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Calculation of spectrum characteristics for molecular (S2F2( in 

Infrared rays by using quantum mechanics of semi empirical 
 

 الحوزاء( في هنطقة الاشعة جحث S2F2حسبة الخظبئض الطيفية لجشيئة )

 ببسحخذام هيكبنيك الكن شبه الحجزيبي
 

 

 َ.ؽ١ذس محمد عٛاد ؽ١ذس

 لغُ اٌف١ض٠بء -و١ٍخ اٌزشث١خ ٌٍجٕبد  -عبِؼخ اٌىٛفخ 
 

 

 الخلاطة:
فٟ ٘زا اٌجؾش رُ دساعخ اٌخٛاص اٌط١ف١خ ٚرٌه ثؤعزخذاَ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ شجٗ اٌزغش٠ج١خ ٌذساعخ اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ 

فٟ ِٕطمخ الاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء، ٚرٌه ثبعزخذاَ ثشاِظ اٌىُ اٌشجٗ رغش٠ج١خ  (S2F2)ٌّٕظِٛخ عض٠ئ١خ لاخط١خ ، ٟٚ٘ عض٠ئخ 

 .(MNDO/pm3)ٚثطش٠مخ 

ذ ششؽ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌزشو١ت اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ ٚاٌزٟ رؾظً ف١ٙب اٌغض٠ئخ ػٍٝ الً ل١ّخ ٌٍطبلخ اْ ٘زٖ اٌذساعخ رىْٛ رؾ

 اٌط١ف الاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ِٓ ِٕطمخ ػّٓ اٌٛالؼخ خؽغجذ اٌزشدداد الا٘زضاص الاعبع١خ ٌٍغض٠ئ ا٠ؼب  اٌى١ٍخ. 

ث١ٓ  رشاٚؽذ ٚلذ اٌىٙشِٚغٕبؽ١غٟ
1

(852.83-81.58)cm
-

رٛص٠غ اٌشؾٕخ اٌى١ٍخ، ٚاٌغٙذ وزٌه رُ ؽغبة وضبفخ ، 

 اٌىٙشٚعزبر١ىٟ .
 

Abstract: 
The study in this search of spectral and thermal properties by using theoretical semi-

empirical calculation to study the molecular structure for non-linear systems,that moleculer 

(S2F2) in Infra-red,by using semi-empirical programs and method (MNDO/PM3).This study 

happen whene we get the equilibrium structure for molecules at minimum total energy. 

Also molecues primitive vibration frequencies located with in Infra-red region from 

spectrum ranged between (81.58-852.83) cm
-1 

.Also determined charge density distribution and 

electrostatic potential.  
 

 ( الوقذهة :  1)
إْ ٌغض٠ئبد ٘ب١ٌذاد اٌىجش٠ذ أ١ّ٘خ وج١شح ِٓ إٌبؽ١خ اٌؼ١ٍّخ ٚاٌظٕبػ١خ . ِّب عؼً اٌؼٍّبء ٠ٙزّْٛ ثذساعخ خظبئظٙب 

الا٘زّبَ ا٤وجش ٤ٔٗ ٠ؼطٟ ٚطفب وبِلا ٌزشو١ت اٌغض٠ئخ ِٚغز٠ٛبد اٌطبلخ ف١ٙب ٚاٌّغبفبد  ٔظش٠ب ٚػ١ٍّب. ٚوبْ ٌٍخظبئض اٌط١ف١خ

 اٌج١ٕ١خ ٚوض١ش ِٓ اٌّؼٍّبد ا٤خشٜ .

إْ وً اٌغض٠ئبد رّزٍه صلاس أزمبلاد ؽ١ف١خ سئ١غ١خ ٟ٘ ) الأزمبلاد الاٌىزش١ٔٚخ ٚرمغ رشددارٙب فٟ إٌّطمخ اٌّشئ١خ ٚاٌفٛق 

لا٘زضاص٠خ ٚرمغ رشددارٙب فٟ إٌّطمخ رؾذ اٌؾّشاء اٌمش٠جخ ٚاٌّزٛعطخ ٚالأزمبلاد اٌذٚسا١ٔخ ٚرمغ رشددارٙب فٟ ثٕفغغ١خ ٚالأزمبلاد ا

ٌٚىْٛ اٌغض٠ئبد فٟ ؽبٌخ ؽشوخ ا٘زضاص٠خ دائّخ ؽزٝ ػٕذ دسعخ ؽشاسح  إٌّطمخ اٌزؾذ اٌؾّشاء اٌجؼ١ذح ٚاٌّٛعبد اٌّب٠ىش٠ٚخ (.

 الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئخ ٠ؼذ ِظذسا ع١ذا ٌٍّؼٍِٛبد ػٓ اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ. اٌظفش اٌّطٍك ٌزا فبْ دساعخ الأزمبلاد

ؽ١ش ٠جٍغ اٌٛصْ اٌغض٠ئٟ  (F)ِٓ اٌّٛاد شجٗ اٌّٛطٍخ اٌّؼبٍِخ ثبٌٙبٌٛع١ٓ  (S2F2) عض٠ئخ فٍٛس٠ذ اٌىجش٠ذٚرؼذ 

، وّب رظً دسعخ أظٙبس٘ب ثؾذٚد (Molecular Weight=102.117 amuٌٙب)
o
C) 120.5- ْرظً ثؾذٚد ( ٚدسعخ اٌغ١ٍب

(
o
C 38.4- )[1]

 
. ٚرؾؼش ِٓ رفبػً فٍٛس٠ذ اٌفؼخ ِغ اٌىجش٠ذ ػٕذ دسعخ ؽشاسح 

o
C) 200 )[2 ]. ٚرؼُذ عض٠ئخ(S2F2)   ِٓ

  اٌغض٠ئبد عش٠ؼخ اٌزفىه ، ٚثبٌزبٌٟ فّٓ اٌظؼت اٌؾظٛي ػ١ٍٙب فٟ اٌؾبٌخ إٌم١خ .
 

 ( النظزية :2)
ِؼمذح فبْ ٕ٘بن ؽش٠مز١ٓ سئ١غ١ز١ٓ ّ٘ب : أؽ١بف ساِبْ ٚرؼزّذ ػٍٝ ِجذأ ٌذساعخ ا٤ؽ١بف اٌغض٠ئ١خ ٤ٞ عض٠ئخ ِّٙب وبٔذ 

اٌزشزذ ٥ٌشؼخ اٌىٙشِٚغٕبؽ١غ١خ ٚاٌضب١ٔخ رشدداد ا٤شؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٚاٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ رفبػً ا٤شؼخ اٌىٙشِٚغٕبؽ١غ١خ  ِغ 

اص٠خ ٌٍزساد اٌّىٛٔخ ٌٍغض٠ئخ. ٚؽجمب عض٠ئبد اٌّبدح ؽ١ش رّزض اٌغض٠ئخ ا٤شؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٚرؾٛي ؽبلزٙب إٌٝ ؽبلخ ا٘زض

 [.3إٌٝ أخش أػٍٝ ] ؽبلخ ٌمٛا١ٔٓ اٌىُ فبْ ٘زٖ اٌطبلخ رىْٛ ِىّّخ ٚػٕذ٘ب رٕزمً اٌغض٠ئخ ِٓ ِغزٛٞ
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إْ اثغؾ اٌغض٠ئبد ٟ٘ اٌغض٠ئبد صٕبئ١خ اٌزسح ؽ١ش رزىْٛ ِٓ رسر١ٓ رشثؾ ث١ّٕٙب أطشح و١ّ١بئ١خ ٚرٙزضاْ ػٍٝ ؽٛي اٌّؾٛس 

ػٍٝ اٌزٛاٌٟ ٚا٢طشح ث١ّٕٙب رّضً   m1  ٚm2ٌٍٚزمش٠ت ٠ّىٓ إْ ٔزخ١ً إْ وزً إٌٛار١ٓ ّ٘ب   internuclear axisٓ اٌج١ٕٟ ٌٍٕٛار١

 [. ٚٚفمب ٌمبْٔٛ ٘ٛن فبْ اٌمٛح اٌّؼ١ذح ف١ٙب 5ٟ٘, 4ٔبثغ ؽٍضٟٚٔ ػذ٠ُ اٌىزٍخ  رٙزضاْ رٛافم١ب ٔغجخ إٌٝ ِشوض اٌىزٍخ]
 

kxf  ……………………………. (1) 
 

 ِشوض اٌىزٍخ )ؽٛي ا٢طشح اٌّغزمشح(.  re,  (x = r - re)ا٦صاؽخ ػٓ ِشوض اٌىزٍخ  x: صبثذ اٌمٛح ,  kؽ١ش 

 (٠ٚµشِض ٌٙب ) (effective mass)إْ ولا اٌىزٍز١ٓ ٠ّىٓ إْ رٕزملا ِؼب وىزٍخ ٚاؽذح فؼبٌخ  
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………(2) 

 (3ثزشدد ٠ؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ )أٚ رٙزض رٛافم١ب ٔغجخ إٌٝ ِشوض وزٍزٙب 




k

2

1
 …………………….……. (3) 

 )لٛح ا٢طشح ( ٠ٚمً ثض٠بدح اٌىزٍخ اٌفؼبٌخ.  kِٚٓ ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٠ّىٓ أْ ٔلاؽع إْ اٌزشدد ٠ضداد ِغ 

 (. ٠ٚ4ّىٓ وزبثخ اٌمٛح اٌّؼ١ذح ثذلاٌخ اٌطبلخ اٌىبِٕخ وّب فٟ اٌّؼبدٌخ)

kx
dx

xdV
F 

)(
……………………. (4) 

 اٌطبلخ اٌىبِٓ ثذلاٌخ ا٦صاؽخ, ٚثزىبًِ ؽشفٟ اٌّؼبدٌخ ٔؾظً ػٍٝ  V(x)ؽ١ش 

2

2

1
)( kxxV  ………………………… (5) 

ٌّزثازة راٛافمٟ ثجؼاذ ٚاؽاذ  (quantum mechanical Hamiltonian)ٚؽجماب ٌماٛا١ٔٓ اٌىاُ فابْ اٌطبلاخ اٌى١ٍاخ اٌٙبٍِز١ٔٛاخ 

 [.6, 4(]6رؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ )

2

2

22

2

1

2
kx

dx

d
H 







………………… .(6) 

 ٚثئدخبي ِؼبدٌخ ششٚد ٔى١ش فٟ ِؼبدٌخ اٌٙبٍِز١ٔٛٓ رظجؼ.

0)
2

(
2

2

22

2

 




kxE

dx

d V ………. (7) 

 ΨV [4 ,6.]إْ ؽً ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٠ؼطٟ ِؼبدٌخ داٌخ اٌّٛعخ 

)
2

exp()()
!2

1
(

2

2
1

2
1

y
yH

V
V

V
V 


…(8) 

 رؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ   yٚل١ّخ  (Hermit polynomial)رؼشف ثّزؼذدح ١٘ش١ِذ  yHV)(ؽ١ش 

)()
4

( 2
1

2

err
h

V
y 


………………. (9) 

 ِٚٓ ؽً ِؼبدٌخ ششٚدٔى١ش ٔغذ إْ ؽبلخ اٌّغزٛٞ الا٘زضاصٞ ٟ٘

)
2

1
(  VhEV  …………………… (10) 

٠ّٚىٓ أْ رىزت اٌّؼبدٌخ ثذلاٌخ اٌؼذد  (…,0,1,2,3,4)اٌؼذد اٌىّٟ الا٘زضاصٞ ٠ٚؤخز ا٤سلبَ  Vرّضً  رشدد اٌّٛعخ,  νؽ١ش 

 اٌّٛعٟ ٚ٘ٛ ا٤وضش ش١ٛػب فٟ دساعخ ا٤ؽ١بف ٚوّب فٟ اٌّؼبدٌخ

)
2

1
(  VhcEV  …………………. (11) 

, ٚاْ اٌّغزٛٞ   hcωِٚٓ ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٔلاؽع إْ اٌّغبفبد ث١ٓ اٌّغز٠ٛبد الا٘زضاص٠خ اٌّزغبٚسح رىْٛ ِزغب٠ٚخ ٚرغبٚٞ

 (.12ٚوّب فٟ اٌّؼبدٌخ )  (V=0) ٠ؾغت ػٕذِب (zero point energy)٠ٚذػٝ ثطبلخ ٔمطخ اٌظفش  (E0)الا٘زضاصٞ اٌشئ١غٟ 

00
2

1
hcE  ……………………… (12) 
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اػزجبس اٌغشػخ ٚاٌزٟ رّضً الً ؽبلخ ٠ّىٓ أْ رّزٍىٙب اٌغض٠ئخ ؽزٝ ػٕذ دسعخ ؽشاسح اٌظفش اٌّطٍك. فٟ ٘زا إٌّٛرط رُ 

الأزمب١ٌخ ٌٕٜٛ اٌغض٠ئخ رغبٚٞ طفش ٚع١ّغ اٌطبلخ ٟ٘ ثشىً ؽبلخ وبِٕخ ٚ٘زا خلاف اٌٛالغ ٌزٌه ؽٙش اخزلاف وج١ش ث١ٓ إٌزبئظ 

 إٌظش٠خ ٚاٌؼ١ٍّخ

عٍٛوب  طغ١شح عذا رغٍه اٌغض٠ئبد (r-re)إْ اٌغض٠ئبد اٌضٕبئ١خ اٌؾم١م١خ لا رغٍه عٍٛوب رٛافم١ب ثشىً دل١ك ,ػٕذِب رىْٛ ل١ّخ 

 anharmonic oscillatorرٛافم١ب ٚثض٠بدح ا٦صاؽخ رجذأ اٌغض٠ئبد ثبلأؾشاف ػٓ اٌغٍٛن اٌزٛافمٟ  ؽ١ش رؼًّ وّٙزض لارٛافمٟ 

إٌٝ أْ رظً ل١ّخ ِؾذدح رزفىه ف١ٙب اٌغض٠ئخ إٌٝ اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٙب ٚرذػٝ اٌطبلخ اٌىبِٕخ ػٕذ ٘زٖ إٌمطخ ثطبلخ 

 [.6]  (dissociation energy (De ))اٌزفىه

 Morse)ٌمذ الزشؽذ دٚاي عٙذ ػذ٠ذح رزفك ِغ إٌّؾٕٟ اٌزغش٠جٟ ػٍٝ ٔؾٛ أفؼً، ٌٚؼً أشٙش٘ب ٟ٘ داٌخ عٙذ ِٛسط

Potential Function) [5ٔغجخ إٌٝ اٌؼبٌُ اٌزٞ الزشػ اٌذاٌخ.] 

  2))](exp(1[ ee rrahcDxV  … (13) 

2
1

2 











ehcD

k
a …………………… (14) 

 

        فٟٙ اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٣ٌطشح.  V(x)صبثذ خبص ثّغز٠ٛبد اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍغض٠ئخ  ، أِب      aؽ١ش إْ

ِٓ ِبلا ٔٙب٠خ ٚ٘زا ِطبثك ٌٍزظشف اٌؾم١مٟ ٌٍغض٠ئبد  (r)ػٕذِب رمزشة  Deرمزشة ِٓ  ٠ٚV(x)زؼؼ ِٓ اٌّؼبدٌخ إْ ل١ّخ 

 صٕبئ١خ اٌزسح. 

)ِٛسط( ٌـ٠ّٚىٓ وزبثخ ِؼبدٌخ اٌطبلخ ٌٍّززثزة )اٌّٙزض( اٌلارٛافمٟ ثبعزؼّبي ِؼبدٌخ ششٚد ٔىش ِٚؼبدٌخ اٌغٙذ اٌلارٛافم١خ 

 [.7, 5, 4( وب٤رٟ]V=…2,1,0) ٌٍؾظٛي ػٍٝ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ الا٘زضاص٠خ ثذلاٌخ اٌؼذد اٌىّٟ الا٘زضاصٞ
 

  x
2

1
V- 

2

1
VE e

2

vib ee hchc  
















 …(15) 

 

صبثذ اٌلارٛافم١خ   (xe)( اٌزشدد الا٘زضاصٞ فٟ اٌؾشوخ اٌلارٛافم١خ,  ٠eωّضً ؽبلخ اٌّغزٛٞ الا٘زضاصٞ, ) (Evib)ؽ١ش أْ 

((Anharmonic constant
 
. 




2

2hca
xee  ………………………. (16) 

 .[ 4] (   v = 0, 1, 2, … vmax) ِٚٓ ِؼبدٌخ ِٛسط ٠ّىٓ أْ ٔغزخشط ػذد ِغز٠ٛبد اٌطبلخ الا٘زضاص٠خ

…………………… (17) 

 ِٓ ِؼبدٌخ ِٛسط رغزخذَ اٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ  (E0)٠٦ٚغبد ؽبلخ ٔمطخ اٌظفش









 ee xhcE

2

1
1

2

1
0  ………………(18) 

 .(19) رؼطٝ رمش٠جب ثبٌّؼبدٌخ   (De)ٚؽبلخ اٌزفىه 

ee

e

e
x

D




4

2

 ………………………… (19) 

eeٚرٌه ثؼذ إّ٘بي وً اٌضٛاثذ اٌلارٛافم١خ ػذا  x   ْٚثبٌزبٌٟ ٔغذ إ , 

hc

E
DD e

0
0  ………………………(20) 

 ΔV=±2,±3. ػٍّب  إْ الأزمبلاد    …,ΔV = ±1, ±2, ±3بس ٌلأزمبلاد الا٘زضاص٠خ اٌلارٛافم١خ فٟٙ:  ١أِب لٛاػذ الاخز 

ٚرشددارٙب رغبٚٞ رمش٠جب  ِؼبػفبد رشدد اٌؾضِخ ا٤عبع١خ  (Over tone bands)رىْٛ ػؼ١فخ عذا  ٚرغّٝ ثبٌؾضَ فٛق ا٤عبع١خ 

(Fundamental Band)  . 
 

ك اٌّزمذِخ شجٗ ائِٚٓ ٘زٖ اٌطشرز١ّض ؽغبثبد اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ ثغشػخ اٌزٕف١ز، فمذ ٌغؤ ػٍّبء اٌىُ اٌٝ عجً اٌزمش٠ت 

ؽ١ش اْ ٘زٖ اٌطش٠مخ رشرمٟ اٌٝ ِغز٠ٛبد ِزمذِخ اٌٝ ؽذٍ ِب  MNDO-PM3ٟ٘ ؽش٠مخ  اعزخذِذ فٟ اٌجؾش٠ج١خ اٌزٟ زغشاٌ

اٌىزشْٚ اٚ ػٍٝ اصٚاط اٌىزش١ٔٚخ ٟٚ٘ اٌخبط١خ اٌزٟ رز١ّض ثٙب ع١ّغ -ٚخظٛطب  ػٕذ رٕبٚي عض٠ئبد رؾزٛٞ ػٍٝ ربص١شاد اٌىزشْٚ

عؼٍذ ٕ٘بن  WinMopac7.21اٌّؾغٛثخ ػّٓ ثشٔبِظ اٌـ MNDO-PM3ٌزا فبْ ؽش٠مخ  .( HEM)اٌغض٠ئبد اٌؼب١ٌخ اٌطبلخ 

2

12
max 

e

eD
v
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 رمبسة وج١ش ث١ٓ ٔزبئظ ٘زٖ اٌطش٠مخ ٚث١ٓ اٌم١ُ اٌؼ١ٍّخ اٌّمبعخ رغش٠ج١ب ٚ٘زا اٌزمبسة وبْ ٘ٛ اٌّؾفض الاعبط لاعزخذاَ ؽش٠مخ 

PM3: ٟ٘ٚ رُ فٟ ٘زا اٌجؾش اعزؼّبي صلاصخ ثشاِظ ؽغبث١خ أعبع١خ . 

اٌزٟ  رغزؼًّ   MM) ) (Molecular Mechanic): ٘ٛ ثشٔبِظ ثظ١غخ ؽشائك ا١ٌّىب١ٔه اٌغض٠ئٟ PCMODELثشٔبِظ  -1

اٌذاخ١ٍخ ِضً ؽٛي ا٢طشح ، ٚأؾٕبء اٌضا٠ٚخ ، ٚصا٠ٚخ اٌغطٛػ  رّضً  الاؽذاص١بد  f(r,θ,φدٚاي رؾ١ٍ١ٍخ  ثغ١طخ  )

.(Dihedral Angle)  

ث١ٓ وً رسر١ٓ ِٓ رساد اٌغض٠ئخ ،  غض٠ئبد ثظٛسح أ١ٌٚخ ِغ رضج١ذ ؽج١ؼخ ا٤ٚاطش٠ٚزُ ػٓ ؽش٠ك ٘زا اٌجشٔبِظ سعُ اٌ

ٚؽغبة شىٍٙب إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ،  ٠ٚزُ رٌه ػٓ ؽش٠ك رظؾ١ؼ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ ٌٍغض٠ئخ اٌٝ ألشة شىً ِغزمش ؽبل١ب  

 . (Geometry Optimization)ثئعشاء ػ١ٍّخ رم١ًٍ اٌطبلخ إٌٝ اٌؾذ ا٤ِضً 

٘زا  اٌجشٔبِظ  ٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ ٍِف ٠ؾٛٞ الاؽذاص١بد اٌذاخ١ٍخ  ٌٍٛػؼ١خ  اٌزٟ  رُ ثّٛعجٙب  رشى١ً اٌغض٠ئخ ٕ٘ذع١ب  أٚ ِٚٓ 

فشاغ١ب  ،  فٙزا  اٌٍّف ػٍٝ طٛسح  ِظفٛفخ  ٚػٓ  ؽش٠مٙب  رؼشف أؽٛاي ا٤ٚاطش ٚل١ُ صٚا٠ب اٌزآطش،ٚل١ُ صٚا٠ب اٌغطٛػ 

(Dihedral Angle) اٌٍّف ِذخلا  إٌٝ اٌجشٔبِظ اٌزبٌٟ ٚ٘ٛ  ٚغ١ش٘ب.   ٠ٚؼذ ٘زاWinMopac7.21 . 

فمذ ّٔذ رطج١مبد ٘زٖ  (Molecular Modeling) : وغ١شٖ ِٓ ثشِغ١بد إٌّزعخ اٌغض٠ئ١خ WinMopac7.21ثشٔبِظ  -2

اٌّخزٍفخ  اٌجشِغ١بد فٟ اٌغٕٛاد الاخ١شح ، ٚأػؾٝ ٌٙب اٌؾؼٛس اٌىج١ش فٟ وض١ش ِٓ اٌجؾٛس ٚاٌذساعبد ٚفٟ اٌّغبلاد اٌؼ١ٍّخ

، ٚلذ ٚفش ثشٔبِظ اٌّٛثبن ٚغ١شٖ اٌؾً إٌّبعت ٌٍظؼٛثبد اٌؼ١ٍّخ ٚا١ٌّذا١ٔخ فٟ دساعخ ٘زٖ اٌّٛاد ٔظشا  ٌؾغبع١زٙب 

ٚخطٛسرٙب ٚعشػخ رفبػٍٙب . ٚوزٌه ٚفشد ٘زٖ اٌجشاِظ اٌىض١ش ِٓ اٌغٙٛد فٟ ِغبي اٌجؾش اٌؼٍّٟ، ِٕٙب رؼ١١ٓ ِٕؾ١ٕبد عطٛػ 

[8] اٌطبق
 

إٌٙذعٟ ٌٍج١ٌّٛشاد، ٚ رؾذ٠ذ اٌشىً 
 

ٚاٌطبلبد إٌغج١خ ٌغض٠ئبد ِؼمذح أخشٜ
 
[9]

 
ٚغ١ش٘ب  . وّب لّٕب ػٓ ؽش٠ك 

ٚاٌغؼخ   (Heat of formation)٘زا اٌجشٔبِظ ثؾغبة ثؼغ اٌخظبئض ٚاٌذٚاي اٌؾشاس٠خ ٌٍغض٠ئبد ِضً ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ 

 Gibb's free)اػبفخ إٌٝ ؽبلخ عجظ اٌؾشح  (Entropy)ٚالأزشٚثٟ  (Enthalpy)ٚالأضبٌجٟ  (Heat capacity)اٌؾشاس٠خ 

energy) . ِغ سعُ اٌؼلالخ اٌج١ب١ٔخ ٌىً ؽبٌخ ِٓ اٌؾبلاد اٌؾشاس٠خ 

ٚثبٌزبٌٟ ٠زُ ؽغبة اٌىض١ش ِٓ اٌى١ّبد   PCMODELثمشاءح اٌم١ُ إٌبرغخ ِٓ ثشٔبِظ   ٠ٚWinMopac7.21مَٛ ثشٔبِظ 

 اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ ، ٚصٛاثذ اٌمٜٛ  ..... ٚغ١ش٘ب  . ٚاٌخظبئض اٌغض٠ئ١خ ِضً ا٤ؽ١بف الا٘زضاص٠خ ، ٚاٌى١ّبد

ثشٔبِغب  رى١ٍ١ّب  ٌؾغبة ثبلٟ اٌخظبئض . فجؼذ سعُ اٌغض٠ئخ ٚرؾذ٠ذ اٌزساد ثبثؼبد : ٠ؼزجش ٘زا اٌجشٔبِظ  HyperChemثشٔبِظ  -3

إؽذ اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠جخ ،  ِؾذدح ٠زُ اعشاء الافؼ١ٍخ إٌٙذع١خ اٌغض٠ئ١خ ٌٍؾظٛي ػٍٝ اٌشىً اٌّغزمش ثؤلً ؽبلخ عٙذ ثبخز١بس

، ِٚٓ صُ ؽغبة اٌخظبئض، ٚاٌزٟ ِٕٙب  ٚطف أّبؽ الا٘زضاص  MNDO-PM3إر رُ اػزّبد ٘زا اٌجشٔبِظ ػٍٝ ؽش٠مخ 

الاعبع١خ  ٚطفب وبِلا   ثزشددارٙب  ِٚغزٜٛ رّبصً وً ّٔؾ ، ٚسعُ ٘زٖ الأّبؽ ثبعُٙ ، ثؾ١ش ٠ّضً وً عُٙ ارغبٖ ؽشوخ اٌزسح 

زٌه اػطبء اٌم١ُ اٌزار١خ اٌطبل١خ ٌٍّذاساد ِغ رّبصً وً ِغزٛٞ ٚسعُ ٘زٖ اٌّغز٠ٛبد ،ِغ ث١بْ أػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ، ِغ اٌشذح . و

( ، ٚأٚؽؤ ِذاس عض٠ئٟ غ١ــش ِشغٛي ِٚمذاس ل١ّزـٗ ِٓ اٌطبلـخ ا٠ؼب EHOMO) ِشغٛي ثبلاٌىزشٚٔبد ِغ ل١ّخ اٌطبلخ

(ELUMO(  ٓٚسعُ ٘ـــزٖ اٌّذاساد ثجؼذ٠ـــ ، )2D Contours( ٚثضلاصخ اثؼبد )3D Isosurface. ) 

 

 ( النحبئج والحسبببت :3)
ِٓ خلاي  (r,θ,φ) (Internal coordinates)ٌٚغشع رٛػ١ؼ اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ فمذ رُ اػزّبد ؽغبة اٌّؾبٚس اٌذاخ١ٍخ      

113)، وّب رُ سعُ اٌضا٠ٚخ اٌّؾظٛسح ث١ٓ الاٚاطش ِٚمذاس٘ب  (PC-Model)ثشٔبِظ ٌٍـ 
o
( ٠ج١ٓ اٌشىً اٌزخط١طٟ 1ٚاٌشىً ) ، (

 ٚاٌضا٠ٚخ اٌّؾظٛسح ث١ٓ الاٚاطش ِغ ث١بْ اٌّؾبٚس اٌذاخ١ٍخ ٌٍغض٠ئخ .  (S2F2)ٌغض٠ئخ
 

  
  

 

      
 

113
o 

 

 ِغ ث١بْ اٌّؾبٚس اٌذاخ١ٍخ ٚاٌضا٠ٚخ اٌّؾظٛسح ث١ٓ الاٚاطش (S2F2) ٠ّضً اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ ٌغض٠ئخ) 1( اٌشىً
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دسعخ، ػذد الأّبؽ الا٘زضاص٠خ  (3N=12)ٚثزا رىْٛ ػذد دسعبد اٌؾش٠خ  (N=4)ؽ١ش اْ ػذد اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٍغض٠ئخ 

( دسعبد ٌٍؾشوخ 3( دسعبد ٌٍؾشوخ اٌذٚسا١ٔخ ٚ )3دسعبد؛ ٕٚ٘بن ) (6)ٌىٛٔٙب عض٠ئخ غ١ش خط١خ ٟ٘  (3N-6)ٚؽغت اٌمبػذح 

ٚ٘ٛ اٌشىً إٌٙذعٟ ػٕذ ؽبٌخ الارضاْ  Hyper Chem ئخ ِٓ خلاي ثشٔبِظ اٌـالأزمب١ٌخ. ٌٚمذ رُ سعُ اٌشىً اٌزشو١جٟ ٌٍغض٠

ؾظً ػٍٝ افؼً شىً ِزٛاصْ ِٚغزمش، ؽ١ش اْ اٌطبلخ ٔ( Optimizationٚثزىشاس ػ١ٍّخ اٌـ )، ٌٍغض٠ئخ ،اٞ الً ِغزٜٛ ٌٍطبلخ

  الادٔٝ ٟ٘ اٌّؼ١بس فٟ اٌشىً اٌّغزمش .

ؽٛي الاطشح  (r)ؽ١ش رّضً )، (r,θ,φ)( ٌٍغض٠ئخ ١Internal Coordinatخ )ٚثؼذ سعُ اٌغض٠ئخ ثبعزخذاَ اٌّؾبٚس اٌذاخٍ

ٚاٌزٟ  (Dihedral angle)فٟٙ صا٠ٚخ اٌغطٛػ  (φ)ٟ٘ اٌضا٠ٚخ ث١ٓ صلاس رساد ٚاٌزٟ رمبط )ثبٌذسعخ( اِب  (θ)ثبلأىغزشَٚ ٚ 

ٚرٌه ِٓ خلاي اعزخذاَ ثشٔبِظ  (Optimization)رمبط ثبٌذسعخ ا٠ؼب ، ٚاٌؾظٛي ػٍٝ الافؼ١ٍخ لاؽغٓ ٚػغ ٕ٘ذعٟ ٌٍغض٠ئخ 

( ٚاٌزٞ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ اٌزساد اٌّىٛٔخ 1ٔؾظً ػٍٝ اٌّظفٛفخ الاثزذائ١خ اٌخبطخ ثبٌغض٠ئخ ٚوّب فٟ عذٚي) (PC-Model)ٌٍـ 

 ٠ب ث١ٓ الاٚاطش ٚػٍٝ صٚا٠ب اٌغطٛػ .اٌٍغض٠ئخ ٚاٌّغبفخ ث١ٓ ٘زٖ اٌزساد ٚل١ُ اٌضٚ
 

Atom Distance (r) (Å) Opt. Angle (θ
o
) Opt. Dihedral (φ

o
) Opt. A B C 

F 0.00000 0 0.000000 0 0.000000 0 0 0 0 

S 1.462062 1 0.000000 0 0.000000 0 1 0 0 

S 1.625056 1 113.058400 1 0.000000 0 2 1 0 

F 1.502882 1 114.009300 1 180.000000 1 3 2 1 

 

       
 

٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ ثؼغ اٌخظبئض  (WinMopac7.21)ثؼذ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌّظفٛفخ الاثزذائ١خ ٚادخبٌٙب فٟ ثشٔبِظ اٌـ 

اٌّّٙخ ٚاٌزٟ ٟ٘ عضء ِٓ اٌخظبئض اٌّؾغٛثخ لاؽمب ، ٚلذ رُ اٌؾظٛي ػ١ٍٙب ػٕذ ِٛػغ الارضاْ ٌٍغض٠ئخ )أٞ ػٕذ ِٛػغ 

 اٌخٛاص ٚٚؽذح اٌم١بط ٌىً ِٕٙب .( ٠ٛػؼ ل١ُ ٘زٖ 2الاعزمشاس(، ٚاٌغذٚي)
 

Quantity Magnitude Unit 

Final heat of formation -61.00164 Kcal/mol 

Total energy -1251.98395 eV 

Electronic energy -2545.81453 eV 

Core-core repulsion 1293.83058 eV 

Ionization potential 10.22893 eV 

No. of filled levels 13 Level 

Molecular weight 102.117 a.m.u 

Computation time 0-0-1 h-min-sec 

Zero  point energy  3.588 Kcal/mol 

           
 

 

ٚثبعزخذاَ اؽذٜ اٌطشائك شجٗ  (WinMopac7.21)ِٚٓ اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ اٌّّٙخ اٌزٟ رُ ؽغبثٙب ِٓ خلاي ثشٔبِظ اٌـ 

[10]ؽغبة ػضَ اٌمظٛس اٌزارٟ ٌٍغض٠ئخ ٚاٌزٟ رىْٛ ِخزٍفخ فٟ ل١ّٙب (MNDO/pm3)  اٌزغش٠ج١خ ٟٚ٘
 
     : ٟ٘ٚ 

    ,IB=0.069992cm
-1

     ,IC=0.067510cm
-1

    IA=0.903907cm
-1

    . 

ٚاٌزٞ ٘ٛ ِغّٛع ػضَٚ الاٚاطش فٟ اٌغض٠ئخ ٚوبٔذ  (Dipole moment)ٚوزٌه رُ ل١بط ػضَ صٕبئٟ اٌمطت ٌٍغض٠ئخ 

    . (0.00081D)ل١ّزٗ 

 

 

 

 

 

 

 (S2F2)( اٌّظفٛفخ الاثزذائ١خ ٌغض٠ئخ 1عذٚي )

 (WinMopac7.21)اٌّؾغٛثخ ثجشٔبِظ اٌـ  (S2F2)(: ٔزبئظ ثؼغ اٌخظبئض اٌّّٙخ ٌغض٠ئخ 2عذٚي )
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 : S2F2( هنحني طبقة الجهذ اللاجىافقي لجشيئة 3-1)
عض٠ئخ فٍٛس٠ذ اٌىجش٠ذ ثبٌؾظٛي ػٍٝ أفؼً ٚػغ ٕ٘ذعٟ اْ اٌؾذ الادٔٝ ٌٍطبلخ ٘ٛ اٌّؼ١بس اٌزٞ ٠ؾذد اٌج١ٕخ اٌزٟ رزجٕب٘ب 

 اٌّظفٛفخ الاثزذائ١خ فٟ ثشٔبِظ ، فجؼذ ادخبي ( ٌٍغض٠ئخOptimizationٌٍغض٠ئخ ػٓ ؽش٠ك أعشاء ػ١ٍّخ الافؼ١ٍخ )

(WinMopac7.21)  ٔغشٞ ػ١ٍّخ الافؼ١ٍخ ٌغ١ّغ رساد اٌغض٠ئخ 

(،ؽ١ش ٠زُ سعُ ِٕؾٕٟ 3ٚاخز ثبٌّمبثً اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍغض٠ئخ ػٕذ وً ِغبفخ ٚوّب فٟ عذٚي) (S-F)اٌّغبفخ ث١ٓ ٚثزغ١ش 

 Etotal= -1251.98)رغبٚٞ  ػٍٝ ألً ِمذاس ٌٍطبلخ )ػٕذ ؽبٌخ الاعزمشاس( ٚوبٔذ٠زُ اٌؾظٛي  (r=req)ضاْاٌغٙذ، ٚػٕذ ِغبفخ الار

eV)  ْػٕذ ِغبفخ الارضا(req=1.46202 Å) رؾغت اٌخٛاص اٌط١ف١خ ٚاٌخبطخ ثبلأّبؽ ٚاٌزشدداد ٚاٌشذح  ، ٚػٕذ ٘زٖ اٌّغبفخ

 ( ٠ٛػؼ ِٕؾٕٟ ؽبلخ اٌغٙذ ٌٍغض٠ئخ ػٕذ ِٛػغ الارضاْ. 3ٚاٌزّبصً ٌٚىً ّٔؾ. ٚاٌشىً )

 

 
 
 

 

-=Emin)ٚػٕذ٘ب وبٔذ ل١ّخ اٌطبلخ ِغب٠ٚخ إٌٝ  (r=req=1.46206 (Å))( اْ اٌّغبفخ ػٕذ الارضاْ 4-3ٚٔلاؽع ِٓ اٌشىً )

1251.98(eV))  ، فؤْ  ص٠بدح ،  ٚثبٌزبٌٟ  ٔٛاح( –ٚثض٠بدح اٌّغبفخ ث١ٓ اٌزساد رضداد اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌٍزساد ثغجت رٕبفش)ٔٛاح

اٌطبلخ رض٠ذ ِٓ اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌٍزساد اٌّزجبػذح  عذا   ِّب ٠ؤدٞ اٌٝ رزفىه اٌزساد ، ٚؽبٌّب اْ ٘زٖ اٌطبلخ ١ٌغذ ِؾذدح ٌزا فبْ 

اٌط١ف إٌبرظ ٠ّضً اٌزفىه
 
[10]

 
 . (Deq=2.26 (eV))ٟ٘  (S-F)،ؽ١ش ؽبلخ رفىه الاطشح  

 

 :  S2F2( حسبة الحزددات الاهحشاسية لجشيئة 3-2)
٠زُ ؽغبة اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئخ ثؼذ اْ ٠زُ اخز  (r=req)ثؼذ سعُ ِٕؾٕٝ اٌغٙذ اٌخبص ثبٌغض٠ئخ ػٕذ ِٛػغ الارضاْ       

اٌشجٗ رغش٠ج١خ ؽ١ش ٠زُ  (MNDO/pm3)ٚثطش٠مخ  (WinMopac7.21)اٌّظفٛفخ إٌٙبئ١خ ٌٛػغ الارضاْ ٚثبعزخذاَ ثشٔبِظ 

cm)ٛعٟ ٚثٛؽذح ؽغبة اٌزشدداد ثذلاٌخ اٌؼذد اٌّ
-1

ِٚٓ صُ ؽغبة اٌطٛي اٌّٛعٟ ػٕذ وً رشدد، ٚثّب اْ اٌغض٠ئخ غ١ش خط١خ ٌزا  (

( ٠ٛػؼ أُ٘ إٌزبئظ اٌزٟ رُ اٌؾظٛي 4أّبؽ ا٘زضاص ٚاٌغذٚي) (6)ٟ٘  (3N-6)٠ىْٛ ػذد أّبؽ الا٘زضاص ٌٍغض٠ئخ ٚؽغت اٌمبػذح 

 غض٠ئخ ٚالاؽٛاي اٌّٛع١خ اٌّمبثٍخ ٌٙب.ٍ( Fundamental Frequenciesٌػ١ٍٙب ٌٍزشدداد الاعبع١خ )

No. vibration Wave number υ
-
(cm

-1
) Wave length  λ(μm) 

1 81.58 122.55 

2 123.85 80.74 

3 296.20 33.76 

4 582.92 17.15 

5 720.50 13.87 

6 852.83 11.72 

           
 

Total energy 

(eV) 
Distance (Å) 

-1245.76 0.95 

-1247.37 1.0 

-1248.91 1.4 

-1250.20 1.4 

-1251.31 1.3 

-1251.98 1.462062 

-1251.78 1.6 

-1251.38 1.7 

-1250.84 1.8 

-1250.27 1.9 

-1249.89 2.0 

-1249.70 2.2 

-1249.72 2.4 

De=2.26(e.V) 

 ػٕذ ِٛػغ الارضاْ (S2F2)(: ِٕؾٕٟ ؽبلخ اٌغٙذ ٌغض٠ئخ 3شىً )

 .ٟ٘ الاطشح اٌفبػٍخ S-Fثفشع اْ الاطشح 

 ٚالاؽٛاي اٌّٛع١خ اٌّمبثٍخ ٌٙب (S2F2)(: اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ ٌغض٠ئخ 4عذٚي )

 (: اثؼبد الاٚاطش ث١ٓ اٌزساد3( عذٚي

 .ِٚب ٠مبثٍٙب ِٓ ل١ُ اٌطبلخ
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 : (S2F2)( وطف انوبط الاهحشاس لجشيئة 3-3)
cm)٠زُ ؽغبة اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئخ ثٛؽذح  (Hyperchem)ثبعزخذاَ ثشٔبِظ اٌـ 

-1
ِغ اػطبء ثؼغ اٌخظبئض  (

ٌىً ّٔؾ ِٓ أّبؽ  (Symmetry)ٚوزٌه ٔٛع اٌزّبصً  (km/mol)ثٛؽذح  (Intensity)شذح وً ّٔؾ ِضً اٌط١ف١خ الاخشٜ 

 ( ٠ّضً ٔبفزح اٌجشٔبِظ اٌزٟ ٠زٛػؼ ف١ٙب أّبؽ الا٘زضاص الاعبع١خ. 4الا٘زضاص ٌٍغض٠ئخ ٚاٌشىً )

 
 

 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 أّٔبؽ الا٘زضاص الاعبع١خ ٚاٌزٟ ٠زٛػؼ ف١ٙب (Hyperchem)( : ٠ّضً اؽذٜ خطٛاد ثشٔبِظ اٌـ 4شىً )
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ِغ رٛػ١ؼ ارغب٘بد اٌؾشوخ ثبلاعُٙ ٚوزٌه ل١ّاخ راشدد واً  (3N-6)( أّبؽ ا٘زضاص ٌٍغض٠ئخ ؽغت اٌمبػذح 6ٌٚمذ رُ ٚطف )

 ّٔؾ ٚشذرٗ ٚرّبصٍٗ. ٚوّب فٟ الاشىبي اٌزب١ٌخ : 
 

 

 

 
 

 

ثبلاعُٙ، ؽ١ش اْ ؽٛي اٌغُٙ ٔغجخ اٌٝ عُٙ اخش فٟ اٌشعُ ٔفغٗ اٚ إٌّؾ ٔفغٗ ٌٚمذ رُ رٛػ١ؼ ارغب٘بد اٌؾشوخ الا٘زضاص٠خ 

٠ج١ٓ اٌى١ّخ اٌزٟ رضاػ ثٙب اٌزسح اٌّشرجطخ ثٙب ػٕذ ا٠خ ٌؾظخ ٔغجخ اٌٝ الاصاؽخ الا١ٔخ ٌٍزسح اٌّشرجؾ ثٙب اٌغُٙ الاخش، ٚرؼذ اؽٛاي 

 .[11]الاعُٙ ٔغجخ اٌٝ اٌّغبفبد ِبث١ٓ اٌزساد فٟ اٌشعَٛ ِجبٌغب  ف١ٗ
 
 
 
 
 
 
 

  

  

  

 . اٌشذح ٚاٌزّبصً ٚرٛػ١ؼ ل١ّخ رشدد وً ّٔؾ ِغ S2F2( : ٚطف أّبؽ الا٘زضاص ٌغض٠ئخ 5شىً )

 

Normal mode=1 
Frequency=81.58 

Intensity=0.001 

Symmetry=1AU 

Normal mode=2 
Frequency=123.85 

Intensity=2.682 

Symmetry=1BU 

Normal mode=3 
Frequency=296.2 

Intensity=0.000 

Symmetry=1AG 

Normal mode=4 
Frequency=582.92 

Intensity=0.000 

Symmetry=2AG 

Normal mode=5 
Frequency=720.5 

Intensity=97.790 

Symmetry=2BU 

Normal mode=6 
Frequency=852.83 

Intensity=0.001 

Symmetry=3AG 
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 : S2F2( القين الذاجية الطبقية للوذارات الجشيئية لـ 3-4)
ٌمذ رُ ؽغبة ٚدساعخ ثؼغ اٌخٛاص اٌط١ف١خ الاخشٜ ِٕٚٙب ؽغبة ل١ُ اٌطبلخ ٌٍّذاساد اٌّشغٌٛخ ٚغ١ش اٌّشغٌٛخ       

اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ ٚاٌم١ّخ اٌطبل١خ ( ، ٚثؼذ اٌؾظٛي ػٍٝ افؼً ٚػؼ١خ ٌٍغض٠ئخ ٔؾظً ػٍٝ 5ثبلاٌىزشٚٔبد ٚوّب فٟ اٌغذٚي)

 ( ِذاساد غ١ش ِشغٌٛخ. 3( ِذاس ٚ)13ٌىً ِذاس ٚرّبصً وً ِغزٛٞ، ٌٚمذ وبْ ػذد اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد )
 

Eigen values 

EHomo ELUMO 

No. level Energy (eV) No. level Energy (eV) 

1 -10.22893 1 -3.36000 

2 -10.34035 2 -0.35062 

3 -12.42076 3 0.12667 

4 -14.73105   

5 -17.02359   

6 -17.14159   

7 -17.83437   

8 -17.96446   

9 -18.10873   

10 -18.75248   

11 -23.47597   

12 -27.64842   

13 -30.14425   

  
 

 ِذاسا  ٚاْ أٚي ِغزٛٞ ٠ّضً أػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي  13( اْ ػذد اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد 5ٔلاؽع ِٓ اٌغذٚي )

(HOMO)  ِٗٚمذاس ؽبلز(EHOMO=-10.22893 (eV) )  ٞٛاِب رّبصً ٘زا اٌّغز(7AU)  اِب اٌّذاساد غ١ش اٌّشغٌٛخ .

-=ELUMO) (ِٚمذاس ؽبلزٗ(LUMO) ِذاس ٠ّضً أٚؽئ ِذاس عض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي ِغز٠ٛبد ٚاْ أٚي 3ثبلاٌىزشٚٔبد ػذد٘ب 

3.360 (eV)  ٍٗٚرّبص(7BG)َاٌجش( ٖٚٔلاؽع اْ اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ رؾزٛٞ ػٍٝ اٌىزش١ٔٚٓ ٠خزٍفبْ ثبلارغب ،- Spin،)  ٚػٕذ اخز

ٟٚ٘ اٌطبلخ  (I.P)٠ٚشِض ٌٗ  (Ionization potential)ٓ اٌم١ّخ اٌّطٍمخ ٌطبلخ اٌّذاس اٌّشغٛي الاٚي ٔؾظً ػٍٝ عٙذ اٌزؤ٠

فٟ ؽ١ٓ وبٔذ اٌم١ُ اٌّؤخٛرح ِٓ  (I.P=10.22893 (eV))اٌلاصِخ لاثؼبد اٚ٘ٓ اٌىزشْٚ ِشرجؾ ثبٌزسح اٌّزؼبدٌخ ٚوبٔذ ل١ّزٗ 

[12] (PI)ثطش٠مخ (eV  10.41)الادث١بد ٟ٘ 
 
 ٚ ،(10.20 eV) ثطش٠مخ(PE) [13 ]ٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ .وّب ٠ّٚىٓ ِؼشفخ الا

  . (eV 3.360)غ١شِشغٛي ٚرغبٚٞ ٚرٌه ثؤخز ل١ّخ أٚي ِذاسعض٠ئٟ (Electron affinity)ٌٍغض٠ئخ 
 

      (:6ٚوّب ِٛػؼ ثبٌشىً ) (Hyperchem)ٌمذ ٚػؾذ ٘زٖ اٌّذاساد ثجؼذ٠ٓ ٚثضلاصخ اثؼبد ثجشٔبِظ     

  
 

  

 (WinMopac 7.21)(: اٌم١ُ اٌزار١خ ٌّغز٠ٛبد اٌطبلخ وّب ؽغجذ ثجشٔبِظ اٌـ 5عذٚي )

 

 (2D)ثجؼذ٠ٓ  (LUMO)ٚادٔٝ ِذاس غ١ش ِشغٛي  (HOMO)(: اػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي ثبلاٌىزشٚٔبد a-6شىً )

 

LUMO (2D) HOMO (2D) 
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ٚثؼذ ِؼشفخ ل١ّخ اٌطبلخ لاػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي ٚل١ّخ اٚؽؤ ِذاس عض٠ئٟ غ١ش ِشغٛي، ٠ّىٓ ؽغبة فغٛح اٌطبلخ ث١ٓ 

 ؽ١ش وبٔذ:  (Energy gap)اٌّغز١٠ٛٓ 

E.G. =ELUMO-EHOMO= -3.360-(-10.22893)  = 6.9383 (eV) 
 

ٌٍغض٠ئخ، ٚوزٌه عٙذ اٌىٙشثبئ١خ  (Total charge density)وّب رُ ؽغبة خظبئض ؽ١ف١خ اخشٜ ِٕٚٙب وضبفخ اٌشؾٕخ اٌى١ٍخ        

 (.7. ٚوّب ِٛػؼ ثبٌشىً ) (Electrostatic potential)اٌغبوٕخ 
 

 
                      

 

 
                        

 

الاوضش وٙشٚعٍج١خ، ٌزا ٔلاؽع اْ ِؼظُ اٌشؾٕخ ( اْ وضبفخ اٌشؾٕخ الاٌىزش١ٔٚخ رزّشوض ؽٛي اٌزساد a-7ٚٔلاؽع ِٓ اٌشىً )

 رزغّغ ؽٛي رساد اٌٙبٌٛع١ٓ )رسح اٌفٍٛس ٕ٘ب( الاوضش عبٌج١خ ِٓ رسح اٌىجش٠ذ .
 
 

  

  

  

 (3D)ثضلاس اثؼبد(LUMO)ٚادٔٝ ِذاس غ١ش ِشغٛي(HOMO) (:اػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي ثبلاٌىزشٚٔبدb-6شىً )

 ثجؼذ٠ٓ ٚثضلاس اثؼبد (S2F2)(: رٛص٠غ وضبفخ اٌشؾٕخ اٌى١ٍخ ٌغض٠ئخ a-7شىً )

 ثجؼذ٠ٓ ٚثضلاس اثؼبد (S2F2)(: عٙذ اٌىٙشثبئ١خ اٌغبوٕخ ٌغض٠ئخ b-7شىً )

LUMO (3D) HOMO (3D) 

Total Charge Density (2D) Total Charge Density (3D) 

Electrostatic Potential (2D)( 
Electrostatic Potential (3D)( 
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      S2F2لجشيئة  حجزيبية في حسبة بعض الخىاص الفيشيبئيةالق شبه ائهقبرنة بين الطز( 6)
٘زٖ اٌؾغبثبد ػٕذ رؾمك ، اخزد ك ِخزٍفخ ائٚثطش  S2F2ؽغبة ثؼغ اٌخظبئض اٌط١ف١خ اٌجظش٠خ ٚاٌؾشاس٠خ ٌغض٠ئخ  ٌمذ رُ     

 ( 12) غذٚيٚوّب فٟ اٌ  )ػٕذ اٌشىً اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ( r=reqششؽ الارضاْ 

 

MNDO MINDO/3 MNDO-AM1 

 
MNDO-PM3 PHYSICALPROPERTIES 

 

 

 

-41.26043 -49.88321 -46.80588 -61.00164 
FINAL HEAT OF  FORMATION 

(kcal/mol) 

-1414.578 -1398.639 -1359.206 -1251.983 TOTAL ENERGY(eV) 

-2912.074 -2907.634 -2791.900 -2545.814 ELECTRONIC ENERGY(eV) 

1497.496 1508.995 1432.694 1293.830 CORE-CORE REPULSION(eV) 

11.17241 

 

9.59802 9.86092 10.22893 INOIZATION POTENTIAL (eV) 

13 13 13 13 NO.OF FIELD LEVELS 

102.117 102.117 102.117 102.117 MOLECULAR WEIGHT (amu) 

3.201 2.925 2.953 3.588 ZERO.P.ENERGY Kcal/mol 

A=.79985 

B=.04548 

C=.04254 

A=.802547 

B=.049992 

C=.048695 

A=.823593 

B=.057843 

C=.052365 

A= .903907 

B= .069992 

C= .067510 

PRINCIPAL MOMENTUM OF 

INERTIA(cm
-1

) 

 
 

 

  :الاسحنحبجبت( 4)
 اِىٓ اعزٕزبط الارٟ:  (S2F2)ِٓ خلاي دساعخ اٌخظبئض اٌط١ف١خ ٚاٌؾشاس٠خ ٌغض٠ئخ 

٠زٕبعت رٕبعجب  ػىغ١ب  ِغ اٌٛصْ  (υ=c/λ)، ٚثّب اْ اٌزشدد (102.117a.m.u). اٌٛصْ اٌغض٠ئٟ ٌٍغض٠ئخ وبْ ِغب٠ٚب  اٌٝ 1

اٌغض٠ئٟ ؽغت اٌؼلالخ: 
M

k




2

1
 

ٍغض٠ئخ رىْٛ وج١شح، ٚاٌزٟ وبٔذ رزشاٚػ ث١ٓ صبثذ اٌمٛح ٌلاطشح، ٌزٌه فبْ ل١ُ اٌزشدداد ٌ Kٟ٘ اٌىزٍخ اٌّخزضٌخ ٚ  Mؽ١ش اْ      

(852.83-81.58)cm
-1

 ، ٌزا فجض٠بدح اٌٛصْ اٌغض٠ئٟ ٠مً اٌزشدد. 

، اِب ؽبلخ اٌزفىه  (ET=-1251.983 eV)، ٚل١ّخ اٌطبلخ اÅٌٝ(1.462)اْ ِغبفخ اٌزٛاصْ ٌٍغض٠ئخ وبٔذ رمش٠جب  ِغب٠ٚخ   2.

 .(De=2.26 eV)ٌٍغض٠ئخ فىبٔذ ِغب٠ٚخ اٌٝ 

-=EHOMO)( ِذاس؛ ٚوبٔذ ل١ّخ اٌطبلخ لاػٍٝ ِذاس ِشغٛي  13رّزٍه اٌغضئ١خ ِٓ اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد ). 3

10.22893eV) ( ٟ٘ٚ ِذاساد فمؾ؛ 3ٚ٘ٛ ٠ّضً ل١ّخ عٙذ اٌزؤ٠ٓ ، ٌٍٚغض٠ئخ ػذد ِٓ اٌّذاساد غ١ش اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد )

 ٚ٘ٛ ٠ّضً ل١ّخ الاٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍغض٠ئخ. (ELUMO=-3.3600eV)ٚوبٔذ ل١ّخ اٌطبلخ ٤ٚؽؤ ِذاس 

فٍمذ رُ ؽغبة اٌشىً إٌٙذعٟ (، chairاٌىشعٟ)اٚ شىً (boatزخز شىً اٌمبسة )ر ٠غؼٍٙب( S2F2)اْ اٌٛػغ اٌّغزمش ٌغض٠ئـــخ  4.

ٚثبػزجبس٘ب الاوضش اعزمشاسا  ِٓ اٌغض٠ئبد الاخشٜ، فٍمذ ارخزد ٚػؼ١ز١ٓ ( S2F2)اٌّزٛاصْ ٚاٌخظبئض اٌط١ف١خ ٌغض٠ئخ 

( ، a-13شىً اٌمبسة وّب فٟ اٌشىً) دارخز اٌغض٠ئخ رخزبس افؼً ٚػؼ١خ ٌٍزٛاصْ، ؽ١شفشاغ١ز١ٓ ِخزٍفز١ٓ، ثؾ١ش اْ ٘زٖ 

 ( ،ٚوّب ِج١ٓ:  b-13ٚشىً اٌىشعٟ وّب فٟ اٌشىً )

 ِخزٍفخ ػٕذ رؾمك ششؽ الارضاْ  شجٗ رغش٠ج١خ ٚثطشق S2F2( ٠ّضً ؽغبة ثؼغ اٌخظبئض اٌط١ف١خ ٌغض٠ئخ 12( عذٚي
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