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  انخلاطـــــخ

خط١خ فٟ ِٕطمخ لااٌ C3H5NOغض٠ئخ اٌـــ ٌُ فٟ ٘زا اٌجؾش دساعخ ثؼغ اٌخٛاص اٌط١ف١خ ٚاٌف١ض٠بئ١خ ر

شجٗ اٌزغش٠ج١خ رؾذ ششؽ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌزشو١ت  MNDO/PM3الاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ثٛعبؽخ ؽش٠مخ 

اٌى١ٍخ,ؽ١ش وبٔذ  ( ٚاٌزٟ رؾظً ف١ٙب اٌغض٠ئخ ػٍٝ الً ل١ّخ ٌٍطبلخ(req اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ ػٕذ ِغبفخ اٌزٛاصْ 

 .2.18Å)ػٕذ ِغبفخاٌزٛاصْ ) , (eV(888.01159-ٌٍغض٠ئخ اٌّذسٚعخ ل١ّخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ 

وّب رُ دساعخ اٌزشدداد الاعبع١ٗ الا٘زضاص٠ٗ ٌٙزٖ اٌغض٠ئخ ٚػذد الأّبؽ الا٘زضاص٠خ ٌٙب ٚرّض١ً ٘زٖ الأّبؽ 

رّض١ً اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ ٚوضبفخ  , ِغ اػطبء شذح وً ّٔؾ ِٓ ٘زٖ الأّبؽ , وزٌه ػٍٝ شىً سعِٛبد

 ( .3D( ٚثضلاصخ اثؼبد )2Dرٛص٠غ اٌشؾٕٗ اٌى١ٍٗ ثشعَٛ اٌّذاساد ثجؼذ٠ٓ )

 

 Abstract 

In this work some spectroscopic and physical properties for the nonlinear 

(C3H5NO) molecule ,have been studied in Infra-red region (IR-region)using the 

semi-empirical MNDO/PM3 method under equilibrium condition , whene the 

minimum total energy (-888.01159eV) at equilibrium distance (2.18 Å) . 

Also,we study the fundamental vibrational frequencies, and given the number 

of mode for this molecule and we represented these modes graphically described 

intensity every mode, with other properties like electrostatic potential and 

charge density distribution in 2D,3D .  
انًقذيــــــخ -1  

ٌٍف١ض٠بء  ٠ؼذ ِٓ أُ٘ الاِٛس ألاعبع١خ,  أْ اٌخٛاص اٌغض٠ئ١خ ِضً اٌطبلخ ٚاٌزشر١ت اٌغض٠ئٟ اٌّزٛاصْ.....أٌخ

رزىْٛ اٌّشوجبد ػبدح ِٓ رساد أٚ عض٠ئبد راد أشىبي اؽزّب١ٌخ ِخزٍفخ ٚؽغت رّبصً أٚ ٚػؼ١خ  .اٌى١ّ١بءٚ

٠ٚؼشف  ١ّزٙب اٌطبل١خ ػٕذ اثؼبد ِخزٍفخ ث١ٓ اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٙب ,فٍّٕبلشخ شىً اٌغض٠ئخ لاثذ ِٓ ِؼشفخ ل اٌغض٠ئخ.

ثبٌشىً  (ground stateٚاٌزٞ ٠ّضً اٌؾبٌخ الاسػ١خ ) (Equilibrium Structureاٌشىً اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ )

رٞ أطغش ِؾزٜٛ ؽبلٟ ث١ٓ ع١ّغ الاشىبي الاخشٜ اٌمش٠جخ ِٕٗ 
(1)

 . 

الاعبط فٟ اػطبء ٚطف دل١ك ٌٍذاٌخ اٌّٛع١خ  ShrÖdinger equation 1925رؼزجش ِؼبدٌخ ششٚدٔىش 

اٌّشافمخ ٌٍغغ١ُ 
(2)

. ثبٌشغُ ِٓ اعزخذاِٙب ٌلأظّخ اٌزس٠خ اٌجغ١طخ , وبْ لاثذ ِٓ اٌٍغٛء اٌٝ ؽشائك رمش٠ج١خ  

ٌٍٛطٛي اٌٝ ؽٍٛي اوضشِلائّخ ٌٙزٖ الأظّخ . ٌغأ ػٍّبء اٌىُ اٌٝ عج١ً اٌزمش٠ت ٌّؼبٌغخ ؽغبثبد اٌغض٠ئبد 

٘بي ٚاؽٍك ػٍٝ ٘زٖ -ؽ١ش اػزّذ ػٍٝ اعشاء رمش٠ت ػٍٝ اٌزىبِلاد اٌٛاسدح ػّٓ ِؼبٌغبد سٚرٙبْ اٌجغ١طخ

 اٌّؼبٌغخ ثبٌطشاصك شجٗ اٌزغش٠ج١خ. رّىٓ اٌؼبٌُ ٘بسرشٞ فٛن ِٓ ؽغبة اٌطبلخ ثأعٍٛة اٌّغبي إٌّغغُ ٌزارٗ

(Self Consistent Field - SCF) طٝ ثؾبطً اٌغّغ اٌخطٟ ار اْ اٌذٚاي اٌّٛع١خ ٌٍّذاساد اٌغض٠ئ١خ رؼ

( اٌزٟ اعزخذِٙب ١٘ىً ٚع١ّذ ثٕظش٠خ ١٘ىً ٌٍّذاساد اٌغض٠ئ١خLCAOٌٍذٚاي اٌزس٠خ ٌٍّذاساد اٌزس٠خ )
 (3)

. 
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اْ اٌجشاِغ١بد إٌظش٠خ رٙزُ ثزطج١ك الاعظ إٌظش٠خ ٚاٌش٠بػ١خ فٟ ؽً اٌّغبئً اٌف١ض٠بئ١ٗ , ٚرؼذ ثشاِغ١بد 

 شىً اٌغض٠ئخ , ِؼشفخ , ٙباؽذٜ ٘زٖ اٌزطج١مبد ف١ّىٓ ِٓ خلاٌ( Molecular Modeling)إٌّزعخ اٌغض٠ئ١خ 

, رٛص٠غ Hf∆ رؼ١١ٓ ؽبلخ اٌزٕش١ؾ اٚ اٌؾبٌخ الأزمب١ٌخ ٌٍّٛاد اٌّزفبػٍخ ,ؽبلخ الاطشح ,ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ 

 .ٚرشدداد الا٘زضاص  عٙذ اٌزب٠ٓ  ؾذ٠ذ اٌغبٔت اٌفؼبي ,فٟ اٌغض٠ئخ ٚر  Charge Distributionاٌشؾٕخ

اد الا٘زضاصاد اٌغض٠ئ١خ ا١ّ٘خ وج١شح فٟ ػٍَٛ اٌى١ّ١بء ٚاٌف١ض٠بء, ار أٗ ٠ّىٓ ِٓ رؼ١١ٓ الأّبؽ ٌؾغبة رشدد

الا٘زضاص٠خ اٌّمبعخ رغش٠ج١ب ِؼشفخ الاؽٛاي اٌّٛع١خ اٌّمبثٍٗ ٌٙب. ٚلذ عجك اعزخذاَ اؽ١بف الا٘زضاصاد اٌغض٠ئ١خ 

٠ّىٓ ٚطف اٌؾشوبد ٌط١ف١خ , ؽ١ش لاغشاع اٌزؾ١ًٍ ٚرؼ١١ٓ اٌشىً اٌغض٠ئٟ ٌّض١لارٙب ِٓ اٌم١بعبد ا

٠ؼزّذ ػذد الأّبؽ  , Modes of Vibrations الا٘زضاص٠خ ثذلاٌخ ؽشوبد ثغ١طخ رغّٝ أّبؽ الا٘زضاص

اْ اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ الاعبع١خ إٌبرغخ ػٓ ؽ١ف الاشؼخ رؾذ الا٘زضاص٠خ ػٍٝ ػذد اٌزساد فٟ اٌغض٠ئخ .

ذاخ١ٍخ اٌشاثطخ ث١ٓ اٌزساد ٌّٚخزٍف اٌغض٠ئبد, ؽ١ش ٚعذ اْ ( رغٙضٔب ثّؼٍِٛبد ػٓ اٌمٜٛ اIRٌ) اٌؾّشاء

الأٛاع اٌّخزٍفخ ِٓ الاٚاطش رظٙش دسعبد ِخزٍفخ ِٓ ِمبِٚخ اٌّؾ ٚالأؾٕبء غ١ش ِؼزّذح رمش٠جب ػٍٝ اٌغض٠ئخ 

ٌٚىٕٙب ِؼزّذح ػٍٝ الاٚاطش اٌّزؾشوخ 
(4)

. ٚلذ وبْ ٌٍزطٛس اٌغش٠غ اٌؾبطً فٟ اٌجشاِغ١بد ٚاٌغشػخ اٌٙبئٍخ 

ؽ١ش ؽٛس ولا ِٓ  ,ٌزٟ ٚطٍذ ا١ٌٙب اٌؾبعجبد الاصش الاوجش فٟ رط٠ٛش اٌّؼبٌغخ إٌظش٠خ ٌلاؽ١بف اٌغض٠ئ١خ ا

ِٚغّٛػزٗ  (Dewarد٠ٛاس)
(5)

ِٚغّٛػزٗ  (Pople) ٚثٛثً ,
(6)

 ثشاِغ١بد فٟ ؽغبة اٌظفبد اٌضشِٛد٠ٕب١ِى١خ,

وجبد ثبلاػزّبد ػٍٝ ِؼبدٌخ ششٚدٔىش , اٌشىً إٌٙذعٟ ٌؾبٌخ اٌزٛاصْ ٚاٌطبلخ ٌىً اٌّغز٠ٛبد اٌغض٠ئ١خ ٌٍّش

 ٚاٌؾٍٛي اٌزمش٠ج١خ ٌٙب الاعبط فٟ ط١بغخ اٌجشاِظ .
 

 تحت الحمراء الاهتزازي للجزيئات متعددة الذرات الأشعةف طي -2
 Stretching)ِزطةةبئٟ    الا اٌؾشوةةخ الا٘زضاص٠ةةخ ٌٍغض٠ئةةبد اٌضٕبئ١ةةخ اٌةةزسح اٌزةةٟ رزّضةةً ثةةبلا٘زضاص أْ

Vibration )اٌّززثةةةزة اٌزةةةٛافمٟ ٚاٌزظةةةؾ١ؾبد  طإٌّةةةٛررةةةذسط ثبعةةةزؼّبي  أٌْةةةزسر١ٓ ٠ّىةةةٓ ثةةة١ٓ ا ٣ٌطةةةشح

, ٚثةبٌشغُ  رؼم١ةذا أوضةشاٌؾشوخ الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئبد اٌّزؼذدح اٌزساد رىْٛ  أْػ١ٍٗ. غ١ش  أدخٍذفم١خ اٌزٟ ااٌلارٛ

 أّٔةبؽرغةّٝ  ِٓ ٘زا اٌزؼم١ذ ٠ّىةٓ ٚطةف اٌؾشوةخ الا٘زضاص٠ةخ ٌٍغض٠ئةخ اٌّزؼةذدح اٌةزساد ثذلاٌةخ ؽشوةبد ثغة١طخ

الا٘زضاص الاػز١بد٠خ فٟ خطٛؽ ِغةزم١ّخ,  أّٔبؽٚرزؾشن إٌٜٛ فٟ (,Normal-mode of vibrationالا٘زضاص)

الاػز١بد٠ةخ ػٍةٝ ػةذد رساد اٌغض٠ئةخ  ا٤ّٔةبؽٌٚىً ّٔةؾ ا٘زةضاصٞ اػز١ةبدٞ رةشددٖ ا١ٌّّةض, ٠ٚؼزّةذ ػةذد 
(5,6)

.فٍةٛ 

اٌلاصِةخ ٌٛطةف ؽبٌةخ إٌظةبَ اٌذ٠ٕب١ِى١ةخ  اٌفشاغ١خ اص١بدالإؽذثزٌه ٠ىْٛ ػذد  Nعض٠ئخ ػذد رسارٙب ٠غبٚٞ رإٍِٔب

ٔشة١ش  أْعٕزّىٓ ِةٓ  فإٔٔب,  (Degrees of- Freedom) ٚ٘زا اٌؼذد ٠غّٝ ثذسعبد اٌؾش٠خ ٌٍٕظبَ ٠3Nغبٚٞ 

 خصلاصة إٌةٝرسح فةٟ اٌغض٠ئةخ  إٞرؾ١ٍةً ؽشوةخ  أخةشثّؼٕةٝ  أٚ( x,y,z)إؽةذاص١بد ِٛػغ وً رسح ثزؾذ٠ذ صلاصخ  إٌٝ

خاٌضلاص الإؽذاص١بدٖ ِىٛٔبد ثبرغب
(7)
 ا٤ٚاطشٔؾذد ؽٛي  أْ ْػٕذئز ثبلا ِىبٌٍغض٠ئخ  3N الإؽذاص١بدػٕذ رضج١ذ  .

 الإؽةذاص١بدؽشوةخ اٌغض٠ئةخ وٍٙةب ثبرغةبٖ  أٚ( ٌٛطةف اٌّٛػةغ 3Nٚاٌضٚا٠ب, ٚرغزؼًّ صلاس ِٓ دسعبد اٌؾش٠ةخ)

اٌّزجمةٟ ِةٓ  أِةبسا١ٔةخ ٌٍغض٠ئةخ, ٌٛطةف اٌؾشوةخ اٌذٚ أخشٜاٌضلاس)اٌؾشوخ الأزمب١ٌخ( وّب رغزؼًّ صلاس دسعبد 

 خضْ ؽبلخ اٌؾشوخ الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئخ إٌٝدسعبد اٌؾش٠خ فبٔٗ ٠ش١ش 
(8).
 الاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء  ٠ّىٓ رمغ١ُ ؽ١ف 

I.R))  إٌٝالا٘زضاصٞ ٌٍغض٠ئبد ِزؼذدح اٌزساد :- 

 : الجزيئات الخطية -أ
دائ١ّب. فٍٛ  بوٙشثبئ١ ػضِب ِغٕبؽ١غ١ب ؽزٝ ٌٚٛ ٌُ رّزٍه I.R٘زٖ اٌغض٠ئبد رؼزجش فؼبٌخ فٟ ِٕطمخ  أْ

 إؽذاص١بدٔش١ش اٌٝ ِٛػغ وً رسح ثزؾذ٠ذ صلاس  فإٔٔبِٓ اٌزساد  Nثٕظش الاػزجبس عض٠ئخ رؾزٛٞ ػٍٝ  أخزٔب

(x,y,z ٛ٘ فبْ اٌؼذد اٌىٍٟ ٌم١ُ الاؽذاص١بد )3N بْ ٌٛطف اٌؾشوخ اٌذٚسا١ٔخ ٠, وّب رغزخذَ دسعزبْ اخش

ط١خ لارؼبٟٔ ِٓ دٚساْ ؽٛي الاطشح فبْ دسعز١ٓ ِٓ دسعبد اٌؾش٠خ رٍضَ فمؾ ٌٍغض٠ئخ )ثّب اْ اٌغض٠ئبد اٌخ

ِٓ دسعبد اٌؾش٠خ ٌٛطف اٌؾشوخ الا٘زضاص٠خ ٚثزا رىْٛ ػذد دسعبد  3N-5 ٚثزٌه ٠جمٝ ٌٛطف اٌذٚساْ(

 اٞ اْ ػذد الا٘زضاصاد ٚاؽذ ٘ٛ الا٘زضاص الاعبعٟ فمؾ 3N-5=1)راد اٌزسر١ٓ(   اٌؾش٠خ ٌٍغض٠ئخ اٌخط١خ
(9)
. 

 : اللاخطيةالجزيئات  -ب
ار اْ صلاصب ِٕٙب رظف  3N-6اْ ػذد دسعبد اٌؾش٠خ اٌزٟ رظف الا٘زضاص فٟ اٌغض٠ئبد اٌلاخط١خ ٟ٘ 

( اٌزٟ رزؼّٓ رغ١شا فٟ ػضَ 3N-6)  اٌؾشوخ الأزمب١ٌخ ٚصلاصب اخشٜ رظف اٌؾشوخ اٌذٚسا١ٔخ.ٚرٕزظ الا٘زضاصاد

ٚثزٌه  دذ ِغ اٌشؼبع اٌىٙشِٚغٕبؽ١غٟ اٌزٞ ٌٗ ٔفظ اٌزشدصٕبئٟ اٌمطج١ٓ ِغبلا" وٙشِٚغٕبؽ١غ١ب ِزغ١شا ٠زؾ
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 رّزض اٌطبلخ ِٓ لجً اٌغض٠ئخ ٚرزٕبعت شذح الاِزظبص ِغ ِشثغ ِؼذي رغ١ش ػضَ صٕبئٟ اٌمطج١ٓ. اْ الاؽ١بف

 الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئبد ِزؼذدح اٌزساد رؼزجش ِف١ذح فٟ رشخ١ض ٘زٖ اٌغض٠ئبد ٚوزٌه ِم١بط ٌٕمبٚرٙب
(10) . 

 

 بات النظـــريــة الحســـا -3

فٟ رٕف١ز اٌؼ١ٍّبد ٚا٠غبد إٌٛارظ  Ab-initioرؼزجش اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ اعشع ثىض١ش ِٓ ؽش٠مخ 

ِغ اّ٘بٌٙب ٌىض١ش ِٓ  ثشىً اٚعغ ثبٌشغُ ِٓ وٛٔٙب الً دلخ ِٕٙب ٚرٌه لاػزّبد٘ب ػٍٝ ٔظش٠خ اٌّذاس اٌغض٠ئٟ

 إٌٛارظ اٌظغ١شح ٌٍزىبِلاد
(7)

. 

 PM3 (Parameterization خشجٗ اٌزغش٠ج١خ اٌٝ ػذح ؽشق, ِٕٙب اٌطش٠مخ اٌؾذ٠ضرُ رظ١ٕف اٌطشائك 

model version 3 )ــ ؽش٠مخ رؼ١١ٓ ل١ُ اٌّؼٍّبد 
(8)

 MNDO (Modified, ٟٚ٘ ؽش٠مخ ِطٛسح ٌطش٠مخ 

Neglect  of Differential Overlap )ــ الاّ٘بي ٌٍزذاخً اٌّزٛعؾ اٌّؾٛس 
(10,9)

 PM3رز١ّض ؽش٠مخ ,  

رٙب إٌغج١خ ثبٌّمبسٔخ ِغ اٌطشائك اٌزغش٠ج١خ الاخشٜ, ار رزّىٓ ِٓ ِؼبٌغخ اٌّٛاد ػب١ٌخ اٌطبلخ ٚاٌزٟ غبٌجب ِب ثىفبء

(Ione Pairsرّضً أظّخ ؽب٠ٚخ ػٍٝ ِغب١ِــغ رّزٍه رسارٙب ِضدٚعبد اٌىزش١ٔٚـــخ )
 (11)

 اعزخذِٙب, ٚلـذ  

 Restricted Hartree-Fock) ن اٌّم١ذفٛ –اٌزٟ اػزّذد رمش٠ت ٘بسرشٞ  (J.J.P.Stewartعز١ٛساد )

Theory- RHF. اٌزٟ اػزّذد فٟ ٘زا اٌجؾش ) 

( ػٍٝ عضء ٠ّضً اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ ٌؾبٌزٟ RHFاشزٍّذ اٌذاٌخ اٌّٛع١خ اٌى١ٍخ فٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ اٌّم١ذح )

( فٟ ؽغبة اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ ؽغت ( ٚاٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ اٌٝ الاعفً )اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ اٌٝ الاػٍٝ )

اٌّؼبدٌخ الار١خ :

 

 

رّضً ؽ١ش 
core

Hii  اٌم١ّخ اٌّزٛلؼخexpectation value ٌٙبٍِزٟٛٔ اٌٍت الاٌىزشٟٚٔ اٌٛاؽذ  ,J  رّضً اٌزٕبفش

فبْ ِؼبدٌخ  ٌزا .(Electronic Exchange)اٌزجبدي الاٌىزشٟٚٔ  Kٚ  (Electronic Repulsion) الاٌىزشٟٚٔ

 الار١خششٚدٔىش رأخز اٌظ١غخ 
(12)

 :-
 
 

 

 . (SCF) فٛن اٚ ِؼبدٌخ اٌّغبي إٌّغغُ ٌزارٗ –( رذػٝ ثٙبسرشٞ 3اٌّؼبدٌخ )

( Molecular Orbitals Theory-OMٔظش٠خ اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ )اْ ِّٚب ٘ٛ عذ٠ش ثبٌزوش

وً ْ . اأٙب فظٍذ ؽشوخ الاٌىزشٚٔبد ػٓ ؽشوخ إٌٛاح فٟ اٌغض٠ئخاعزطبػذ اْ رؾً اٌىض١ش ِٓ اٌزؼم١ذاد ؽ١ش 

ٚثّب اْ ٘زٖ اٌذاٌخ رظف الاٌىزشْٚ فٟ اٌغض٠ئخ ٌزٌه ع١ّذ ثبٌّذاس  ψاٌىزشْٚ فٟ اٌغض٠ئخ ٠ٛطف ثذاٌخ رار١خ 

)ِٛسط( ٌٍؾظٛي ػٍٝ ) اٌّٙزض( اٌلارٛافمٟ ثأعزخذاَ داٌخ  زةٌّززثؽبلخ ا٠ّىٓ وزبثخ ِؼبدٌخ  اٌغض٠ئٟ .

( Vغز٠ٛبد اٌطبلخ الا٘زضاص٠خ ثذلاٌـخ اٌؼذد اٌىّٟ الا٘زضاصٞ ) ِ
 (13)

 : وبلارـٟ 

 

 

 

V . ػذد اٌىُ الا٘زضاصٞ ٠ٚأخز ل١ّب طؾ١ؾخ ٛ٘ V = 0 ,1 ,2 , 3 , …, χe ٌلارٛافم١خ )طغ١ش ٚرٚ ل١ّخ صبثذ ا

( Vٞ)٠بدح ػذد اٌىُ الا٘زضاصزٗ ِغ صؽ١ش رىّٓ ا١ّ٘زٗ اٌف١ض٠بئ١خ فٟ ؽغبة اٌزشدداد اٌفٛل١خ ٚرضداد ل١ّ ِٛعجخ(

 . ٘ٛ اٌزشدد الا٘زضاصٞ   ٚ 

 

  )10(ئية:يالجز يةترددات الاهتزازالحساب  -4

  ْ ٌؾغبة رشدداد الا٘زضاص اٌغضئ١خ ِٓ ٚعٙخ ٔظش ١ِىب١ٔه اٌىُ رٚ أ١ّ٘خ وج١ةشح إر ٠ّىةٓ رؼ١ة١ٓ ا٤ّٔةبؽ  إ

أزشةبس اٌةزساد فشاغ١ةب  فةٟ ىً إٌٙذعةٟ ٚالا٘زضاص٠خ اٌّمبعخ رغش٠ج١ةب  ٚثشةىً ِطٍةك ٚوّةب ٠غةبػذ فةٟ رؼ١ة١ٓ اٌشة

خ .اٌغض٠ئ
 

_ 

 
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رشرجؾ رشدداد الا٘زضاص ثظفز١ٓ ِّٙز١ٓ الاٌٚٝ اٌىزً اٌزس٠خ ٚاٌزٛص٠غ إٌٙذعٟ ٌٍٕٜٛ اٌّٙزضح ٚاٌضب١ٔخ ِغبي 

 ( اٌزٞ ١ّ٠ً اٌٝ اسعبع اٌغض٠ئخ اٌٝ اٌزٛص٠غ إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ٚلذ اعزطبع ٌٚغforces-fieldْٛ) اٌمٜٛ

(Wilsonٛاٌز ) طً اٌٝ ؽغبة اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ فٟ ٚطف اٌّؼبدٌخ اٌزغش٠ذ٠خ ٌٍؾشوخ الا٘زضاص٠خ
(14)

. 

j Lj (Fij – λ Mij ) = 0                            ……….………..5 

 

 force) ٘ٛ صبثذ اٌمٛحFijٟ٘ اٌىزً اٌزس٠خ ػٕذ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ٌٍغض٠ئخ ٚ   Mijؽ١ش

constantٌلاصاؽخ اٌظغ١شح ) (ٌٍزسادi,j ).  ٠ٚزُ اٌؾظٛي ػٍــٝ ؽً ٘ـزٖ اٌّؼــبدلاد ِٓ خــلاي عؼً ل١ـّخ

ٍغْٛ ِغب٠ٚخ ٌٍظفش٠( secular determineantٌٛاٌّؾــذدح اٌزغش٠ـذ٠ــخ )
(14)

. 

│ Fij – λ Mij │= 0                                   ..…..……....….6 
مذس اٌّؾذدح اٌزغش٠ذ٠خ اٌّشثؼخ ٠ٚؼطٟ ا٠ؼب ِؼبِلاد اٌغّغ ( ثλkِٓ اٌغزٚس ) ٠ٚnؼطٟ ؽً ٘زٖ اٌّؾذدح ػذد 

(Li,j(ٚرشدداد الا٘زضاص )υk( ًؽ١ش رّض .)λk( داٌخ اٌم١ّخ اٌزار١خ )eigen value )ٌٚرؼشف  زشدداد الا٘زضاص

 اٌؼلالخ الار١خ : ؽغت

 λ =  42 υ2 c2                                    ……..…………7 

رشدد الا٘زضاص الاعبعυٟ ٛء ٚعشػخ اٌؼ c رّضً ؽ١ش
(15)

.
 
 

ِٓ اٌّشوجبد    (cryl amide)٠ؼذ ا٤وشي اِب٠ذعض٠ئخ لاخط١خ ,  ٚ ٘زا اٌجؾش فٟ اعزخذاَرىّٓ ا١ّ٘خ 

اٌؼؼ٠ٛٗ اٌزٟ ٌٙب اٌمذسح ػٍٝ ر١ٌٛذ عزٚس ؽشح فؼبٌخ ٚلبدسح ػٍٝ الاسرجبؽ ثغض٠ئبد ا١ٌِّٛٔٛش ٌزى٠ٛٓ ِشاوض 

ػبفخ ِض٠ذ ِٓ عض٠ئبد ا١ٌِّٛٔٛش ٚرى٠ٛٓ علاعً ث١ٌّٛش٠خ ؽ٠ٍٛخ فٟ فزشح فؼبٌخ ث١ٙئخ عزٚس ؽشح ٠ّٚىٕٙب ا

ٚع١ضح ِٓ اٌضِٓ 
(16)

ٚرّزبص ثبْ ثٍٛسارٙب طٍجخ راد ٌْٛ C3H5NO .٠ّزٍه ٘زا اٌّشوت اٌظ١غخ اٌى١ّ١بئ١خ  

اث١غ , ػذ٠ّخ اٌشائؾخ , ِمبِٚخ ٌٍزٍف , رزؾًّ دسعبد اٌؾشاسح اٌؼب١ٌخ أٞ لا ٠ٕؾً ثبٌؾشاسح 
(17)

ٚة فٟ , ٠ز

ٚدسعٗ غ١ٍبْ ِٕخفؼخ ٔغج١ب" )الً ِٓ   C 84.50اٌّبء ٚالا٠ضبٔٛي ٚالاص١ش ٚاٌىٍٛسٚفٛسَ , ٠ٕظٙش ػٕذ دسعخ   

º400  ػٍٝ ا٤وضش ٌٗ وضبفخ لش٠جخ ِٓ اٌٛاؽذ, ٠ٚزىْٛ اٌّشوت ِٓ اٚاطش رغب١ّ٘خ اٚ ػٍٝ الالً خبط١زٙب, )

وّب رُ اعزخذاَ ٘زا اٌّشوت ٌزظ١ٕغ ِؾضص ؽ١ٛد ٌ٘ٛٛوشافٟ  .( ٠ٛػؼ اٌزشو١ت اٌغض٠ئ1ٟٚاٌشىً )  رغب١ّ٘خ

% ٚػذد خطٛؽ 80ٚرٌه ػٓ ؽش٠ك رظ١ٕغ اٌشوٓ الاعبط ٚ٘ٛ اٌفٍُ اٌؾغبط ٚوبٔذ وفبءح ؽ١ٛد اٌّؾضص 

 اٌى١ّ١بئ١خ . ٠ٚؼزجش ٘زٖ إٌز١غخ افؼً ثىض١ش ِٓ ثم١خ اٌّشوجبد line/mm 1000اٌّؾضص 
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( يوضح انتركيت انجسيئي 1شكم )

 انخبص ثجسيئخ الاكريم ايبيذ
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 والمــناقـــشةالنتائــج  -5

ٚؽغت  C3H5NOٌغض٠ئخ  (Internal Coordinat) رُ ِؼشفخ اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ ِغ اٌّؾبٚس اٌذاخ١ٍٗ

 ( .2وّب ِٛػؼ فٟ اٌشىً ) PCMODELثشٔبِظ اٌـــ 

 

 

 

 

 

  

   

   

 

 

 

 C3H5NO نـ انًحبور انذاخهيخ( يوضح 2شكم )

 

غض٠ئخ ثبعزخذاَ اٌثؼذ سعُ  PCMODELثٛعبؽخ ثشٔبِظ  ٌّظفٛفخ اٌجذائ١خػٍٝ ا رُ اٌؾظٛي

وّب ( Optimization) ٌٙبالافؼ١ٍخ لاؽغٓ ٚػغ ٕ٘ذعٟ  ( ٚاٌؾظٛي ػr,,ٍٝ) ٍغض٠ئخٌ اٌذاخ١ٍخاٌّؾبٚس

  . (1)غذٚي اٌ ِج١ٓ فٟ
 (C3H5NO)ا٤وشي اِب٠ذجسيئخ انـ ننًظفوفخ انجذائيخ ا( 1جذول )

ATOM      DISTANCE r(Å)    OPT.    ANGLE(θ˚)     OPT.    DIHDRAL(φ˚)    OPT.    A   B   C   

   O             .000000              0           .000000       0           .000000           0       0   0  0 

   N           2.182553              0           .000000       0           .000000           0       1   0  0 

   C           2.303674              1       61.138260       1           .000000           0       2   1  0 

   C           1.356792              1       31.385850       1           .000000           1       3   2  1 

   C           1.341955              1     152.623400       1           .000000           1       3   2  1 

   H            .959053               1     151.139400       1           .000000           1       2   3  1 

   H            .957740               1       90.060520       1     180.000000           1       2   3  1 

   H          1.103710               1       88.801380       1     180.000000           1       3   2  1 

   H          1.102729               1     122.620100       1           .000000           1       5   3  2 

   H          1.102495               1     120.639500       1     180.000000           1       5   3  2 

 

اٌّغبفخ ث١ٓ ي الاٚاطش)اؽٛا ػٍٝ ِشزٍّخخبطخ ثبٌغض٠ئخ  (Matrix ) ِظفٛفخ  (1) رؼّٓ اٌغذٚي

 ظفٛفٗاػزّذد اٌّ وّب( .φصا٠ٚخ اٌغطٛػ )ػٍٝ ٚ (Өزساد )اٌّؾظٛسح ث١ٓ اٌ اٌضا٠ٚبػٍٝ ٚ ,(rاٌزسر١ٓ

 .شىً ِغزمش ؽبل١ب افؼً اٌٝ رظؾ١ؼ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ ٌٍغض٠ئخ 

ٚاٌزٟ ف١ٙب  (WinMopac7.21) اٌـ ثٛعبؽخ ثشٔبِظ اٌف١ض٠بئ١خرُ اٌؾظٛي ػٍٝ ثؼغ اٌخظبئض ٚلذ 

ٚوّب رىْٛ اٌغض٠ئخ ثبٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ اٌّزٛاصْ ٚرّزٍه ألً ؽبلخ ِّىٕخ  رىْٛ ف١ٙب اٌغض٠ئخ ِغزمشح 

اٌزى٠ٛٓ  ٟٚ٘: ؽشاسح ٚاٌٛؽذاد اٌزٟ ؽغجذار ٠زؼؼ ِٓ اٌغذٚي اُ٘ ٘زٖ اٌخٛاص .(2) اٌغذٚيفٟ  ِٛػؼ
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 انجينيختغير انطبقخ انكهيخ يع انًسبفخ (3)انشكم 

 C3H5NOنجسيئخ 
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, ػذد  ػضَ صٕبئٟ اٌمطت ,ؽبلخ اٌزب٠ٓ , ؽبلخ رٕبفش الاٌجبة اٌطبلٗ الاٌىزش١ٔٚخ , اٌطبلٗ اٌى١ٍخ , اٌم١بع١خ ,

 .ٚاٌٛصْ اٌغض٠ئٟ اٌّغز٠ٛبد اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد

 

  C3H5NOقيى وانخواص  انجسيئيخ انخبطخ ثجسيئخ ثعض ان 2))انجذول 

 

 

ل١ّخ . ٠زؼؼ ِٓ اٌشىً اْ اِب٠ذ ِغ اٌّغبفخ اٌج١ٕ١خ ٌغض٠ئخ الاوش٠ً خ( رغ١ش اٌطبلخ اٌى٠3١ٍٛػؼ اٌشىً )

 اٌّغبفخ ػٕذ ((888.0115eV-رغبٚٞ رمش٠جب ) لؼش ِٕؾٕٝ ؽبلخ اٌغٙذ (ػٕذ ِٛػغ الارضاْاٌطبلخ اٌى١ٍخ 

(O=Cرمش٠جب )(2.18 A˚)  ٚلذ ٚعذ ػٕذ اٌّغبفخٚاٌزٟ رىْٛ ف١ٙب اٌغض٠ئخ ِغزمشح . (3.4 A˚)  رأص١ش ِؾ

اٌٝ  د اٌطبلخ ٚطٛلاصدادا (O=C) اٌّغبفخصادد  , ٚ٘زا ٠ؼٕٟ وٍّب ح ٚالاثزؼبد ػٓ اٌغٍٛن اٌزٛافمٟا٢طش

 .Deq =7.5 eVؽبلخ اٌزفىه رغبٚٞ وبٔذ رفىه اٌغض٠ئخ ؽ١ش 
  

  

 

 

 

 

   

 

 

 

 

 انكًيخQuantity/ انقيًخانًحسوثخ وحذحانقيبش

Kcal -22.80572 Final Heat of Formation 

 ؽشاسح اٌزى٠ٛٓ إٌٙبئ١خ

eV -888.0115 Total Energy 

 اٌطبلخ اٌى١ٍخ

eV -2918.538 Electronic Energy 

 اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ

eV 2030.5266 Core-Core Repulsion 

 اٌٍت( -ؽبلخ رٕبفش)اٌٍت

eV 9.67744 Ionization Potential 

 عٙذ اٌزب٠ٓ

D 2.8 Dipole Moment 

 ػضَ صٕبئٟ اٌمطت

Level 14 No. of  Filled Levels 

 ػذد اٌّغز٠ٛبد اٌّشغٌٛخ

Amu 71.079 Molecular Weight 

 اٌٛصْ اٌغض٠ئٟ
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دد رش, ؽ١ش ٔلاؽع اػزّبد بوش٠ً اِب٠ذٞ ٚاٌطٛي اٌّٛعٟ ٌغض٠ئخ اٌــالا٘زضاصاٌزشدد ل١ّخ ٠ٛػؼ ( 3)اٌغذٚيٚ

( bond order) ا٘زضاصا اٌّؾ ٚالأؾٕبء ثظٛسح وج١شح ػٍٝ وزً اٌزساد اٌّٙزضح ٚوزٌه ػٍٝ سرجخ الاطشح

  خــــــؽغت اٌؼلال ٝـب اػٍـب وبْ رشدد٘ــ, فىٍّب وبٔذ اٌزساد اخف ٚصٔ خ اٌشاثطخ ث١ٓ اٌزسادــاٌى١ّ١ب٠ٚ

ν=1/2( / )
  (18)

 . 

 
 (C3H5NO)الاكريم ايبيذجسيئخ  وانطول انًوجي لاىتساز يجين قيى انتردد الاىتسازي (3)انجذول 

 

 الاىتساز

Vibrational.no 

 Wave Numberي/انعذد انًوج

ν¯(cm-¹) 

 انطول انًوجي

Wave Length  

(λ)/μm 

1 93.71 106.7 

2 171.10 58.44 

3 223.69 44.70 

4 423.25 23.62 

5 513.67 19.46 

6 652.89 15.31 

7 661.59 15.11 

8 672.53 14.86 

9 890.38 11.23 

10 946.55 10.56 

11 990.23 10.09 

12 1003.68 9.96 

13 1101.13 9.08 

14 1238.55 8.07 

15 1316.76 7.59 

16 1408.76 7.09 

17 1489.78 6.71 

18 1688.66 5.92 

19 1834.60 5.45 

20 3064.97 3.26 

21 3132.52 3.19 

22 3154.66 3.16 

23 3430.19 2.91 

24 3550.7 2.81 
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 انتردد 223.69

 انشذه 4.23
 انتردد 423.25

 انشذه 1.298

 انتردد 513.67

 انشذه 54.410

 انتردد 652.89

 انشذه 0.279

ِغ رج١بْ  (3N-6=24ؽغت اٌمبػذح ) ب"ا٘زضاص٠ ب"ّٔط 24 فٍمذ رُ ٚطفخط١خ لاثبٌٕظش ٌىْٛ اٌغض٠ئخ 

بط اٚ أؾٕبء....اٌخ ِٓ ارغب٘بد اٌؾشوخ اٌّٛػؾخ ثبلاعُٙ ٚٔٛع إٌّؾ ف١ّب ارا وبْ اٌزٛاء اٚ ِؾ اٚ اسرغ

 . ِغ اٌشذح ٌىً ّٔؾ اٌغض٠ئ١خ ٠خاصالا٘زضالأّبؽ ( ٠ٛػؼ 4اٌشىً )ٚ, الأّبؽ 
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5       6 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 انتردد 93.71

 انشذه 6.165

 انتردد 171.10

 انشذه 3.98
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 انتردد 661.59

 انشذه 2.21

 انتردد 672.53

 انشذه 6.841

 انتردد 890.38

 انشذه 12.705

 انتردد 946.55

 انشذه 5.717

 انتردد 990.23

 انشذه 0.946
 انتردد 1003.68

 انشذه 20.88
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 انتردد 1101.13

 انتردد 1238.55 انشذه 4.95

 انشذه 42.88

 انتردد 1316.76

 انشذه 16.43

 انتردد 1408.76

 انشذه 93.96

 انتردد 1489.78

 انشذه 88.41

 انتردد 1688.66

 انشذه 35.1
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 انتردد 1834.60

 انشذه 24.66

 انتردد 3064.97

 انشذه 7.22

 انتردد 3132.52

 انشذه 11.67

 انتردد 3154.66

 انشذه 7.67

 انتردد 3430.19

 انشذه 1.46

 انتردد 3550.7

 انشذه 5.33
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 C3H5NOنجسيئخ  يوضح الانًبط الاىتسازيخ الأسبسيخ يع انشذه وانتردد (4)شكم 
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فٟ  C3H5NOٌغض٠ئخ (Total Charge Density) رٛص٠غ وضبفخ اٌشؾٕخ اٌى١ٍخوّب رُ رٛػ١ؼ 

اْ وضبفخ ػٍٝ اٌزٛاٌٟ . ار ٠لاؽع ِٓ اٌشىً ٔفغٗ (3DIsosurface)ٚصلاصخ اثؼبد , (2DContours)ثؼذ٠ٓ 

الاٚوغغ١ٓ وٙشٚعٍج١خ اوجش ِٓ رسح  ؽ١ش رّزٍه رسح الاٚوغغ١ٓ اٌشؾٕخ الاٌىزش١ٔٚخ رزّشوض ؽٛي رسح

 ٠ٛػؼ (5ٚاٌشىً) اٌىبسثْٛ ِٚٓ اٌغض٠ئخ ثبعّؼٙب ؽ١ش رضداد اٌىٙشٚعٍج١خ ٌٍزساد ثض٠بدح اٌؼذد اٌزسٞ.

 ٘زا اٌزٛص٠غ ثجؼذ٠ٓ ٚثضلاصخ اثؼبد .
(. ار ٠زؼؼ ِٓ 6ٚلذ رُ ِؼشفخ ؽغبة عٙذ ٘زٖ اٌغض٠ئخ فٟ ثؼذ٠ٓ ٚصلاصخ اثؼبد ا٠ؼب ٚوّب ِج١ٓ فٟ اٌشىً )

اٌغٙذ ٠زشوض ؽٛي اٌغض٠ئخ ٌزذاخً الاٚسثزبلاد اٌزس٠خ ٚرى٠ٛٓ الاٚسث١زبي اٌغض٠ئٟ ٚاْ رٛص٠غ  اْاٌشىً 

(. ٚلذ Electrostatic Potential) ٛ اٌّزؾىُ ثبٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟالاٌىزشٚٔبد ػٍٝ اٌغض٠ئخ ٘

 ,)اٌىزشْٚ ٌىً أىغزشَٚ ِىؼت( ظٙشد اٌىضبفخ ػٍٝ شىً خطٛؽ ٚوً خؾ ٠ّضً وضبفخ اٌىزش١ٔٚخ صبثزخ

ْ  اٌجؼذ٠ٓ ا ٞر ِٓ اٌشىً ٠زؼؼٚاْ وضبفخ اٌشؾٕخ رّزذ ِٓ رسح اٌٝ اخشٜ ثبعزّشاس.  ا٠ؼبوّب ٠ظٙش 

ٟٚ٘  فٟ اٌخبسط) ػٕذ اٌؾبفبد( ٌىً أىغزشَٚ/ِىؼتاٌىزشْٚ رمش٠جب 0.2ٕخفغ اٌٝ ِمذاسوضبفخ اٌشؾٕخ ر

اٚؽب فٟ إٌّبؽك ث١ٓ إٌٛار١ٓ 
19)).   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 د .وثثلاثخ اثعب (b, )ثجعذين (a) فخ انشحنخ انكهيخكثب توزيع  (5شكم)

 

 

 

 

 

 

 

 

(a)       (b) 

 

 دوثثلاثخ اثعب (b, )نثجعذي (a)( عٙذ اٌىٙشثبئ١خ اٌغبوٕخ 6شىً)
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 الاستنتاجات 

 

رؾذ ششؽ اٌؾظٛي لا٠ىْٛ الا  (C3H5NO) الاوش٠ً اِب٠ذ اٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ ٌغض٠ئخ اْ دساعخ

ػٍٝ اٌشىً اٌّغزمش ٌٙب ٚثألً ؽبلخ ِّىٕخ ٌٍؾظٛي ػٍٝ الافؼ١ٍخ لاؽغٓ ٚػغ ٕ٘ذعٟ ٌٍغض٠ئخ ػٕذ ِغبفخ 

اػزّذد فٟ ٘زا اٌجؾش رؼذ ِٓ اٌطشائك اٌؾذ٠ضخ ٚاٌغش٠ؼخ اٌزٟ اٌزٟ  PM3اعزخذاَ ؽش٠مخ  اٌزٛاصْ. ٚلذ رج١ٓ اْ

رؼطٟ ل١ُ ف١ض٠ب٠ٚخ الشة اٌٝ اٌؼٍّٟ ِٕٙب ثبٌٕغجخ ٌجم١خ اٌطشائك الاخشٜ ثٛلذ لظ١ش عذا لذ لا ٠زشاٚػ اٌجؼغ 

ٚثٙزٖ  وّب رج١ٓ ِٓ اٌذساعبد اْ اغٍت اٌذساعبد اٌّبخٛرٖ ٌٍغض٠ئخ اٌّذسٚعخ ػ١ٍّب, ٌزا رؼذ ٘زٖ اٌذساعخ صٛأٟ .

 ٌٙزٖ اٌغض٠ئخ . ؽذ٠ضخ ٟ٘ دساعخ ٔظش٠خ اٌطش٠مخ

ىزً اٌزساد اٌّٙزضح ث١ٓ اٌزساد الاصش الاوجش ٌزشدد ا٘زضاصاد اٌّؾ ٚالأؾٕبء. ؽ١ش وٍّب ٌٌمذ اظٙشد إٌزبئظ اْ 

  , زساد اخف ٚصٔب وبْ رشدد٘ب اػٍٝوبٔذ اٌ
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