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.تسلیما كثیراوسلموأصحابھ وأتباعھ آلھوعلىسیدنها وحبیبنها محمد علياللهصلى

طریق النهجاحيالقوة ویسر ليومنهحنهعلىنهشكر الله تعالى أن من 

.، فالحمد � على نهعمھمشواري الدراسيطیلة يووفقنه

اتوجھ بالشكر الي الوالدین الكریمین الذین شجعونهي على الاستمرار في طلب العلم

ونهیل العلى

بوراوي حازم : بالشكر الجزیل والتقدیر الكبیر للأستاذكما أتقدم بجزیل

�ذه الرسالة بصدر رحبعلى قبولھ طلب الإشراف على

.والذي لم یبخل علي بنهصائحھ القیمة وتوجیھاتھ السدیدة

ي الذین درسونهالأساتذةبجزیل الشكر والعرفان إلى جمیع كما یشرفنهي أن أتقدم

مصدروكانهوا 

خص بالذكر أعضاء لجنهة المنهاقشةاطیلة السنهوات الماضیة ودعم وعطاء لي

البحث وقبول منهاقشتھ،التي ستخصص من وقتھا لدراسة �ذا 

.في عملھماللهالله وسدد خطا�م وباركفجزأ�م



إ�ــــــــــداء
:         إلــىأ�ــدي �ذا العمل 

إلي القطعة التي سقطت سھوا من الجنهة إلي ضیاء قلبي الي التي

قدمت وأعطت وربت وسھرت   إلى النهور الذي یضيء عتمتي 

".  أمي ثم أمي ثم أمي"

".أبي الغالي"الى الجسر الذي اتكأ علیھ الي السنهد الذي لا أمیل في وجوده 

.ووالدیھ الكریمین وعائلتھ"زوجي"الى سنهدي 

."منهال"الى صدیقتي الداعمة والمشجعة

.كن الدعم الكبیر لي وتقاسمن معي عبء الحیاة"ویسام""فایزة"الي اخواتي المؤنهسات الغالیات 

."�شام""میلود""سلیم"إلي أخوتي الضلوع المتینهة لي 

.الذي كان المرشد لي ومنهبع العطاء"بوراوي حازم"إلي أستاذي الكریم 

.والي كل من كان لھ الفضل ولو بالقلیل في �ذا الانهجاز البسیط
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المقدمة

 1

مقدمة عامة
التخصصات الأكادیمیة فقد بدأت بالبزوغ منهذ العصور أقدمیعتبر علم الفیزیاء من 

وتھتم بدقة القیاس وابتكار طرق عشر. السابعكعلم حدیث في القرن الوسطى، وتمیزت
التفسیر السلیم للظوا�ر الطبیعیة ولقد تجسدت اغلب إلىالتوصل أساسجدیدة لھ فھذا �و

كل علمي في عدة قطاعات من التقنهیة والطب والكیمیاء والھنهدسة بشالتطورات التي أحدثتھا
التقدم في فھم الكھرومغنهاطیسي إلى انهتشار الواسع في استخدام وقد أدى. والأحیاء وغیر�ا

.الكمالتطور المذ�ل في مكانهیك إلىالحراریة. الدینهامیكیاالتطبیقات 

سة الخواص الفیزیائیة الفیزیاء الجزیئیة �ي علم تجریبي ونهظري ، یھتم بدرا
الكیمیائیة التي تربط بین الذرات المختلفة مكونهة الجزیئات ، وبالتالي للجزیئات والروابط

أطیاف الأشعة تحت المطیافیاتفي فھم ساس الكیمیاء ودراسة یشكل �ذا العلم فرعا أساسیا
بالفیزیاء الذریة المغنهاطیسي ویعتبر �ذا العلم وثیق الصلة الحمراء وأطیاف رامان والرنهین

في عملنها وبحثنها �ذا سنهقوم والفیزیائیة النهظریة والكیمیاء بشكل كبیر مع الكیمیاءویتقاطع
DFTبواسطة dimethoxybenzaldehydeدراسة مقارنهة للھنهدسة الجزیئیة لبتقدیم

التجربة من حیود لجزيء معزول مع تلك التي أنهشأتھاGAUSSIAN03باستخدام برنهامج 
كما سیتم تقدیم دراسة عن الأوضاع الداخلیة DRX.السینهیةالأشعة 

dimethoxybenzaldehydeالنهتائج التجریبیة الطیفیة للأشعة تحت من خلال مقارنهة
�دف الدراسة سیتم قوبغیة تحقی. مع جزيء معزول	DFT	الحمراء ورامان مع حسابات

:عرض �ذا العمل في ثلاثة فصول

یم الأساسیة بشأن مختلف عملیات التحلیل یتضمن عرض المفا: الفصل الأول�
تم ، التيDRXتحت الحمراء رامان، وحیود الأشعة السینهیةالطیفي بالأشعة

نهظریة الكثافة : الأسالیب الحدیثة من میكانهیك الكم مثلاستخدامھا في الدراسة وحتى
DFT .الوظیفیة

 ة بواسطنهقدم دراسة مقارنهة بین النهتائج النهظریة المحسوبة :الثانهيفي الفصلDFT

.DRXوالنهتائج التجریبیة 

 دراسة مقارنهة بین النهتائج التجریبیة الأشعة تحت الحمراء نهقدم: الثالثالفصل
DFTب وحساب الترددات

وفي الأخیر نهختم بإعطاء خلاصة عامة حول �ذا الموضوع.



الأولالفصل 

-ة والأشعة تحت الحمراء سیمفا�یم عامة حول الأشعة الكھرومغنهاطی
)DFT(ونهظریة الكثافة الوظیفیة )DRX(رامان وانهعراج الأشعة السینهیة
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:مقدمة

والحمراءتحتالأشعةباستخدامالطیفيبالتحلیلالمتعلقةالأساسیةالمفا�یمالفصل�ذافينهقدم

نهظریة: مثلالحدیثةلكممیكانهیكاأسالیبآخرمنأسلوبونهعرف.DRXالسینهیةالأشعةحیودو،رامان

.DFTالوظیفیةالكثافة

I -1مفھوم الكھرومغناطیسیة:

بأنهھا فرع من فروع الفیزیاء، ) Electromagnetism: بالإنهجلیزیة(تعرف الكھرومغنهاطیسیة 

و�ي فیزیاء المجال المغنهاطیسي التي تتعامل مع القوة الكھرومغنهاطیسیة التي تحدث بین الجسیمات 

المشحونهة كھربائیًا، والتي تؤثر بدور�ا على وجود تلك الجسیمات وحركتھا، وتشیر القوة 

ومغنهاطیسیة إلى أحد أنهواع التفاعل الفیزیائي والذي یحدث بین الجسیمات المشحونهة كھربائیًا و�ي الكھر

.عبارة عن انهدماج جمیع القوى المغنهاطیسیة والكھربائیة

ولتوضیح مفھوم الكھرومغنهاطیسیة یمكن ربطھا بتوضیح مبدأ عمل مكبر الصوت، والذي تم 

صوت مسموع، حیث یتم توصیل ملف معدنهي بمغنهاطیس تصمیمھ لتحویل الموجات الكھربائیة إلى

ثابت، وعنهد مرور التیار عبر الملف فإنهھ یولد مجالاً مغنهاطیسیًا، ویتم صد المجال المغنهاطیسي المتشكل 

من مرور التیار الكھربائي بواسطة المجال المغنهاطیسي المؤثر على الملف مما یؤدي إلى تكون 

ذه الا�تزازات بواسطة البنهیة المخروطیة للمكبر والتي تُنهتج الصوت الا�تزازات، ومن ثم یتم تضخیم �

]01.[المكَبر

I -2الطیف الكھرومغناطیسي.

یُمثل الطیف الكھرومغنهاطیسي توزع الطاقة الكھرومغنهاطیسیة عنهد الأطوال الموجیة المختلفة، 

تستطیع . أشعة غاما القصیرة جداً انهطلاقاً من الأطوال الموجیة الرادیویة الطویلة جداً وصولاً إلى ویمتد

باختصار إنهھ . البشریة كشف قسم صغیر من �ذا الطیف، و�و القسم المعروف بالضوء المرئيالعین

]02[غاما المجال الكامل للترددات انهطلاقاً من الأمواج الرادیویة وصولاً إلى الأشعة 
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الطیف الكھرومغنهاطیسي): І-1(الشكل

I -3المطیافیة:

حزم (لدراسة التأثیر المتبادل بین الإشعاع الكھرومغنهاطیسي أو إشعاع جسیمات �ي مجال

تعتبر طرق التحلیل . مع مادة المدروسة والتي تشمل الذرات والجزئیات) إلكترونهیة،نهیترونهیة أو أیونهیة

المتعددة، الطیفي من أ�م وأشمل طرق التحلیل الآلي نهظرا لسھولتھا ودقتھا وحساسیتھا العالیة وتطبیقاتھا 

إذ بتفسیر �ذه المعلومات یمكن الحصول . تعتمد �ذه الطرق على امتصاص وانهبعاث الطاقة الإشعاعیة

.على معلومات كمیة ونهوعیة

فمن النهاحیة النهوعیة تستخدم مواقع الخطوط أو الحزم الامتصاصیة و الإنهبعاثیة التي تحدد في 

ة، أما من النهاحیة الكمیة فیمكن تقدیر تركیز الطیف الكھرومغنهاطیسي دلیلا على وجود عنهاصر خاص

حیث تعطى المعلومات التي نهحصل علیھا من القیاسات .  المكونهات من قیاس شدة الامتصاص والانهبعاث

الطیفیة على شكل رسم بیانهي بین الطاقة الممتصة أو المنهبعثة بدلالة المواقع على الطیف 

متصاص أو الانهبعاث بوحدات الطاقة أو وحدات الكھرومغنهاطیسي، ویدعى بالطیف ویقاس موقع الا

]03.[طول الموجة

:ما �و طول الموجة وذبذبتھا

الأمواج الكھرومغنهاطیسیة قد تظھر أنهھا مختلفة إلا أن جمیعھا لھا نهفس النهوع من الا�تزازات 

:ولكن تختلف �ذه الا�تزازات عن بعضھا البعض من حیث
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طول الموجة

 التردد

أنهواع الإشعاعات

:إن أنهواع الإشعاع الكھرومغنهاطیسي مصنهفة بشكل عام إلى

أمواج الرادیو

 الصغریة(الموجات الدقیقة(

الأشعة تحت الحمراء

أشعة الضوء المرئي

الأشعة فوق البنهفسجیة

 الاشعة السینهیة)X- Ray(

 04[أشعة قاما[

I -3-1 مطیافیة الأشعة تحت الحمراءInfrared Spectroscopy:
الحمراء �ي المنهطقة التي تقع بین الأشعة الحمراء في الأشعة المرئیة والموجات الأشعة تحت

طاقة وتردد الأشعة تحت الحمراء 0في الطیف الكھرومغنهاطیسي وبذلك تكون ) المایكروویف(القصیرة 

أقلمن طاقة وتردد الأشعة الحمراء وأعلى من أشعة المایكروویف، تساعد الأشعة تحت الحمراء على 

ف على المجامیع الوظیفیة وكذلك على التركیب البنهائي، فعنهد امتصاصھا من طرف الجزیئات التعر

.تؤثر على ا�تزازا لرابطة من خلال تغیر طول الرابطة أو الزاویة بین الروابط

:ینهقسم نهطاق الأشعة تحت الحمراء إلى ثلاثة منهاطق

و�ي الأقرب إلى الأشعة المرئیة وبالتحدید الطیف الأحمر وتتمیز :الأشعة تحت الحمراء القریبة

14000-4000بامتصاص منهخفض وتعمل في المدى التالي

و�ي الأبعد عن الأشعة المرئیة ولكنهھا الأقرب إلى أشعة المایكروویف :الأشعة تحت الحمراء البعیدة

400-20:تعمل في المدى التالي

ع بین الأشعة تحت الحمراء القریبة والأشعة تحت الحمراء البعیدة تق: الأشعة تحت الحمراء الوسطى

وتعتبر أكثر المنهاطق استخداما في أجھزة التحلیل الطیفي للأشعة 4000-400:وتعمل في المدى التالي



لأنهھا تحتوي على أغلب الا�تزازات الجزیئیة في السوائل 

أ مطیافیة الأشعة تحت الحمراء تھتز الجزیئات تبعا لجمیع أنهماط ا�تزاز�ا، ولكن بسعات 

ضعیفة جدا وبما أنَ الفوتون یمل كمركبة كھربائیة جیبیة، فإذا كان تواتر الفوتون یوافق تواتر ا�تزاز 

فوتون الذي بعبارة أخرى ال. الأنهماط العادیة للجزيء فسوف یدخل عنهدئذ في حالة رنهین بسعات كبیرة

تكون طاقتھ مساویة للطاقة الضروریة للجزيء حتى یمر من حالة طاقة منهخفضة إلى حالة مثارة یمتص 

:وتحول طاقتھ إلى طاقة ا�تزاز حیث یمثل الشكل التالي مخطط لھذه الظا�رة

الا�تزاز على عاملیندقیمة ترد

)فالدرة الأخف تھتز بترددات أعلى من الدرة الأثقل

عنهدما تمتص جزیئات المادة الأشعة تحت الحمراء، فیحدث إثارة لذرات المادة نهتیجة لھذه الطاقة 

الممتصة و�ذه الإثارة تكون في صورة ا�تزاز لذرات �ذه المادة أي یحدث انهتقال ا�تزازي للذرات 

، أو تغیر في بالنهسبة لبعضھا البعض في الجزيء، مما یؤدي إلى تغیر دوري في طول الروابط الكیمیائیة
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لأنهھا تحتوي على أغلب الا�تزازات الجزیئیة في السوائل . تحت الحمراء كما تعرف بمنهطقة البصمة

أ مطیافیة الأشعة تحت الحمراء تھتز الجزیئات تبعا لجمیع أنهماط ا�تزاز�ا، ولكن بسعات 

ضعیفة جدا وبما أنَ الفوتون یمل كمركبة كھربائیة جیبیة، فإذا كان تواتر الفوتون یوافق تواتر ا�تزاز 

الأنهماط العادیة للجزيء فسوف یدخل عنهدئذ في حالة رنهین بسعات كبیرة

تكون طاقتھ مساویة للطاقة الضروریة للجزيء حتى یمر من حالة طاقة منهخفضة إلى حالة مثارة یمتص 

وتحول طاقتھ إلى طاقة ا�تزاز حیث یمثل الشكل التالي مخطط لھذه الظا�رة

.الأشعة تحت الحمراءصامتصا

قیمة ترددتعتم: قیمة التردد في طیف الأشعة تحت الحمراء

.نهوع الرابطة بین الذرات

فالدرة الأخف تھتز بترددات أعلى من الدرة الأثقل(كتلة الذرات المرتبطة 

:امتصاص الأشعة تحت الحمراء
عنهدما تمتص جزیئات المادة الأشعة تحت الحمراء، فیحدث إثارة لذرات المادة نهتیجة لھذه الطاقة 

الممتصة و�ذه الإثارة تكون في صورة ا�تزاز لذرات �ذه المادة أي یحدث انهتقال ا�تزازي للذرات 

بالنهسبة لبعضھا البعض في الجزيء، مما یؤدي إلى تغیر دوري في طول الروابط الكیمیائیة

الأولالفصل

تحت الحمراء كما تعرف بمنهطقة البصمة

].5[والغازات 

أ مطیافیة الأشعة تحت الحمراء تھتز الجزیئات تبعا لجمیع أنهماط ا�تزاز�ا، ولكن بسعات مبد

ضعیفة جدا وبما أنَ الفوتون یمل كمركبة كھربائیة جیبیة، فإذا كان تواتر الفوتون یوافق تواتر ا�تزاز 

الأنهماط العادیة للجزيء فسوف یدخل عنهدئذ في حالة رنهین بسعات كبیرة

تكون طاقتھ مساویة للطاقة الضروریة للجزيء حتى یمر من حالة طاقة منهخفضة إلى حالة مثارة یمتص 

وتحول طاقتھ إلى طاقة ا�تزاز حیث یمثل الشكل التالي مخطط لھذه الظا�رة

امتصا):І-2(الشكل

قیمة التردد في طیف الأشعة تحت الحمراء

نهوع الرابطة بین الذرات-1

كتلة الذرات المرتبطة -2

امتصاص الأشعة تحت الحمراء
عنهدما تمتص جزیئات المادة الأشعة تحت الحمراء، فیحدث إثارة لذرات المادة نهتیجة لھذه الطاقة 

الممتصة و�ذه الإثارة تكون في صورة ا�تزاز لذرات �ذه المادة أي یحدث انهتقال ا�تزازي للذرات 

بالنهسبة لبعضھا البعض في الجزيء، مما یؤدي إلى تغیر دوري في طول الروابط الكیمیائیة
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الزوایا بین الروابط الكیمیائیة في الجزيء، وقد تنهتج كل حركة ا�تزازیة من حركة ذرتین أو قد تشمل 

]  06.[مجموعة من الذرات

I -3-2 رامانمطیافیة:

تبعثرظوا�رأحداكتشفوالذي،تشانهدراسیخارارامانالعالمشرفعلىالتقنیة�ذهسمیت

بتختصالتيالمطیافیاتأنهواعأحدو�ي. الموادخصائصدراسةفیعلمالتقنیة�ذهتستخدم. الضوء

علىللضوء(المرنغیرتصادم) تبعثرظا�رةعلىذلكفيوتعتمد. جزیئيا�تزازأنهماطدراسة

]8].[7.[رامانتبعثرباسمتعرفوالتيالجزیئات

I -3-2-1مبدأ عمل مطیافیة رامان

و�يالبلوریةةا�تزاز الشبكأنهماطلدراسةواسعنهطاقعلىتستخدمتحلیلیةتقنهیةرامانمطیافیةتعتبر

عضويمشعشعاالعینهةتفاعلبعدللفوتونهاتالمرنغیرالانهتشارظا�رةعلىمدمرة،تقومغیرتقنهیة

عنمعلوماتالمتشتتالمثاروالفوتونالفوتونبینالترددفيالفرقیعطي [9] (اللیزر) اللونأحادي

بالضوءمقارنهةجداالمنهخفضةالكثافةذيالطیف�ذاعلىالحصولیصعبللمادةالكیمیائیةالطبیعة

لھذاالذریةالھیاكلبا�تزازاتالتردديالتغیر ف�ذایرتبط (رایليانهتشار )الترددتغییردونالمبعثر

.[10]كمیةنهوعیةتحلیلاتإجراءثمومنعینهاتنهابوصفرامانمطیافیسمحلنهاالسبب

I -3-2-2 رامانمطیاف مخطط:

العینهةعلى(لیزرحزمة) اللونأحادي(عدسةعبرالضوءمنحزمةتركیز�والمطیافیة�ذهعملمبدأ

خلالمنإرسالھاومختلفةعدسةباستخدامجمعھیتمالضوءالمنهتشر،�ذاالضوءتحلیلولدراسة

monochromator.
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رامان مطیاف مخطط):I-3(الشكل

I -4طیف الا�تزاز:

تنهشأ الحركة الا�تزازیة لجملة فیزیائیة نهتیجة للإنهزیاحات الصغیرة عن أوضاع توازنهھا المستقرة 

وأبسط شكل للا�تزازات الدوریة �و ما یسمى بالحركة الا�تزازیة التوافقیة ، مثل حركة النهواس

]6. [مقدار فیزیائيو�ي عبارة عن عملیة دوریة تتم فیھا تغیرات 

:أنهواع الحركات الا�تزازیة الجزیئیة

:یمكن تقسیم الا�تزازات إلى نهوعین

ینهشأ الا�تزاز بالتمدد والانهكماش بین : Stretching vibrationالا�تزاز بالتمدد والانهكماش)1

غییر ذرتین مرتبطتین معًا، ویكون �ذا التمدد والانهكماش على نهفس محور الرابطة بین الذرتین أي ت

.المسافة بین الذرتین دون تغییر المحاور أو الزوایا بین الروابط

:وینهقسم الا�تزاز بالتمدد والانهكماش إلى قسمین



ذا التمدد یشمل تمدد رابطة ه: 

coupledstretching :تمدد �ذاالنهوع یشمل

symmetrical stretching : وفیھ یحدث تمدد أو

asymmetrical  : وفیھ تتمدد إحدى

الروابط بینهما تنهكمش الأخرى في نهفس اللحظة وبطریقة متزامنهة

بین الزاویة( الروابط�ذه الترددات یتغیر فیھا زوایا 

الأمام في نهفس مستوى الاتزان وإلى

9

: isolated stretchingتمدد وانهكماش ا�تزازي بسیط أو معزول

.

coupledstretchingتمدد وانهكماش ا�تزازي مزدوج 
.رابطتین أو أكثر في نهفس الوقت

:و�نها یحدث نهوعین من التمدد والانهكماش الا�تزازي المزدوج

symmetrical stretchingتمدد وانهكماش مزدوج متماثل

(I-3)انهكماش للرابطتین في نهفس الوقت الشكل 

asymmetrical stretchingتمدد وانهكماش مزدوج غیر متماثل

الروابط بینهما تنهكمش الأخرى في نهفس اللحظة وبطریقة متزامنهة

التمدد والانهكماش المزدوج المتماثل وغیر المتماثل

�ذه الترددات یتغیر فیھا زوایا : Bendingvibrationالا�تزاز بالانهحنهاء

:الا�تزاز بالانهحنهاء إلى أربعة أنهواع

Rocking :وإلىتتأرجح الوحدة التركیبیة إلى الخلف حیث

.التاليكل 

الأولالفصل

تمدد وانهكماش ا�تزازي بسیط أو معزول

.واحدة فقط

 تمدد وانهكماش ا�تزازي مزدوج
رابطتین أو أكثر في نهفس الوقت

و�نها یحدث نهوعین من التمدد والانهكماش الا�تزازي المزدوج

تمدد وانهكماش مزدوج متماثل

انهكماش للرابطتین في نهفس الوقت الشكل 

تمدد وانهكماش مزدوج غیر متماثل

الروابط بینهما تنهكمش الأخرى في نهفس اللحظة وبطریقة متزامنهة

التمدد والانهكماش المزدوج المتماثل وغیر المتماثل):I -4( لالشك

الا�تزاز بالانهحنهاء)2

.)	الرابطتین

الا�تزاز بالانهحنهاء إلى أربعة أنهواعوینهقسم

 ا�تزازRocking

كل كما یتضح في ش



حیث تتقارب وتتباعد الذرتان الغیر مرتبطتان سویًا بالنهسبة 

التاليفي شكل

الأمام خارج وإلىحیث تتأرجح الوحدة التركیبیة ثلاثیة الذرة إلى الخلف 
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�تزاز

Scissoring: حیث تتقارب وتتباعد الذرتان الغیر مرتبطتان سویًا بالنهسبة

في شكللبعضھما بحركة تشبھ حركة المقص في نهفس مستوى الاتزان كما

 )I-6:(المقصحركة

Wagging: حیث تتأرجح الوحدة التركیبیة ثلاثیة الذرة إلى الخلف

التاليمستوى الاتزان المشكل من الذرة وروابطھا كما في الشكل

I -7 :(التأرجح

الأولالفصل

�تزازالا):I-5( لالشك

 حركة المقصScissoring

لبعضھما بحركة تشبھ حركة المقص في نهفس مستوى الاتزان كما

( لالشك

 تأرجحWagging

مستوى الاتزان المشكل من الذرة وروابطھا كما في الشكل

I( لالشك



حیث تلف الذرات حول الرابطة بینهھا وبین باقي الجزيء خارج 

إن الأشعة �ي عبارة عن موجات كھرومغنهاطیسیة محصورة بین الأشعة غاما وفوق بنهفسجیة 

و تجدر 100Åإلى 0.01تردد�ا كبیرو طول موجتھا صغیر و یعبر عنهھ بالأنهغشتروم في حدود 

. تبقى صحیحة في الأشعة السینهیة 

والعینمن المعلوم أنهھ بإمكان أي شخص رؤیة الأشیاء عن طریق الضوء المرئي 

أو أیونهاتھا أو المادة،الحاجة إلى التعرف إلى كیفیة ترتیب ذرات 

عموما المادة جدا،ضوء ذي طول موجي قصیر 

الأحادیة،و�وكبیر من البلورات 

بمجموعة من المستویات یمكن وصف �ذا التراص

11

Twisting : حیث تلف الذرات حول الرابطة بینهھا وبین باقي الجزيء خارج

التاليمستوى الاتزان كما في شكل

التأرجح

:DRXانهعراج الأشعة السینیة 

:تعریف الأشعة السینیة

إن الأشعة �ي عبارة عن موجات كھرومغنهاطیسیة محصورة بین الأشعة غاما وفوق بنهفسجیة 

تردد�ا كبیرو طول موجتھا صغیر و یعبر عنهھ بالأنهغشتروم في حدود 

تبقى صحیحة في الأشعة السینهیة ) جسیم –موجة(الضوء الإشارة إلى أن كلما قیل حول ازدواجیة 

:انهعراج الأشعة السینیة

من المعلوم أنهھ بإمكان أي شخص رؤیة الأشیاء عن طریق الضوء المرئي 

الحاجة إلى التعرف إلى كیفیة ترتیب ذرات إذا ما دعت

ضوء ذي طول موجي قصیر فذلك یحتاج إلىبلورتھا،

كبیر من البلورات البلوریة عبارة عن جسم متعدد البلورات مكونهة من عدد

یمكن وصف �ذا التراصالذرات،عبارة عن تراص منهتظم من 

الأولالفصل

 التواءTwisting

مستوى الاتزان كما في شكل

التأرجح): I -8( لالشك

I -5 انهعراج الأشعة السینیة

I-5-1تعریف الأشعة السینیة

إن الأشعة �ي عبارة عن موجات كھرومغنهاطیسیة محصورة بین الأشعة غاما وفوق بنهفسجیة 

تردد�ا كبیرو طول موجتھا صغیر و یعبر عنهھ بالأنهغشتروم في حدود 

الإشارة إلى أن كلما قیل حول ازدواجیة 

]11[

I-5-2انهعراج الأشعة السینیة

من المعلوم أنهھ بإمكان أي شخص رؤیة الأشیاء عن طریق الضوء المرئي 

إذا ما دعتالمجردة،

بلورتھا،جزیئاتھا في 

البلوریة عبارة عن جسم متعدد البلورات مكونهة من عدد

عبارة عن تراص منهتظم من 
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الأشعة السینهیة ذه المسافة عن طریق انهعراجتقاس �،dhklالبلوریة معرفة بمسافات شبكیة 

]13] [12[.براغبواسطة قانهون 

I-5-3 الانهعراجمفھوم:

الانهعراج �و ظا�رة خاصة بتداخل الموجات حین تشتتھا، أبسط طریقة للتداخل �ي طریقة 

محززة الانهعراج و�ي عبارة عن زجاج أملس یضعون فیھا خطوط من معدن النهحاس حیث تنهفذ منهھا 

و�ي عرض الفتحة التي ینهفذ من خلالھا الشعاع شرط أن dالموجات الضوئیة وتكون المسافات مقدار�ا 

عرض الفتحة مساوي للطول الموجي، فإذا كانهت الموجات المتداخلة متفقة في الطور أو كان یكون 

الفرق في الطور یساوي مرة، مرتان ثلاث مرات من الطول الموجي فإن التداخل بنهاء ویعطي نهقطة 

]14[.مضیئة، وإذا كان غیر ذلك فالتداخل �دّام ویعطي نهقطة مظلمة

I-5-4المستویات الشبكیة:

إن الذرات تنهظم في البلورة على ثلاث اتجا�ات، یطلق على �ذا التنهظیم بالشبكة البلوریة، یمكن 

وصف �ذه الأخیرة على أنهھا التوزیع المنهتظم للذرات أو الجزیئات أو الأیونهات، وتتمثل على شكل 

.یوضح ذلك(I-5)مستویات متوازیة ومتباعدة متساویة وتسمى بالمستویات الشكل

رسم تخطیطي یوضح المستویات الشبكیة)I.9الشكل (

I-5-5قانهون براغ:

على تبلور�ا،تعتمد طریقة انهعراج الأشعة السینهیة التي تسمح بتحدید بنهیة مادة ما و طرق 

مبدأ أساسي یدعى قانهون براغ ، الذي یمكن من خلالھ تبیان موضع الحزم المنهعرجة للأشعة 

نهموذج بسیط ، حیث یفترض أن الأشعة السینهیة تنهعكس بانهتظام من السینهیة بواسطة البلورة ب



المستویات ووجد أن الأشعة السینهیة المنهعرجة توجد فقط في مواضع تتداخل عنهد�ا الأشعة المنهعكسة عنهد 

شرطا أساسیا لحدوث انهعكاسات براغ و�ذا 

،a(لكل مستوي وبالتالي نهحسب مختلف ثوابت الشبكة 

لورة بالنهسبة لحزمة الأشعة حیث أنهھ كلما قمنها بتغییر اتجاه الب

كما �و موضح في dhklكلما تمكنها من قیاس المزید من المسافات الشبكیة 
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المستویات ووجد أن الأشعة السینهیة المنهعرجة توجد فقط في مواضع تتداخل عنهد�ا الأشعة المنهعكسة عنهد 

المستویات المتوازیة تداخلا بنهاء و یعبر عنهھ بالعلاقة التالیة

.الانهعكاسیمثل عدد صحیح لرتبة 

.الأشعة

]15[شكل توضیحي یمثل طریقة استنهتاج قانهون براغ 

شرطا أساسیا لحدوث انهعكاسات براغ و�ذا d ≤ 2λالنهتیجة المھمة لمعادلة براغ �ي أن تكون المتباینهة 

]16.[ما یوضح عدم ملائمة الضوء العادي لدراسة التركیب البلوري

لكل مستوي وبالتالي نهحسب مختلف ثوابت الشبكة dhklمن قانهون براغ نهستخرج المسافة الشبكیة 

حیث أنهھ كلما قمنها بتغییر اتجاه الب. ، ومن ثم تحدید الزمر الفضائیة

كلما تمكنها من قیاس المزید من المسافات الشبكیة ) الواردة

الأولالفصل

المستویات ووجد أن الأشعة السینهیة المنهعرجة توجد فقط في مواضع تتداخل عنهد�ا الأشعة المنهعكسة عنهد 

المستویات المتوازیة تداخلا بنهاء و یعبر عنهھ بالعلاقة التالیة

:حیث

n: یمثل عدد صحیح لرتبة

λ:طول الموجة.

θ : الأشعةزاویة سقوط

شكل توضیحي یمثل طریقة استنهتاج قانهون براغ ):I.10(الشكل

النهتیجة المھمة لمعادلة براغ �ي أن تكون المتباینهة 

ما یوضح عدم ملائمة الضوء العادي لدراسة التركیب البلوري

من قانهون براغ نهستخرج المسافة الشبكیة 

b، (cومن ثم تحدید الزمر الفضائیة ،

الواردة(السینهیة الساقطة 

الشكل التالي



]17. [الشبكیة المحسوبةوالمسافات

نهستخدم مثلا معادلة شرود ینهغر ) 

أما في حالة الأنهظمة . وحلولھا لبعض ذرات أو الجزیئات المكونهة لمادة معینهة في حالة الأنهظمة البسیطة

ستخدم المعقدة نهستخدم عدید التقریبات للحصول على أدق نهتیجة ممكنهة تتنهاسب مع العینهة من بینهھا نه

نهظریة الكثافة الوظیفیة لغرض الحصول على الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة للأنهظمة من خلال معرفة 

�ي التخلي عن استعمال الدوال الموجیة 

والھدف من ذلك �و تقلیل عدد المتغیرات 

14

والمسافاتیوضح العلاقة بین اتجاه البلورة لشك:)11

:DFTنهظریة الكثافة الوظیفیة 

) حسابیا(تركیبة وخصائص بعض المواد خاصة فیزیائیا 

وحلولھا لبعض ذرات أو الجزیئات المكونهة لمادة معینهة في حالة الأنهظمة البسیطة

المعقدة نهستخدم عدید التقریبات للحصول على أدق نهتیجة ممكنهة تتنهاسب مع العینهة من بینهھا نه

نهظریة الكثافة الوظیفیة لغرض الحصول على الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة للأنهظمة من خلال معرفة 

(Density Fonctionnel Theory ي التخلي عن استعمال الدوال الموجیة�

والھدف من ذلك �و تقلیل عدد المتغیرات واستبدالھا بدالة الكثافة الإلكترونهیة التي یمكن قیاسھا معملیا

.التي تدخل في الحساب

الأولالفصل

I.11(الشكل

I -6 نهظریة الكثافة الوظیفیة

تركیبة وخصائص بعض المواد خاصة فیزیائیا لغرض دراسة 

وحلولھا لبعض ذرات أو الجزیئات المكونهة لمادة معینهة في حالة الأنهظمة البسیطة

المعقدة نهستخدم عدید التقریبات للحصول على أدق نهتیجة ممكنهة تتنهاسب مع العینهة من بینهھا نه

نهظریة الكثافة الوظیفیة لغرض الحصول على الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة للأنهظمة من خلال معرفة 

.البنهیة الإلكترونهیة لھا

DFT )(Density Fonctionnel Theoryنهظریة 
واستبدالھا بدالة الكثافة الإلكترونهیة التي یمكن قیاسھا معملیا

التي تدخل في الحساب



الفصل الثانهي
dimethoxybenzaldehyde  3.5-دراسة التشكل الجزیئي للمركب

.DRXو مقارنهتھا معDFTب



الثانهيالفصل
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مقدمة

نهظریة أثبتت التجارب العلمیة المتعددة التي تمت في السنوات الأخیرة، أن الحسابات المعتمدة إلى 

تعطي نهتائج جیدة لحالات الأنهظمة المختلفة، وخاصة الأنهظمة الجزیئیة المعقدة DFTة الوظیفیةالكثاف

التوافق الجزیئي لتحدیدDFTفي �ذا الفصل سنقوم بتنفیذ سلسلة من العملیات الحسابیة بطریقة الكبیرة

بطریقة GAUSSIAN03جباستخدامبرنهام-dimethoxybenzaldehyde3.5للمركب

DFTبالدوالB3LYPوMPW1PW91

مع تلك المحسوبة تجریبیا بواسطة DFTثم دراسة مقارنهة للھندسة الجزیئیة محسوبة بواسطة 

.DRXحیود الأشعة السینیة

II -1 والنظریةالدراسة التجریبیة

الدراسة التجریبیة:

	dimethoxybenzaledeفي �دا الجانهب من الدراسة سیتم قیاس الھیكل التشكیلي للمركب  

أین T=293Kالحالة العادیة باستعمال حیود الأشعة السینیة لمعرفة أطوال وزوایا البنیة الطیفیة لھ في 

ركة الجزیئي في ارتجاج حراري وكذلك تأثیر الذرات على بعضھا البعض مثل الروابط تكون ح

.الھیدروجینیة

الدراسة النظریة:

في �دا الجانهب من الدراسة لدینا نهظریة الكثافة الوظیفیة التي تحسب الأطوال والزوایا للمركب 

واختیار طریقة GUSSION03یكون معزولا باستخدام برنهامج ءوالجزيT=0kفي الحالة المثالیة

DFTمن البرنهامج.



dimethoxybenzaldehyde -3.5

dimethoxybenzaldehyde التي تم الحصول علیھا من

dimethoxybenzaldehyde  ببرنهامجGAUSSIAN03 ممثل

17

dimethoxybenzaldehydeومناقشة التركیب البلوري ل

DFTوDRXالسینیة بواسطة حیود الأشعة 

dimethoxybenzaldehydeیتم تمثیل متوسط التشكل الجزیئي ل 

DRX 1(على الشكل(

]DRX (]18(الجزیئي لالتشك

 dimethoxybenzaldehydeلوتم حساب التشكل الجزیئي 

)DFT(التشكل الجزیئي 

الثانهيالفصل

II.2-ومناقشة التركیب البلوري لوصف

بواسطة حیود الأشعة 

یتم تمثیل متوسط التشكل الجزیئي ل 

DRXالسینیة الأشعةحیود 

التشك: )II-1(الشكل 

وتم حساب التشكل الجزیئي 

)2(في الشكل 

التشكل الجزیئي :)II-2(الشكل 
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التوافق بین الطریقة التجریبیة والطریقة النهظریة من خلال العلاقةسنهقوم بحساب:

ACC=((V_exp-v_thé)/v_exp	)*100

ومقارنهتھا مع النتائج DFTة منبطریقالروابطأطوالبحساب سنقوم): II-1(في الجدول 

.التجریبیة

DISTANCE	(Ǻ) experience

(DRX)[18]

B3LYP											 ACC



C1-C2 1.396	 1.391 0.35

C2-C3 1.385	 1.404 0.56

C3-C4 1.381	 1.393 0.86

C4-C5 1.402	 1.409 0.49

C5-C6 1.363	 1.391 2.01

C6-C1 1.403	 1.406 0.21

C1-C7 1.451	 1.481 2.02

C7-O1 1.216	 1.216 0

C7-H71 0.97	 1.11 					12.61							

O2-C8 1.426	 1.419 0.49

C8-H81 0.95	 1.091 					12.92						

C8-H82 0.98	 1.097 10.66

C8-H83 0.98	 1.097 10.66
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6.2%بالنهسبة لأطوال بتوافق یقدر) DFT)B3LYPوDRX نهلاحظ توافق مقبول بین ال

ومقارنهتھا مع النهتائج )B3LYP(دالةDFTسنهقوم بحساب زوایا الروابط بطریقة  ):II.2(في الجدول

.التجریبیة

C4-O3 1.351	 1.421 0.62

C9-H91 0.97	 1.097 13.09

C9-H92 0.96	 1.097 14.27

C9-H93 0.96	 1.082 14.27

C6-H61 0.96	 1.11 12.70

moyen 6,2

ANGLE(º)
Experience(DRX)	[18] B3LYP

ACC

C1-C2-C3 120.32	 119.40 0.76

C2-C3-C4 119.88	 119.83 0.04

C3-C4-C5 120.64	 120.08 0.46

C4-C5-C6 118.99	 120.58 1.33

C5-C6-C1 121.59	 118.57 2.48

C6-C1-C2 118.58	 121.50 2.46

C6-C1-C7 119.7	 119.46 0.20
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%.3.5الروابط بتوافق یقدربالنهسبة لزوایا )DFT)B3LYPو�DRXنهالك توافق كبیر بین ال

C2-C1-C7 121.66	 119.03 2.16

C1-C7-O1 124.9	 124.72 0.14

C1-C7-H71 116.7	 114.56 1.83

O1-C7-H71 118.4	 120.71 1.95

C3-C2-O2 123.00	 115.71 5.9

O2-C8-H81 108.6	 105.85 2.53

O2-C8-H82 109.1	 111.50 2.19

O2-C8-H83 109.5	 111.50 1.82

C5-C4-O3 115.49	 114.62 0.75

C9-O3-H91 105.7	 105.82 0.11

O3-C9-H92 109.2	 111.42 2.03

O3-C9-H93 110.8	 111.42						 0.5

C5-C6-H61 120.8	 123.09 189

C1-C6-H61 		117.6	 118.32 0.6

H81-C8-H82 110.0	 109.34 0.6

H81-C8-H83 109.5	 109.34 0.14

H83-C8-H82 110.3	 109.20 0.99

H91-C9-H92 110.4	 109.45 0.86

H91-C9-H93 111.0	 109.45 1.39

H93-C9-H92 109.6	 109.17						 0.39

MOYEN 3.5
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.التجریبیةبمقارنهتھا مع النتائج DFTبطریقة بحساب اطوال الروابط سنقوم): II-3(في الجدول 

.%6.2 بلأطوال الروابط بتوافق یقدر ةبالنهسبDFTو�DRXنهالك توافق كبیر بین

DISTANCE	(Ǻ) expérience

(DRX)[18]

					MPW1PW91			 ACC



C1-C2 1.396	 1.395 2

C2-C3 1.385	 1.394 0.72

C3-C4 1.381	 1.395 	0.94

C4-C5 1.402	 1.395 0.49

C5-C6 1.363	 1.395 3.1

C6-C1 1.403	 1.394 0.49

C1-C7 1.451	 1.540 6.1

C7-O1 1.216	 1.258 3.4

C7-H71 0.97	 1.07 					10.30

C8-H81 0.95	 1.07 12.63

C8-H82 0.98	 1.07 9.18

C8-H83 0.98	 1.07 9.18

C9-H91 0.97	 1.07 10.30

C9-H92 0.96	 1.07 11.34

C9-H93 0.96	 1.07 13.54

moyen 6,2
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مع النتائج اومقارنهتھ)MPW3-91(DFTبطریقة بحساب زوایا الروابط سنقوم): II-4(في الجدول 

.DRXالتجریبیة

ANGLE(º)
Expérience(DRX

)	[18]
					MPW1PW91

ACC

C1-C2-C3 120.32	 120.00 0.26

C2-C3-C4 119.88	 119.99 0.09

C3-C4-C5 120.64	 120.00 0.53

C4-C5-C6 118.99	 119.99 0.84

C5-C6-C1 121.59	 119.99 1.31

C6-C1-C2 118.58	 120.00 1.19

C6-C1-C7 119.7	 120.01 0.25

C2-C1-C7 121.66 119.98 1.38

C1-C7-O1 124.9	 120.22 3.74

C1-C7-H71 116.7	 119.88 2.65

O1-C7-H71 118.4	 119.88 1.25

C1-C2-O2 116.68	 145.64 24.82

C3-C2-O2 123.00	 120.00 2.43

C2-O2-C8 118.0	 145.65 23.43

O2-C8-H81 108.6	 109.4 0.73

O2-C8-H82 109.1	 109.4 0.27

O2-C8-H83 109.5	 109.4 0.09



الثانهيالفصل

23

C3-C4-O3 123.87	 145.65 17.58

C5-C4-O3 115.49	 120.01 3.91

O3-C9-H91 105.7	 109.47 3.56

O3-C9-H92 109.2 109.47 0.24

O3-C9-H93 110.8	 109.47 1.20

C5-C6-H61 120.8	 119.98 0.67

C1-C6-H61 		117.6	 120.02 2.05

H81-C8-H82 110.0	 109.4 0.01

H81-C8-H83 109.5	 109.4 0.09

H83-C8-H82 110.3	 109.4 0.81

H91-C9-H92 110.4	 109.4 0.90

H91-C9-H93 111.0	 109.4 1.44

H93-C9-H92 109.6	 109.4 0.18

MOYEN 3.5

نهالك توافق كبیر ال� DRXو DFT)MPW3-91( بتوافق یقدر ب بالنهسبة زوایا الروابط

3.5   .%
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II -3-مناقشة النتائج:

ولاحظنا�ناك اختلاف طفیف في DRXوالنتائج التجریبیة DFTوقد قمنا بمقارنهة النتائج النظریة 

:النتائج ویعود ذلك إلى

- أما الطریقة النظریة معین،ضغطوتحتالدراسة التجریبیة للجزيء تمت في درجة حرارة الغرفة

.المعتمدة في دراستنا فالجزيء یكون معزولا

-كل مادة ذراتھا تھتز في الحرارة و�ذه الحركة تؤدي الى تغیر طفیف فیالأبعاد.

- الروابط الھیدروجینیة تسمى التفاعلات الضعیفة(التفاعل بین الجزیئات(

الخاتمة

) DFT(ھا طریقة نهظریة الكثافة الوظیفیة أوصلت الحسابات في میكانهیك الكم التي أجرت

إلى نهتائج مماثلة في زوایا و أطوال GAUSSIAN03ببرنهامج)MPW-91(و)B3LYP(بالدوال

.DRXروابط المركب بمقارنهتھا مع التجربة



الفصل الثالث

dimethoxybenzaldehyde3.5- مطیافیة لدراسة 
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 مقدمة

حیث )dimethoxybenzaldehyde3.5-(ل في �ذا الفصل سنقوم بتقدیم دراسة ا�تزازیة 

استعملنا خلال دراستنا التحلیل الطیفي للأشعة تحت الحمراء ومطیافیة رامان لغرض تحدید أنهواع 

الا�تزازات لمختلف الأنهماط من الا�تزاز ولقد تم إجراؤ�ا بعد تحسین الجزيء من میكانهیك الكم بواسطة 

.DFTنهظریة الكثافة الوظیفیة

III  -1الدراسة النظریة ل: المبحث الأولdimethoxybenzaldehyde-3.5

Gaussian03للقیام بجمیع الحسابات النظریة للتشكل الجزیئي قمنا بالاستخدام سلسلة برامج 

بعد ما تحصلنا على رسم للجزيء بواسطة . التي من خلالھا ممكن الحصول على نهتائج دقیقة

Gaussian03]19 [قمنا بالاختیار نهظریة الدالة الوظیفیة للكثافة. DFT

III -2شعة تحت الحمراء ورامان وطرق الا�تزاز محسوبة طیف الا: المبحث الثانهي
:dimethoxybenzaldehye -3.5لDFTمن

یتم تقدیم حسابات التردد مع سلسلة ) C9H10O3(زفي دراسة اوضاع ا�تزا

طیف الاشعة (كما لاحظنا في الفصل السابق ومقارنهتھا مع النتائج التجریبیة GAUSSIAN03برنهامج

).تحت الحمراء ورامان
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رامان النهظريالأشعةطیف 

طیف الاشعة تحت الحمراء النهظري

الفصل الثالث

طیف :)III -1(الشكل 

طیف الاشعة تحت الحمراء النهظري):III-2(الشكل 



والنهتائج التجریبیة المشا�دة في طیف رامان 

28

رامان التجریبيطیف الاشعة 

تحت الحمراء التجریبيالأشعةطیف 

والنهتائج التجریبیة المشا�دة في طیف رامان DFTبین الترددات المحسوبة من مقارنهة
dimethoxybenzaldehyd-3.5ل تحت الحمراء 

الفصل الثالث

طیف الاشعة ):III -3(الشكل 

طیف ):III -4(الشكل 

مقارنهة):III -1(الجدول 
تحت الحمراء الأشعةوطیف 



الفصل الثالث
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الرقمالترددتحت الحمراءرامان
6771.693301

88.252902
139121.62303

152.64404
184.93905

187.49306

203.31707
244.72108

268.44809

283.10910

301.68111

370.29112

447.88913
484.32814

500540.57215

558545.81816

590621.73217

631.52818

680676.02219

730719.27920

830847.32121

855.98922

875871.15323
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930938.13824

991982.15225

9951002.9826

1021.8327

10731076.8728
1086.0229

1154.8930

11631167.8131

1169.1232

11941178.1333

12001208.5134

1228.9935

129512951275.3736

135313501324.2737

13851382.7938

14341410.7139

1464.7740

1472.7441

1490.0342

1492.7243

1492.7244

1498.5445

1506.7646

1507.8247



الفصل الثالث

31

1626.7548

16971640.3949

17001764.3550

284228502895.9951

284228853008.4352
30183013.7753

3068.8754

29463075.5755
29813138.5756

30183138.7157
3186.4658
32.15.7559

3321.4560

III	 -3مناقشة النتائج:المبحث الثالث:

ایجابیة لذلك لا توجد ترددات DFTلاحظنها ان كل قیم التردد المحسوبة التي تحصلنها علیھا من
.   مما یفسر الاختیار الجید للطاقات الوظیفیة المستخدمة في الدراسة. متداخلة

كل مادة ذراتھا تھتز في الحرارة و�ذه الحركة تؤدي الى تغیر طفیف الا�تزاز.
 الروابط الھیدروجینهیة تسمى التفاعلات الضعیفة(التفاعل بین الجزیئات(



:dimethoxybenzaldehyde

تمدد حلقة البنهزین 
1002.94cm(
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:dimethoxybenzaldehyde الا�تزازیة لتالحركا: المبحث الرابع

تمدد حلقة البنهزین 
)1002.94cm-1

تأرجح المیثیل
152.644cm-(

الفصل الثالث

المبحث الرابع4-  III	

-1)



حركة مظلیة للمثیل وتشوه 
)1324.27cm-1(للبنهزین

C=O	ا�تزاز الرابطة
1764.35CM-(
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حركة مظلیة للمثیل وتشوه 
للبنهزین

تأرجح المثیل
1167.81cm-(

ا�تزاز الرابطة
)-1

مقصیة للمثیل
1507.82cm(

الفصل الثالث

تأرجح المثیل
)-1

حركة
)1507.82cm-1



تمدد رابطة
C)3215.75CM-1(

تأرجح المیثیل
301.681CM-1(
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تمدد حلقة البنهزین
1640.39CM(C-H

حركة مقصیة للمثیل
3075.57CM(

تأرجح المیثیل
)1

الفصل الثالث

تمدد حلقة البنهزین
)1640.39CM-1

حركة مقصیة للمثیل
)3075.57CM-1
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خاتمة

بواسطة  dimethoxybenzaldehydeمن خلال ما قمنها بھ في الدراسة الطیفیة للجزيء

DFTالأشعة تحت الحمراء وأشعة رامان وبالاعتماد على الطرق الحسابیة و نهظریة الكثافة الوظیفیة 

والتي أجرینها بواسطتھا حسابا نهظریا و تشكل الجزيء والتي أعطت Gaussian03من سلسلة برنهامج

ض التشو�ات ومن جھة أخرى أكدت الحسابات النهظریة وجود بع.نهتائج قریبة من تلك التجریبیة 

.                                                                                                                            للجزيء وأیضا مكنهت من الحصول على ترددات مختلفة للا�تزاز
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الخلاصة العامة

الذي تحصلنا علیھ من اجل دراستھ dimethoxybenzaldehydeفي �ذا العمل اخترنها المركب 
استعملنا نهظریة الكثافة حیث .والمقارنهة بینھماDRXوRAMANوIR وتجریبا بDFTنهظریا

المتعددة الجسیمات،ومن اجل معرفة و�ي أحد الطرق الریاضیة لحل مشاكل الأنهظمة DFTالوظیفیة 
.الغرض من تركیبة وخصائص بعض المواد فیزیائیا قمنا بدراسة المركب بواسطة �اتھ النظریة

مع)DFT(ا بطریقة نهظریة الكثافة الوظیفیةالكم التي نهفذتھمكانهیكحسابات ن أ
كما أنهھ DRXعوزوایا الروابط مقارنهة مأطوالإلى نهتائج مماثلة في MPW-91وB3LYPالوظائف

بالقرب من التماثل الذي تم الحصول علیھ dimethoxybenzaldehyde-3.5یتوافق التشكل الخاص ب 
.مع أدنهى طاقة تشكل للتشكیل الأكثر استقراراDFTمن ال 

ا�تزازات على مختلفتطرقنا إلى دراسة طیفیة، بالأشعة تحت الحمراء و رامان وتسلیط الضوء و من ثم 
واستخدمنا الدوال DFTالجزيء تم إجراء الحسابات النظریة لھده الأنهماط من الا�تزاز بمساعدة 

B3LYPوMPW1PW91 لاحظنا أن جمیع قیم التردد المحسوبة التي تم الحصول وصولا إلي أنهنا
د للطاقات الوظیفیة المستخدمة إیجابیة لذلك لا توجد ترددا متداخلة مما یفسر الاختیار الجیDFTعلیھا من 

.في الدراسة

الأشعة ‘الأشعة السینیة‘dimethosuybemzaldehyde:ةیحاتفمتاملك
رامانو‘الحمراءتحت
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ABSTRACT: 

The FT-IR and FT-Raman spectra of 3.5-dimethoxybenzaldehyde 
C9H10O3 molecule have been recorded in the range of 4000–400 cm-1 and 
3500–50 cm-1 respectively. The molecular geometry and vibrational 
frequencies in the ground state are calculated using the DFT/B3LYP 
methodwith 6-311G++(d,p) basis sets and assuming CS symmetry. The 
computed values of frequencies are scaled using a suitable scale factor to 
yield good coherence with the observed.

Résumé:

Les spectres FT-IR et FT-Raman de la molécule de 3,5 
diméthoxybenzaldéhyde C9H10O3 ont été enregistrés dans la plage 
de 4000-400 cm-1 et 3500-50 cm-1 respectivement. La géométrie 
moléculaire et les fréquences vibratoires à l’état du sol sont 
calculées à l’aide de la méthode DFT/B3LYP avec des ensembles 
de base 6-311G+ (d,p) et en supposant une symétrie CS. Les 
valeurs calculées des fréquences sont mises à l’échelle à l’aide d’un 
facteur d’échelle approprié pour obtenir une bonne cohérence avec 
l’observation.

:الملخص
C9H10O33.5جزيءمنFT-RamanوFT -IRأطیافتسجیلتم

dimethoxybenzaldehydeیتم. التواليعلى1- سم50-3500و1-سم400-4000فینطاق
منھجیةباستخدامالأرضیةالحالةفيالا�تزازیةوالتردداتالجزیئیةالھندسةحساب
DFT/B3LYP311-6الأساسمجموعاتمعG ) +d ،p (تناظروبافتراضCS .القیمقیاسیتم

.لوحظمامعجیداتساقلتحقیقمناسبمقیاسعاملباستخدامللتردداتالمحسوبة
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