
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  الثاني الفصل

  الطریقة التجریبیة لتوصیف مركب

[Y(C 4 O4)3(C2H10N2)1.54H2O]

الفصل الاول                                                                                                    المعقدات وتقنی
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  مقدمة 

مزج أو دمج نسب ثابتة من عنصرین أو أكثر لتكوین مادة كیمیائیة  على مركب كیمیائي بناءا) تحضیر (صنیع یتم ت

 ،)11(أي تكون نسبة المادة الكیمیائیة أو ما یسمى بالمركب الكیمیائي ثابتة وفق اعتبارات فیزیائیة محددة،محددة التركیب 

بواسطتھا تم توصیف مركب رس في ھذا الفصل الطریقة التجریبیة التي دالمعلومات المذكورة أعلاه سوف ن وبناءا على

(C2H10N2)1.5[Y(C4O4)3(H2O)4]}{ ،جازھا من طرف الأستاذة والذي تم ان ،)1(مقتبسة من مرجع المنشور العلمي وال

   L. Zenkhri، N. Audubrand et T. Batailleالباحثین

 -1-II المواد الكیمیائیة المستعملة لتحضیر مركب[Y(C4O4)3(C2H10N2)1.5.4H2O] :  

  .[Y(C4O4)3(C2H10N2)1.5.4H2O] المواد الكیمیائیة المستعملة لتحضیر مركب :1جدول

  المتفاعلات   الصیغة الكیمیائیة   الكمیة   الحجم 

  mmol 0.1   H2C4O4 3.4-dihydroxy-3-

cyclobuténe-1،2-dione  

ml20    Y(NO3)3.6H2O Nitrated'yttrium 

hexahydraté 

  0.5 mmol  C2H8N2 Ethylène diamine 

  

-2-II طریقة تحضیر المركب : 

  ةــتیاتضح أن المركب ذو الصیغة المجملة الأ ،)1(ي ـــور العلمـــع المنشــــواردة في مرجـــومات الــــب المعلـــحس

[Y(C4O4)3(C2H10N2)1.54H2O]، وھذا باذابة ،لاقا من محلول مائيتم تحضیره انطml 20  منY(NO3)3.6H2O 

وبعد التبخیر البطئ  في درجة حرارة  H2C4O4من   mmol0.1 و  C2H8N2من  mmol0.5في ) نترات الایثریوم(

  .)1( [Y(C 4 O4)3(C2H10N2)1.54H2O]مركب التكوین  ونلاحظ ،)بضع ساعات (فترة زمنیة  بعد ،الغرفة للمتفاعلات

 -3-II توصیف المركب:  

عنھا باستخدام الصیغة  الجزیئیة التي تحدد یتم التعبیر  ،كیمیائیة خاصة بھیتمیز المركب الكیمیائي بوجود بنیة 

المكون  يءعن نسبة الذرات الموجودة في الجزكما تكشف أیضا  ،وتكشف عن نسبة الذرات الموجودة في ھذا المركب

   المركب واعتمادا على ماورد في ھذه النبذة سوف نلقي الضوء على وصف ،)12(للذرات التي تحتوي علیھا المادة 

[Y(C 4 O4)3(C2H10N2)1.54H2O])1(.  

  

  



  [Y(C 4O4)3(C2H10N2)1.54H2O]لتوصیف مركب

14 
 

[Y(C ثم التنقیح  ، في مجموعة فراغیة

والذي أدى الى ظھور جمیع مواضع ذرات 

بحیث  ،) bi-dimensionnelle(یوصف التركیب البلوري للمركب من نوع ثنائي الأبعاد 

وذرة اثیریوم محاطة بأربعة جزیئات من الماء 

یحاط ایثریوم في الطبیعة بثمانیة ذرات أكسجین وبالتالي یعطي قاعدة مربعة من 

وأربع ذرات أكسجین  ،تشكلت ھذه الوحدات من خلال مساھمة أربعة ذرات أكسجین لأربعة أربطة مربعة

(zigzag)  على طول المحورb)(،  تشارك

جینیة لربط ھذه السلاسل وبالتالي تشكل 

یتكون ھذا المركب من ذرة . عقد نتاسقي

 :یغتھ الكیمیائیة صبالمعروف و متحدة مع كل من المرتبطات الماء، الاثیلین ثنائي أمین و حمض الیكواریك

  

لتوصیف مركبالطریقة التجریبیة                        الفصل الثاني                      

  

[Y(C4O4)3(C2H10N2)1.54H2O] احیثین بتحدید البنیة البلوریة ل

والذي أدى الى ظھور جمیع مواضع ذرات  ،)Logiciel hyperchem(بواسطة المربعات الصغرى باستخدام برنامج 

یوصف التركیب البلوري للمركب من نوع ثنائي الأبعاد  ،الھیدروجین بفارق فورییھ

وذرة اثیریوم محاطة بأربعة جزیئات من الماء  ،)C2H10N2(2+یتكون من واحد ونصف من أمینات ثنائیة البروتونات 

یحاط ایثریوم في الطبیعة بثمانیة ذرات أكسجین وبالتالي یعطي قاعدة مربعة من  ،وأربعة من ثنائي أنیون رباعي الحمض 

تشكلت ھذه الوحدات من خلال مساھمة أربعة ذرات أكسجین لأربعة أربطة مربعة

Y-squarate-Y،(zigzag)من أربعة جزیئات تشكل المیاه المكونة لسلسلة الخطیة 

جینیة لربط ھذه السلاسل وبالتالي تشكل الھیدرو N-H….Oالأمینات الموجودة بین ھذه السلاسل من خلال روابطھا القویة 

  )13(.1ح في الشكل كما ھو موض 

  :نتائج توصیف المركب 

عقد نتاسقيتوصلوا الى تكوین م ،)1( من خلال التجارب المنجزة من طرف الباحیثین

متحدة مع كل من المرتبطات الماء، الاثیلین ثنائي أمین و حمض الیكواریك

[Y(C 4 O4)3  

 

  (b)إسقاط الھیكل على طول المحور : 5صورة

الفصل الثاني                      

-II4- وصف المركب :  

احیثین بتحدید البنیة البلوریة لقام الب

بواسطة المربعات الصغرى باستخدام برنامج 

الھیدروجین بفارق فورییھ

یتكون من واحد ونصف من أمینات ثنائیة البروتونات 

وأربعة من ثنائي أنیون رباعي الحمض 

تشكلت ھذه الوحدات من خلال مساھمة أربعة ذرات أكسجین لأربعة أربطة مربعة ، YO8الشكل 

من أربعة جزیئات تشكل المیاه المكونة لسلسلة الخطیة 

الأمینات الموجودة بین ھذه السلاسل من خلال روابطھا القویة 

 ،)(abطبقات في مستوى 

  

  

 

 

 

  

  

  

  

-5-II نتائج توصیف المركب

من خلال التجارب المنجزة من طرف الباحیثین

متحدة مع كل من المرتبطات الماء، الاثیلین ثنائي أمین و حمض الیكواریك  مركزیة

3(C2H10N2)1.54H2O]
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  لمركب

[Y(C  

التحلیل بمطیافیة تحت الحمراء للمركب                        الفصل الثالث                      

  الثالث الفصل

لمركب تحت الحمراء الأشعة التحلیل بمطیافیة    

C2H10N2)1.5×4H2O](3[Y(C4O4)

  

الفصل الثالث                      
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 : مقدمة 

أو  ،)الطیوف الذریة(ممثلة بذراتھا تعتمد كافة الطرائق التحلیل الطیفي على ظاھرة التأثیر المتبادل بین الضوء والمادة 

أي أن المادة تحافض على كافة  ،ویكون ھذا التأثیر المتبادل في معظم الأحیان فیزیائیا ،)الطیوف الجزیئیة(جزیئاتھا 

  )14(.خصائصھا عندما یزول ھذا التأثیر المطبق علیھا

الوظیفیة المتواجدة في المركب المعروف بصیغتھ الكیمیائیة سنھتم في ھذا الفصل بوصف المجموعات 

C2H10N2)1.5×4H2O](3[Y(C4O4)، ستخدام تقنیة الأشعة تحت الحمراءإب.  

 -1-III الھدف من الدراسة: 

یتمحور الھدف في ھذه الدراسة على الأھمیة البارزة التي تعتمد علیھا النظریة التجریبیة للأشعة تحت الحمراء في 

 (Logicielحیث قام الباحثین خلال ھذه التجربة بستخدام برنامج  ،)القائمة على الكربون (المركبات العضویة تحدید 

hyperchem ( لنا بالرؤیة العینیة للاھتزازات الجزیئیةالذي یسمح)البلوریة والغیر ،للمواد العضویة ولا عضویة  )17

  : والمتمحورة في شقیین أساسیین ،بلوریة

  التمدد والانكماش اھتزاز. 

 اھتزاز الانحناء. 

یتم امتصاص بعض الترددات فقط  ،في حالة تسلیط ضوء الأشعة تحت الحمراء على المركبات العضویة

  .مما یجعلنا نطرح التساؤل

 ؟لماذا تمتص المركبات العضویة بعض الترددات في المرحلة الأولى  -

الروابط الكیمیائیة لیست صلبة فھي  ،بمزید من التفصیللتوضیح ذالك نحتاج  الى مناقشة الروابط الكیمیائیة 

في الواقع انھم دائما في حالة حركة تھتز الروابط القادرة على امتصاص  ،مرنة  وقادرة على التمدد والانحناء

  .دي الى القفز الى الحالة المثارة ھذا الامتصاص یؤ ،الضوء من الطاقة المماثلة لھذا الاھتزاز

سوف تضیف لنا رصیدا غنیا حول اجراءات  ،وبعد القاء الضوء على المعلومات الأساسیة والمفتاحیة

 )16)(15(.التحلیل النوعي والكمي وأھمیتھا البارزة في اثراء مناقشة طیف التجریبي بعد مقارنتھ بالطیف النظري

III -2-   مبدأ الدراسة:  

وذالك  ،الحمراء التي تم تسجیلیھاالوظیفیة على تحلیل أطیاف الأشعة تحت یعتمد توصیف المجموعات 

بالرجوع الى جداول البیانات الأشعة تحت الحمراء المستخدمة لتعیین الامتصاصات لمختلف المجموعات الوظیفیة 

  )18(.الموجودة في المركب المراد توصیفھ
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-3-III تحدید المعلومات النوعیة  والكمیة من طیف الأشعة تحت الحمراء:  

 6(الصورة مثلت( ،  طیف الأشعة تحت الحمراء للمركبC2H10N2)1.5×4H2O](3[Y(C4O4). 

  . في درجة حرارة الغرفة)  cm-14000-400(والذي تم تسجیلھ في نطاق التردد من 

والسبب في ھذا  ،وجود عصابات امتصاص مختلفة ،نلاحظ من خلال الطیف المسجل في عملنا التطبیقي -

 .الاختلاف ھو أطوال الموجات المتغیر حسب الروابط وشدة الامتصاص

 .مرفقة بنوع الاھتزاز) cm -1( تم سرد مجمل الأرقام الموجیة  للمجموعات الوظیفیة ب  ،)(2في الجدول  -

 .مرفقة بنوع الاھتزاز) cm -1( الأرقام الموجیة  للمجموعات الوظیفیة ب  :2جدول 

الرقم الموجي في   نوع الاھتزاز 

المجموعة الوظیفیة في 

  ھذا العمل 

  المرجع   الوظیفیة 

ʋC-C 

ʋC-O 

ʋO-H  

 

ʋY-O 

Y-OH2Oʋ  

C═Cʋ  

C═Oʋ  

ʋN-H 

ʋC-H 

C-Nʋ  

1095  

1456.2  

3057  

  

453  

448  

1525  

1575  

3418  

2329.8  

1650  

  حلقة رباعیة 

  حلقة رباعیة 

الرابطة الھیدروجینیة 

  الماء  OHل

  

  حلقة رباعیة

  الماء  

  حلقة رباعیة 

  حلقة رباعیة

           /  

            /  

]18[  

]18[  

]18[  

  

]18[  

]19[  

]19[  

]19[  

]19[  

]19[  

]19[  
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.C2H10N2)1.5×4H2O](3[Y(C4O4)طیف الأشعة تحت الحمراء للمركب  توضح :6صورة
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 -4-IIIتحلیل نتائج الطیف المسجل:  

ذات  ،في الحلقة الرباعیة لحمض السكواریك )C-C(الموافقة لاھتزازات الرابطة  cm-11095 یظھر الطیف قمة عند 

لحمض السكواریك عالي الكثافة  (C-O)استطالة الرابطة cm-11456.2 ذروة ضعیفة وعریضة جدا بینما تمثل القمة 

لتمثل الرابطة  ،لجزیئات الماء OHاھتزاز الرابطة الھیدروجینیة  cm-13057 وتظھر القمة  ،لنفس الحلقة الأیونیة

(Y-O) الموافقة لقیمة cm-1453 لرابط وا ،بقمة ضعیفة جدا)(Y-OH2O،       الموافقة للقیمةcm-1 448  وتظھر

اھتزاز الحلقة ) (C═Cفي حین تظھر  ، cm-11575 المجموعة الوظیفیة الحمضیة عند القیمة ) C═O(الرابطة 

بینما cm-11650 عند القیمة   Yامتصاص وظیفة ال  Amine (C-N)ویظھر ،cm-11525الرباعیة عند القیمة 

وھذا بعد مقارنة  ،على التوالي  cm-12329.8 و cm-13418 عند القیمة ) (C-Hو) (N-Hتظھر امتصاص الرابطة 

  )19)(18(. النتائج المعمول بھا في ھذه التجربة مع نتائج الأبحاث العلمیة السابقة
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التحلیل بمطیافیة تحت الحمراء للمركب                        الفصل الثالث                      

  

  

  

  الفصل الرابع

 ة للمركبیجة الجزیئذالنم

  

الفصل الثالث                      
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في الحقیقة ھي مصطلح عام یجمع تقنیات مختلفة للوصف 

كما تسمح أیضا  ،والكیمیاء الحاسوبیة تسمح بعرض ومحاكاة وتحلیل وحساب وتجمیع خصائص الجزیئات

 ما عرض بیاني لھندسة أو شكل بواسطة جھاز الحاسوب تعطي عمو

لكتروني غیر لإیقة غیر كمیة في حقیقیة النظام ا

ان أو نوابض وأي تشوه الذرات ممثلة بكریات مرتبطة بسیق

ؤدي الى تغییر في الطاقة الكامنة في للنظام  وتتركز الدینامیكا الجزیئیة على محاكاة الحركات داخل الجزیئات 

  )3D.()20(أي تقلیل الطاقة وتدقیق البنى ثلاثیة الأبعاد 

 ،ن الصیغ المرسومة للمركب المدروس تحمل نسبة أخطاء عالیة من ناحیة أطوال الروابط وتموضع المجموعات الوظیفیة

لذلك یعد التحسین الھندسي من أھم الخطوات لدعم دقة 

ویعتمد  ،الحساب بتطبیقة یتم تغیرلتموضع الجزيء المرسوم حتى یصل الى أفضل ھیكل مستقر عند أدنى حالة للطاقة

التحسین الھندسي على خوارزمیات ومعادلات ھندسیة صممت خصیصا لتحاكي سلوك الذرات داخل تركیب الجزیئات 

 الصورة هیظھر في ھذ ،)7( فحصلنا على المركب المبین في الصورة

  .أن المركب ثنائي البعد زوایاه غیر منتظمة وأطوال الروابط مصممة بشكل عشوائي

 

 

 

 

 

 

 

النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

في الحقیقة ھي مصطلح عام یجمع تقنیات مختلفة للوصف  ،)میكانیكا الجزیئیة والدینامیكا الجزیئیة

والكیمیاء الحاسوبیة تسمح بعرض ومحاكاة وتحلیل وحساب وتجمیع خصائص الجزیئات

بواسطة جھاز الحاسوب تعطي عمو ن نمذجة جزيءإ ،طاقة الجزیئات 

یقة غیر كمیة في حقیقیة النظام اتتركز المیكانیكا الجزیئیة على حقل قوة تجریبي وھي طر

الذرات ممثلة بكریات مرتبطة بسیق ،ولكن نتائجھ تكون مقدرة بحساب غیر مباشر

ؤدي الى تغییر في الطاقة الكامنة في للنظام  وتتركز الدینامیكا الجزیئیة على محاكاة الحركات داخل الجزیئات 

أي تقلیل الطاقة وتدقیق البنى ثلاثیة الأبعاد   ،التي یمكن تصورھا مباشرة في الزمن الحقیقي

  :منھجیة النمذجة الجزیئیة

ن الصیغ المرسومة للمركب المدروس تحمل نسبة أخطاء عالیة من ناحیة أطوال الروابط وتموضع المجموعات الوظیفیة

لذلك یعد التحسین الھندسي من أھم الخطوات لدعم دقة  ،وبالتالي اجراء الحسابات علیھا سیؤدي الى نتائج غیر معتمدة

الحساب بتطبیقة یتم تغیرلتموضع الجزيء المرسوم حتى یصل الى أفضل ھیكل مستقر عند أدنى حالة للطاقة

التحسین الھندسي على خوارزمیات ومعادلات ھندسیة صممت خصیصا لتحاكي سلوك الذرات داخل تركیب الجزیئات 

  :تصمیم المركب

فحصلنا على المركب المبین في الصورة) Avogadro(تم تصمیم مركب باستعمال برنامج 

أن المركب ثنائي البعد زوایاه غیر منتظمة وأطوال الروابط مصممة بشكل عشوائي

  أثناء عملیة التحسین الھندسي :7الصورة 

الفصل الرابع                      

 :مقدمة 

میكانیكا الجزیئیة والدینامیكا الجزیئیة(النمذجة الجزیئیة 

والكیمیاء الحاسوبیة تسمح بعرض ومحاكاة وتحلیل وحساب وتجمیع خصائص الجزیئات ،الجزیئي 

طاقة الجزیئات بتحدید بنیة و

تتركز المیكانیكا الجزیئیة على حقل قوة تجریبي وھي طر ،الجزيء

ولكن نتائجھ تكون مقدرة بحساب غیر مباشر ،معتمد مباشرة

ؤدي الى تغییر في الطاقة الكامنة في للنظام  وتتركز الدینامیكا الجزیئیة على محاكاة الحركات داخل الجزیئات في البنیة ی

التي یمكن تصورھا مباشرة في الزمن الحقیقي

IV-  منھجیة النمذجة الجزیئیة وصف

ن الصیغ المرسومة للمركب المدروس تحمل نسبة أخطاء عالیة من ناحیة أطوال الروابط وتموضع المجموعات الوظیفیةإ

وبالتالي اجراء الحسابات علیھا سیؤدي الى نتائج غیر معتمدة

الحساب بتطبیقة یتم تغیرلتموضع الجزيء المرسوم حتى یصل الى أفضل ھیكل مستقر عند أدنى حالة للطاقة

التحسین الھندسي على خوارزمیات ومعادلات ھندسیة صممت خصیصا لتحاكي سلوك الذرات داخل تركیب الجزیئات 

  )21(.المختلفة

IV-1- تصمیم المركب

تم تصمیم مركب باستعمال برنامج 

أن المركب ثنائي البعد زوایاه غیر منتظمة وأطوال الروابط مصممة بشكل عشوائي ةالمصمم
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أثناء عملیة التحسین الھندسي یتم حساب أقل طاقة 

تحدد الزوایا بشكل ملائم ویتحسن الشكل الھندسي لھا 

 

 

 

 

 

 

 ،شغلت احداثیات في معلم متعامد ومتجانس

بالاضافة الى ذالك تم تحدید التكافؤ المحسوب 

لمركب للجزيء ) Avogadro(بواسطة برنامج 

   . كما ھو موضح في الجدول الموالي ،تحدید نوع الروابط المحیطة بذرة المركزیة وقیمتھا التجریبیة و النظریة

النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

  :التحسین الھندسي للمركب

أثناء عملیة التحسین الھندسي یتم حساب أقل طاقة  ،ختیار الحقل إجراء التحسین الھندسي بنفس البرنامج مع 

تحدد الزوایا بشكل ملائم ویتحسن الشكل الھندسي لھا  ،تجعل المركب مستقر ویتحول الى مركب ثلاثي الأبعاد

  .الموالیة )(8فنتحصل على الصورة  ،ولأطوال الروابط

  :الخصائص البنویة الجزیئیة

  :الخصائص الذریة

شغلت احداثیات في معلم متعامد ومتجانس) 43(ذرة من ذرات المركب  خلال عملیة التحسین الھندسي لوحظ أن كل

Christograph (X،Y ،Z)،  بالاضافة الى ذالك تم تحدید التكافؤ المحسوب ) 1(كما ھي موضحة في الملحق رقم

  :خصائص الروابط في الجزیئ 

بواسطة برنامج أطوال الروابط التي تم حسابھا ) 2(یوضح الملحق رقم 

C2H(3[Y(C4O4) بعد التحسین الھندسي.  

تحدید نوع الروابط المحیطة بذرة المركزیة وقیمتھا التجریبیة و النظریة

 

  بعد انتھاء عملیة التحسین الھندسي  صورة8: الصورة

الفصل الرابع                      

-2 –IV التحسین الھندسي للمركب

جراء التحسین الھندسي بنفس البرنامج مع إتم 

تجعل المركب مستقر ویتحول الى مركب ثلاثي الأبعاد

ولأطوال الروابط

  

  

  

  

IV-3- الخصائص البنویة الجزیئیة

IV-4- الخصائص الذریة

خلال عملیة التحسین الھندسي لوحظ أن كل

Christograph (X 

  .لكل ذرة

- IV5-  خصائص الروابط في الجزیئ

یوضح الملحق رقم 

H10N2)1.5×4H2O]

  

  

  

  

IV-5 -1- تحدید نوع الروابط المحیطة بذرة المركزیة وقیمتھا التجریبیة و النظریة
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  .التجریبیة و النظریة

A°)(   طول الرابطةA°)(  

  دراسة تجریبیة 

2.297  

2.304  

2.314  

2.351  

2.377  

2.386  

2.409  

2.428  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ةبییرتجالجزیئة  :10

النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

التجریبیة و النظریةنوع الروابط المحیطة بذرة المركزیة وقیمتھا  : 3جدول 

(°Aطول الرابطة   نوع الرابطة 

  دراسة نظریة 

Y-O1 2.291  

Y-O2 2.292  

Y-O3 2.286  

Y-O4 2.289  

Y-O5 2.294  

Y-O6 2.301  

Y-O7 2.288  

Y-O8 2.299  

 

10صورة   نظریةالجزیئة  :9

الفصل الرابع                      

جدول 

  الرقم 

1  

2  

3  

4  

5  

6  

7  

8  

  

 

9صورة 
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IV-5-1-1-مقارنة وتحلیل نتائج الجدول:  

نلاحظ من خلال نتائج الجدول أعلاه أن قیم الروابط المتعلقة بالذرة المركزیة متقاربة جدا وھذا فیما یتعلق بالروابط 

في حین یظھر اختلاف قلیل نوعا ما في قیمة ) Y-O1،Y-O2،Y-O3(الرباعیة وھي على التوالي المتصلة بالحلقات 

أي أن طول الرابطة التجریبیي كان أكبر من طولھا النظري اذ بلغت قیمتھما على التوالي  ) Y-O4(طول الرابطة 

-Y(في حین نلاحظ اختلافات متتالیة في قیم أطوال الروابط النظریة والتجریبیة التالیة                      ،2.28و2.31

O8 ،Y-O7 ،Y-O6 ،Y-O5( مما یفسر حدوث استطالة على مستوى     ،المتعلقة باتصال الذرة المركزیة بجزیئة الماء

  .  ھذه الذرات خلال الدراستین السابقتین 

IV-5-2 - تحدید قیمة ونوع  الروابط النظریة والتجریبیة في الحلقة الرباعیة:  

  .) C-C، C-O(قیمة ونوع  الروابط  النظریة والتجریبیة في الحلقة الرباعیة  :4جدول 

 C-C : الرابطة  -

نوع   الرقم 

  الرابطة 

  )(°Aطول الرابطة   )(°Aطول الرابطة 

  الدراسة التجریبیة   الدراسة النظریة 

1  C-C 1.309  1.476  

2  C-C 1.545  1.484  

3  C-C 1.522  1.454  

4  C-C 1.408  1.445  

5  C-C 1.342  1.453  

6  C-C 1.464  1.456  

7  C-C 1.451  1.476  

8  C-C 1.466  1.482  

9  C-C 1.466  1.439  

10  C-C  1.449  1.471  

11  

  

C-C 1.464  1.479  

12  C-C 1.342  1.458  
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 :C-Oالرابطة  -

  

  )(°Aطول الرابطة   )(°Aطول الرابطة   نوع الرابطة   الرقم 

  دراسة التجریبیة  دراسة النظریة 

1  C-O 1.355  1.237  

2  C-O 1.351  1.265  

3  C-O 1.351  1.261  

 

IV-5-2-1-  مقارنة وتحلیل نتائج الجدول:  

في الحلقة الرباعیة  C-Cنلاحظ من خلال نتائج الجدول أعلاه أن قیم أطوال الروابط النظریة والتجریبیة الخاصة بالرابطة 

سر حدوث تغیر على مستوى الحركة الاھتزازیة لذرات في ھذه فلت اختلافات نوعا ما ضئیلة مما یمتذبذبة نوعا ما اذ سج

  .الحلقة  مما أثرت على طول الروابط

نلاحظ اختلافات في قیمة أطوال الروابط  ،من نفس الحلقة الرباعیة C-Oأما فیما یخص جدول الخاص بنتائج الرابطة 

  .النظریة والتجریبیة أي أن القیم التجریبیة تكون أقل من القیم النظریة

-5-IV3-  تحدید قیمة ونوع الروابط النظریة والتجریبیة في جزیئةethylene diammonium)(.  

  .)(ethylene diammoniumقیم ونوع الروابط النظریة والتجریبیة في جزیئة  :5جدول

 (°A)طول الرابطة   (°A)طول الرابطة   نوع الرابطة   الرقم 

  دراسة التجریبیة  دراسة النظریة 

1  C-C 1.516  1.504  

2  N-C 1.452  1.487  

3  C-N 1.452  1.491  
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5-IV -3-1-  الجدولمقارنة وتحلیل نتائج:  

نلاحظ من خلال نتائج الجدول أعلاه تقارب كبیر في قیم أطوال الروابط التجریبیة والنظریة وھذا مایؤكد استقرار الرابطة 

  .الھیدروجینیة للمركب خلال ھذا العمل مما أدى الى اتزان في البنیة الھندسیة لھ

IV-5-4-  تحدید قیمة ونوع الروابط النظریة والتجریبیة في جزیئة الماء)H2O(:  

  .)H2O(ونوع الروابط النظریة والتجریبیة في جزیئة الماء  قیم: 6جدول 

  )(°Aطول الرابطة   )(°Aطول الرابطة   نوع الرابطة   الرقم 

  دراسة التجریبیة   دراسة النظریة 

1  O-H 0.989  0.94  

2  O-H 0.988  0.93  

3  O-H 0.989  0.94  

4  O-H 0.987  0.94  

5  O-H 0.988  0.93  

6  O-H 0.989  0.94  

  

-1-4-5-IV  مقارنة وتحلیل نتائج الجدول: 

نلاحظ من خلال نتائج الجدول أعلاه أن قیم أطوال الروابط الخاصة بجزیئة الماء في المرحلة النظریة والتجریبیة متقاربة 

ن رابطة ھیدروجینیة وفق الفرق في الكھروسالبیة الى لجزیئتي الماء المتجاورتین تكو مستقطبة H2Oجدا وبما أن جزیئة 

  )1.2.3.(مما تضمن استقرار على مستوى روابط  ھذا المركب ،ذرة الأكسجین

: الزوایا خصائص  -6-IV 

تم تحدید قیمة الزوایا بین ذرات أثناء  ،بعد اجراء عملیة التحسین الھندسي بواسطة البرنامج المستخدم خلال التجارب العملیة

  ).3(العمل كما یوضحھ الملحق رقم 
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-6-IV1-  تحدید قیمة الزاویة للرابطةO-Y) (النظریة والتجریبیة:  

 .النظریة والتجریبیة) (O-Yقیم الزاویة للرابطة :  7جدول 

  )(°Aطول الرابطة   )(°Aطول الرابطة   نوع الرابطة   الرقم

  دراسة التجریبیة   دراسة النظریة 

1  O-Y 68.93  152.48  

2  O-Y  119.61  73.35  

3  O-Y  139.48  131.37  

4  O-Y  67.10  137.19  

5  O-Y  75.58  68.55  

6  O-Y  71.40  77.00  

7  O-Y  139.38  75.14  

8  O-Y  84.69  81.46  

9  O-Y  83.85  116.50  

10  O-Y  133.29  147.03  

11  O-Y  114.86  87.89  

12  O-Y  75.14  73.57  

13  O-Y  150.50  150.02  

14  O-Y  85.47  103.86  

15  O-Y  131.22  79.37  

16  O-Y  68.02  74.04  

17  O-Y 151.70  116.61  

18  O-Y  73.37  81.66  



  [Y(C 4O4)3(C2H10N2)1.54H2O]النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

29 
 

19  O-Y  121.74  71.68  

20  O-Y  144.74  137.23  

21  O-Y  72.97  70.61  

22  O-Y  75.12  114.74  

23  O-Y  67.98  71.35  

24  O-Y  76.69  71.44  

25  O-Y  76.05  83.21  

26  O-Y  138.23  74.20  

27  O-Y  75.23  138.51  

28  O-Y  116.69  146.71  

  

-1-1-6-IVتحلیل ومناقشة نتائج الجدول: 

سجلنا فرق كبیر في قیمة أقیاس الزاویا  ،للمركب الذي بصدد دراستھ) (O-Yبعد تحلیل نتائج الجدول الخاص بقیمة الزاویة 

  .النظریة والتجریبیة مما یفسر تأثیر التجاذب والتداخل الفیزیائي بین ذرات المعقد على قیمتھا
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  الخاتمة

والتي تم  C2H10N2)1.5×4H2O]( 3[Y(C4O4)خلال ھذا العمل تم دراسة طریقة التجریبیة لتوصیف مركب  -

وھذا باستخدام تقنیة  L.Zenkhri،  N.Audebrand and T.batailleنجازھا من طرف الأساتذة الباحیثین إ

 RX.التحلیل الطیفي للأشعة السینیة 

عتماد على الصیغة المجملة والبنیة البلوریة للمركب وبالإ ،وبناءا على الدراسات السابقة التي تم انجازھا -

تناولنا الدراسة في المذكرة حول التحلیل الطیفي للأشعة تحت الحمراء لنفس المركب مع أخد بعین  ،المدروس

مما  ،)تحدید نسبة المتفاعلات ،درجة حرارة الغرفة(عتبار الظروف التجریبیة المتخذة خلال العمل التطبیقي الإ

وللحصول  ،فسیر عصابات الامتصاصسمح لنا بالتعرف وتحدید المجموعات الوظیفیة المتواجدة في المركب وت

 ).Avogadro(  على شكل ھندسي أكثر استقرار للمركب اعتمدنا دراسة النمذجة الجزیئیة بواسطة برنامج

یعطي فكرة  إذنستخلص من خلال ھذه الدراسة الحدیثة أن التحلیل الطیفي للأشعة تحت الحمراء لھ دورا بارزا  -

ر الفیزیائیة التي تحدث أثناء تسلیط حزمة من الضوء على المادة واضحة ومفصلة حول نوع الذرات والظواھ

 .المدروسة
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 ملاحق
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(

النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

  قائمة الملاحق

  

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

)قیم النظریة(یوضع إحداثیات  الذرات في معلم متعامد ومتجانس   

الفصل الرابع                      

  

 الملحق1: یوضع إحداثیات  الذرات في معلم متعامد ومتجانس 
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النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

الفصل الرابع                      
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 )قیم نظریة(أطوال الروابط للجزيء بعد التحسین الھندسي 

النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

أطوال الروابط للجزيء بعد التحسین الھندسي  :02الملحق رقم 

الفصل الرابع                      

 

الملحق رقم 
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النمذجة الجزیئیة للمركب                                      الفصل الرابع                      
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  :الملخص

تم تحضیر ھذا . C2H10N2)1.5×4H2O](3 [Y(C4O4)خلال ھذا العمل، تطرقنا إلى دراسة المركب ذي الصیغة المجملة 

عند درجة حرارة الغرفة، كما تم تحدید البنیة  الماءانطلاقا من متفاعلات منحلة في   2011المركب من طرف باحثین سنة 

 Logiciel((باستخدام برنامج. CODا المركب وتصنیفھ ضمن قواعد المعطیات لبلوریة ووصف الشبكة البلوریة لھذا

Avogadro( واعتمادا على نتائج الباحثین قمنا بإجراء التحلیل الطیفي بتقنیة الأشعة تحت الحمراء تجربیا لنفس المركب مع ،

یفیة، ثم استدرجنا بعد ذلك دراسة تعیین اھم عصابات المجموعات الوظ تحدید المعلومات النوعیة والكمیة لھ، حیث تمكنا من

أكثر استقرارا، ثم مقارنة وتفسیر نتائج الروابط والزوایا النظریة والتجریبیة لھذا  النمذجة الجزیئیة للحصول على شكل ھندسي

 .المركب

  .یةرالنمذجة الجزیئیة، مطیافیة تحت الحمراء، برنامج آفوثادرو، البنیة البلو: الكلمات المفتاحیة 

  

Résumé: 

Ce travail présente l’étude du composé de formule globale [Y(C4O4)  3 (C2H10N2)1.5×4H2O]. Ce 

composé a été préparé par des chercheurs en 2011 à partir de réactifs solubles dans l’eau à 

température ambiante. La structure cristalline a été déterminée, le réseau cristallin de ce composé a 

été décrit et la structure cristalline est classée parmi les bases de données COD. En utilisant le 

programme (Logiciel Avogadro), et sur la base des résultats des chercheurs, nous avons mené une 

etude de spectroscopie infrarouge expérimentale du même composé avec des informations 

qualitatives et quantitatives, où nous avons pu identifier les bandes les plus importants des 

groupements fonctionnels, puis nous avons induit l'étude de la modélisation moléculaire pour obtenir 

une forme géométrique plus stable. Enfin comparer et interpréter les résultats des liaisons et des 

angles théoriques et expérimentaux pour ce composé. 

Mots clés : modélisation moléculaire, spectroscopie infrarouge, programme Avothadro, structure 

Abstract: 

This work presents the study of the compound of the global formula [Y(C4O4)  3 (C2H10N2)1.5×4H2O].. 

This compound was prepared by researchers in 2011 from reagents soluble in water at room 

temperature. The crystal structure has been determined, the crystal lattice of this compound has been 

described, and the crystal structure is listed in COD databases. Using the program (Avogadro 

Software), and based on the results of the researchers, we conducted an experimental infrared 

spectroscopy study of the same compound with qualitative and quantitative information, where we 

were able to identify the most important bands of functional groupings , then we induced the study 

of molecular modeling to obtain a more stable geometric shape. Finally compare and interpret the 

results of the theoretical and experimental bonds and angles for this compound. 

Keywords: molecular modeling, infrared spectroscopy, Avothadro program, crystal structure. 

 


