
 2013/ ػهمي /  انرابغ انؼذد -انحبدي ػشر انمجهذ –انؼهميت  كربلاء جبمؼت مجهت
 

111 

 

 H2CO انفىرمبنذيهبيذجسيئت وبؼض خصبئص  دراست انمبط الاهخساز

 Ab-initioببسخؼمبل طريقت 
 

 ٔغُ ِؾٟ اٌز١ّّٟ

 لغُ اٌف١ض٠بء –و١ٍخ اٌؼٍَٛ  – عبِؼخ وشثلاء

Email-nagham1973@gmail.com 
 

 

 انخلاصـت
فٟ ٘زا اٌجؾش رُ دساعخ أّبط الا٘زضاص الاعبع١خ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ٔظش٠ب ثبعزخذاَ طش٠مخ اٌّجبدئ الاعبع١خ اٌّؾذدح 

 ( .ab-initioفٛن ) -ٌٙبسرشٞ

فٛن ٌٍٕظبَ اٌّم١ذ  –ِغزمش ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ؽظً ثبلإػزّبد ػٍٝ ِؼبدٌخ ٘بسرشٞ ٚاْ افضً شىً ٕ٘ذعٟ عض٠ئٟ 

(RHF ثبعزؼّبي ِغّٛػخ اٌمٛاػذ )STO-3G  ٚاْ ؽغبة اٌزشدداد الاعبع١خ ٌٍغض٠ئخ وبٔذ رؾذ ششٚط الاعزمشاس .

  شذح ٚاٌزّبصً ٌىً ّٔظ .ٚرّض١ٍٙب ثشىً رخط١طٟ ِغ اٌزشدد ٚاٌأّبط ا٘زضاص اعبع١خ  6ٚوبٔذ اٌغض٠ئٟ إٌٙذعٟ 

وّب رُ ؽغبة اٌم١ّخ اٌزار١خ ٌّغز٠ٛبد اٌطبلخ ٚرّض١ً اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ ثشىً رخط١طٟ ٠ظٙش ف١ٙب اٌّضدٚط الاٌىزشٟٚٔ , 

 اٚطؤ اِب .2B2 اِب رّبصٍٗ( EHOMO= -9.642789 eV) ( ٚطبلزHOMOٗٚث١بْ اػٍٝ ِذاس عض٠ئٟ ِشغٛي ثبلاٌىزشٚٔبد )

, ٚاْ ل١ّخ طبلخ اٚطؤ ِذاس  2B1 ٚرّبصٍٗ( ELUMO = 7.676093 eV)طبلزٗ وبٔذ  ِمذاس( LUMO) ِذاس غ١ش ِشغٛي

(LUMO( ٞٚرّضً ِمذاس الاٌفخ الاٌىزشٟٚٔ , أٞ اْ الاٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ رغب ).676093 eV7 ) وّب رُ ؽغبة طبلخ عٙذ .

 .  eV 17.318882, اِب طبلخ ِغزٜٛ ف١شِٟ فىبٔذ ل١ّزٗ  (I.P = 9.642789 eV)  غبٚٞراٌزب٠ٓ ٚاٌزٟ وبٔذ 

                ل١ّزٙب وبٔذ  Ab-initio( اٌّؾغٛثخ ثطش٠مخ اٌّجبدئ الاعبع١خ H2CO) اْ اٌطبلخ اٌى١ٍخ اٌّؾغٛثخ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ

(-3057.151742 eV ِمبسٔخً ثطشائك شجٗ رغش٠ج١خ ) ِٜخزٍفخ اخش. 

( ٚثضلاصخ 2Dبٚٞ اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ ٚرٛص٠غ اٌشؾٕخ اٌى١ٍخ ٌٍغض٠ئخ ػٓ طش٠ك سعَٛ ثجؼذ٠ٓ )وّب رُ رّض١ً عطٛػ رغ

 ( . 3Dاثؼبد )
 

Abstract 
In this research we study vibration  modes of  Formaldehyde molecule theortically by using 

restricted ab-initio methods.geometry optimization of the Formaldehyde was obtained depending 

on the Hartree- Fock (rhf) equation for restricted system by using  STO - 3G  basis sets. 

The eigen value was studied , as well as the molecular orbital calculation and energy level 

diagram appears that paired electron . The modes of  vibrationes were calculated under the 

steady state geometry condition and presented in graphically with frequency,intensity and 

symmetry for each mode. 

Final level HOMO and energy value EHOMO = -9.642789 eV while symmetry of this level 

was 2B2 ,and the first LUMO with energy value ELUMO = 7.676093 eV with symmetry 2B1. The 

absolute value of the final level HOMO gives the Ionization potential which is equal to 

(9.642789 eV) , while the first level LUMO represnt electron affinity which is equal to 

(7.676093) eV , and the Fermi level energy is equal to 17.318882 eV 

The total energy of  Formaldehyde equal to (-3057.151742 eV) where calculated by                 

Ab-initio method compared with different semi-empirical methods, and we represente the 

electrostatic potential and charge density distribution in 2D,3D. 
 

 انمقذمـت :
  

 اؽذٜ اُ٘ رطج١مبد الاعظ إٌظش٠خ ٚاٌش٠بض١خ فٟ ؽً اٌّغبئً , Molecular Modelingثشاِغ١بد إٌّزعخ اٌغض٠ئ١خ  ذرؼ

ٚرمغُ ثشاِغ١بد إٌّزعخ  .رخض اٌغض٠ئبدؽ١ش ٠ّىٓ ِٓ خلاي اٌجؼض ِٕٙب اٌزٕجؤ ٚا٠غبد ػذد ِٓ اٌخظبئض اٌّّٙخ اٌزٟ 

اٌٝ صلاصخ أٛاع سئ١غخ  (Molecular Modeling) اٌغض٠ئ١خ
(1)

 ٟ٘ٚ : 

 Ab-initio Electronic Structures) ػٍٝ اٌزشر١ت الاٌىزشٟٚٔ, ٟٚ٘ طش٠مخ ؽغبثبد ١ِىب١ٔه اٌىُ اٌّؼزّذحاٚلا:

Calculation). 

 . Semiempirical Methodsصب١ٔب: اٌؾغبثبد اٌّؼزّذح ػٍٝ اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ 

 . Molecular Mechanicsصبٌضب: ؽغبثبد ا١ٌّىب١ٔه اٌغض٠ئٟ 

mailto:Email-nagham1973@gmail.com


 2013/ ػهمي /  انرابغ انؼذد -انحبدي ػشر انمجهذ –انؼهميت  كربلاء جبمؼت مجهت
 

111 

 

)2...(..........
1 




  


N

i ii C



  


N

i ii C
1

 )3.(..........),(
2

1
1

1
1 jiji

N

i

N

i ij

jijiiIi

N

I IIie XXXXXXXXXRrVVXE  
 




Ii

I
IiI

Rr

Z
RrV


),(

ػٍٝ ١ِىب١ٔه اٌىُ فٟ ؽ١ٓ رؼزّذ ؽغبثبد إٌٛع اٌضبٌش ػٍٝ ِجبدئ  ؽ١ش رؼزّذ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ ٌٍٕٛػ١ٓ الاٚي ٚاٌضبٟٔ

 اٌف١ض٠بء اٌىلاع١ى١خ ٚاٌزٞ ٠ٍغٟ ِؼبٌغبد اٌزشر١ت الاٌىزشٟٚٔ ٌٍّبدح .

 اٌىُ ١ِىب١ٔه فٟ اٌؾغبث١خ كائاٌطش افضً ِٓ ab initio (RH) method اٌشبٍِخ اٌؾغبث١خ ٘بي– سٚرٙبْ ؽغبة طش٠مخ ذرؼ

(C.C.J.Roothaan) ْ سٚرٙب اٌؼبٌُ لجً ِٓ اٌطش٠مخ ٘زٖ ٚضؼذ ٚلذ اٌغض٠ئ١خ ٌلأظّخ اٌؾٍٛي افضً ثب٠غبد رىفٍذ اٌزٟ
(2) 

 فٟ

(G.G.Hall) ٘بي اٌؼبٌُ ٚضؼٙباٌزٞ  ٔفغٗ اٌٛلذ
(3)

 (RH) ِٚخزظش٘ب (Roothaan –Hall) اؽ١بٔب رغّٝ ٌزا أفشاد ػٍٝ وً 

(V.Fock) فٛن اٌؼبٌّبْ اعزخذِٙب اٌزٟ اٌؼىغٟ اٌزّبصً راد اٌزس٠خ اٌذٚاي اعزخذاَ فٟ ٚرزٍخض
(4)

 ٚع١ٍزش 
(5)

(J.C.Slater) ، 

 ٚاعزخذاَ اٌؾغبة فٟ اٌذاخ١ٍخ الاغٍفخ اٌىزشٚٔبد ثبدخبي ٚلبَ ٌٍجشِغخ لبثٍخ رؾ١ٍ١ٍخ طج١ؼخ راد رس٠خ دٚاي سٚرٙبْ اعزخذَ ٚوّب

 اٌذٚاي اْ ؽ١ش Self Consistent Field (SCF) ٌزارٗ  إٌّغغُ اٌّغبي ثبعٍٛة اٌطبلخ ٌؾغبة HF فٛن -٘بسرشٞ ػبًِ

 Linear Combination of Atomic) اٌزس٠خ ٌٍّذاساد اٌزس٠خ ٌٍذٚاي اٌخطٟ اٌغّغ ثؾبطً رؼطٝ اٌغض٠ئ١خ ٌٍّذاساد  اٌّٛع١خ

Orbitals  LCAO) ١٘ىً ػٕٙب ػجش وّب 
(6)

(E.Hückel) اٌغض٠ئ١خ ٌٍّذاساد ١٘ىً ثٕظش٠خ ع١ّذ ٚاٌزٟ عبثمب (HMO 

Theory) , ثبعٍٛة غبٌجب اٌطش٠مخ ٘زٖ اٌٝ ٠شبس ٌزٌه (SCF-RH-LCAO-MO) ، اٌىزشٚٔبد ا٠ضب اٌطش٠مخ ٘زٖ ٚاعزخذِذ 

  إٌظش٠خ اٌؾغبثبد طؼٛثخ اْ .HF اٌطبلخ ٌؼبًِ اٌّؤٍِخ اٌم١ُ رؼطٟ عجش٠خ ِؼبدٌخ ػٍٝ سٚرٙبْ ؽظً ؽ١ش ، اٌؾغبة فٟ اٌٍت

 صٕبئ١خ اٌزىبِلاد رغّٝ ٚثزٌه اٌىزش١ٔٚٓ اؽذاص١بد ػٍٝ رؼزّذ اٌزٟ الاٌىزشٟٚٔ اٌزٕبفش رىبِلاد ؽغبة ػ١ٍّخ فٟ  رىّٓ اٌطش٠مخ ثٙزٖ

 . الاٌىزشْٚ

ثشىً  ٚػٍٝ اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ ab-initioِؼزّذح ػٍٝ طش٠مخ  بء ٚاٌى١ّ١بء رغزؼًّ طشائكاٌؾغبثبد إٌظش٠خ فٟ اٌف١ض٠

اْ اٌزمذَ فٟ أظّخ ٚثشاِغ١بد اٌؾبعٛة ِىٓ فٟ ٚ ٟٚ٘ ِّٙخ عذا فٟ دساعخ اٌّغبئً ٚاٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ . ٚاعغ إٌطبق ,

شجٗ  اٌجذا٠خ اٌطشائكرؾغ١ٓ اٌذلخ اٌّزضا٠ذح ٚعشػخ رم١١ُ إٌزبئظ إٌظش٠خ , فؼٍٝ عج١ً اٌّضبي اعزؼًّ اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌجبؽض١ٓ فٟ 

اٌزغش٠ج١خ ِضً اٌؼبٌُ )١ٌشف(
 (7)

 ثٕض٠شاٌزٞ دسط اٌزشو١ت اٌؾضِٟ ٌجٍٛسح اٌغ١شِب١َٔٛ ثبعزؼّبي اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ , ٚاٌؼبٌُ ) 

(ٚاٚساط
 (8)

 زّذرؼٚطشائك دٚاي اٌىضبفخ . ab-initioٚاٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍضٔه ِٚشوجبرٗ ثبعزؼّبي طش٠مخ دسعب اٌخٛاص الاٌىزش١ٔٚخ 

ء ػٍٝ اعبع١بد ػٍَٛ اٌؾبعجبد ٌزغبػذ٘ب فٟ ؽً ِغبئً ِؼبدٌخ ششٚدٔىش, ٟٚ٘ رغزخذَ ٔزبئظ ا١ٌّىب١ٔه اٌىّٟ ؽغبثبد اٌف١ض٠ب

ٟٚ٘  Ab-initioٚرذِظ ِغ ثشاِظ اٌىّٛث١ٛرش اٌىفٛءح ٌؾغبة رشاو١ت ٚخظبئض اٌغض٠ئبد.ٚٚاؽذح ِٓ ٘زٖ اٌزم١ٕبد ؽغبثبد اٌــ 

وٍّخ لار١ٕ١خ ِؼٕب٘ب  " ِٓ اٌجذا٠خ "  ٚ٘زا الاعُ ٠ؼٕٟ ٟ٘ اٌؾغبثبد اٌّغزٕذح فٟ الاعبط ػٍٝ ِؼبدٌخ ششٚدٔىش , ٚرؼط١ٕب ٘زٖ 

 اٌطش٠مخ اٌطبلخ ٚاٌذاٌخ اٌّٛع١خ ٚرشزك ِجبششح ِٓ اٌّجبدئ الاعبع١خ دْٚ اٌؾبعخ اٌٝ ث١بٔبد رغش٠ج١خ
(9)
 . 

 

 انجسء اننظري
 

اٌّىْٛ  ф(x1,x2,………xN)رزّضً ثّؾذد ع١ٍزش  N, اٌذاٌخ اٌّٛع١خ ٌغغ١ُ ِفشد  HFفٟ ٔظش٠خ ٘بسرشٞ فٛن 

, ٚثشَ  αٌلاٌىزشْٚ . ٠ّٚزٍه ثشَ اٌّذاس ثشَ ٌلاػٍٝ  ωٚاٌجشَ  rرّضً ولا اٌّٛلغ  x, ؽ١ش Xi(x)}ٚثشَ اٌّذاس  N ٌّظفٛفخ

 ػٍٝ اٌزٛاٌٟ , ٚثشَ اٌّذاساد ٠ؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ الار١خψi(r)  ٚ ψi(r)اٌّزّضً ثبٌغضء, βٌلاعفً 
(10)

 : 

Xi (x) = ψi (r) α (ω) + ψi (r) β (ω) ………………………..…………….(1) 

, فٟ β, اٚ طبفٟ اٌغضءαثشَ اٌّذاس اِب ٠ىْٛ طبفٟ اٌغضء , (UHF)ٚغ١ش اٌّم١ذ, (RHF)فٛن اٌّم١ذ  -فٟ طشائك اٌٙبسرشٞ

 رؼشف ثّغّٛػز١ٓ ِٓ اٌّؼبِلاد ٟ٘ فٛن غ١ش اٌّم١ذ ِغّٛػز١ٓ فٟ اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ ٔظش٠خ ٘بسرشٞ_
(11)

 Cμi , Cμi. 

 

ٌجشَ اٌّذاساد , فبٌطبلخ اٌى١ٍخ  ِظفٛفخ ػطبء ِغّٛػخ ِِٓٓ إٌٜٛ , ٚأ (M)٠شًّ ٔظبَ  اٌزٞ(  Ri ) اٌزشر١ت إٌٛٚٞلاػطبء 

Ee ({Cμi , Cμi},{ Ri}) ٟ٘ 
(12)
 :  

 

  

 . RI  ٌٍٕٚٛاح  riثبٌٕغجخ ٌلاٌىزشْٚ                                                                    ؽ١ش 

 

 اٌؾبٌخ فٟ ٚاٌغض٠ئبد(  اٌّغٍمخ الاغٍفخ راد)    اٌّغزمشح ٌٍغض٠ئبد رظٍؼ ػبِخ طش٠مخ ٟ٘ (UHF) طش٠مخ أْ اٌمٛي ٠ّٚىٓ

 اٌّفزٛؽخ الاغٍفخ راد اٞ(  ٚاٌضلاص١خ الاؽبد٠خ)  اٌّز١ٙغخ
(13,14)
 . 

ٚرٌه ٌىْٛ اْ وزٍخ إٌٛاح اوجش ثىض١ش ِٓ الاٌىزشْٚ , خ الاٌىزشْٚ ػٓ إٌٛاح وؽغت ٔظش٠خ رمش٠ت ثٛسْ _ اٚثٕٙب٠ّش , رفظً ؽش

ٌٍٕٜٛ رؼطٝ ثــ  ٚطبلخ اٌغٙذ اٌغطؾ١خ
(15)

: 
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E({Cμi , Cμi},{ Ri}) =  Eele  E({Cμi , Cμi},{ Ri}) +                                                (4) 

 
)شجٗ اٌزغش٠ج١خ( غ١ش اٌزبِخ  ٌىٓ ٘زا اٌزمش٠ت غ١ش دل١ك ٚرؼزّذ ػ١ٍٗ اٌطشائكػٍٝ اٌزٛاٌٟ. J,Iاٌؼذد اٌزسٞ ٌٍزساد  ZIٚZJؽ١ش اْ 

 .ٚرىْٛ إٌزبئظ غ١ش دل١مخ  اٌزٟ لارؤخز ثبٌؾغبة ع١ّغ الاٌىزشٚٔبد

 رٛف١ش خلاي ,اٌذلخ ػب١ٌخ ٔزبئظ إٌٝ ٌٍٛطٛي ٚاٌمٛاػذ ٚاٌزظؾ١ؾبد اٌىُ ١ِىب١ٔه دٚاي ؼّبياعز ثىضشح (Ab-initio) طش٠مخ رّزبص

 اٌزمش٠جبد ِٓ ػذد ؼّبيثبعز إٌىزش١ٔٚٓ ِٓ أوضش ػٍٝ اٌؾب٠ٚخ ٌٍغض٠ئبد ششٚدٔىش ٌّؼبدٌخ ؽٍٛي ِغّٛػخ
 (1,16,17)
. 

 Restricted Hartree-Fock) اٌّم١ذ فٛن – ٘بسرشٞرمش٠ت  ٘ٛ اٌجؾش ٘زا فٟ ab-initio طش٠مخ اػزّذرٗ اٌزٞ اٌزمش٠ت اْ

Theory- RHF. )طش٠مخ فٟ اٌى١ٍخ اٌّٛع١خ اٌذاٌخ اشزٍّذ ؽ١ش (RHF )ٍٝاٌجشَ ٌؾبٌزٟ الاٌىزشٟٚٔ اٌجشَ ٠ّضً عضء ػ 

 الار١خ اٌّؼبدٌخ ؽغت الاٌىزش١ٔٚخ اٌطبلخ ؽغبة فٟ( ) الاعفً اٌٝ الاٌىزشٟٚٔ ٚاٌجشَ( ) الاػٍٝ اٌٝ الاٌىزشٟٚٔ
(18) 

: 

 
  )   (               

 

 رّضً ؽ١ش
core

Hii اٌّزٛلؼخ اٌم١ّخ expectation value ٟٔٛاٌٛاؽذ الاٌىزشٟٚٔ اٌٍت ٌٙبٍِز  ,J ًالاٌىزشٟٚٔ اٌزٕبفش رّض 

(Electronic Repulsion)  ٚK الاٌىزشٟٚٔ اٌزجبدي (Electronic Exchange) .  

 :  E [Ψ]رم١١ُ ل١ّخ  زطٍتفٟ الاعبط ػٍٝ ِجذأ الاخزلاف اٌزٞ ٠رغزٕذ   ab-initioرمش٠ت اٌــ  اْ ِؼبٌغبد

  

E [Ψ] = < Ψ|H| Ψ > / < Ψ|Ψ > ……   ……..     ……...     ………     ……… (6) 

H=           (   ) 

  

i)٠ّضً الاٌىزشْٚ  h(i)ؽ١ش اٌزؼج١ش 
th

اٌّفشد اٌزٞ ٠زضّٓ اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌلاٌىزشْٚ ثبلاضبفخ اٌٝ طبلخ اٌشثظ ٔز١غخ (  

 . ٠i    ٚjش١ش اٌٝ اٌّغبفخ ث١ٓ الاٌىزش١ٔٚٓ (  rij)رفبػٍٗ ِغ إٌٛاح . اِب اٌزؼج١ش 

٘زا اٌششط ِىًّ اٚ ِزُّ اٌٝ ثٕبء  اٌٝ اثؼبد اٌؾبٌخ الاسض١خ . Ψرطج١ك ِجذأ اٌزغ١١ش ٠ش١ش ضّٕب اٌٝ ضشٚسح ثبْ رؾًٍ اٌذاٌخ 

اٌخظبئض اٌؼبِخ بٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ ٚ٘زا ٠مٛد اٌٝ , ٚ٘زا ِب٠غّٝ ث фiِٓ داٌخ اٌىزشْٚ اٌٛاؽذح  Ψاٌذاٌخ 
(19)

 : 

 

(   )                                        

                                                                                                                          (   ) 

                                                                                                                         (     )  

 

 Basis Setsمجمىػبث انقبػذة  
اٌطش٠مخ اٌم١بع١خ ٌزؾذ٠ذ ٚفظً اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ ٚطبلخ اٌفظً ٘ٛ ثؤْ ٠ؼجش ػٓ اٌّذاساد اٌغض٠ئ١خ وّغّٛػبد خط١خ 

-LCAO)( , ٚثؼذ رٌه رؾذد اٌّؼبِلاد ثّغّٛػخ خط١خ ثٛاعطخ ؽغبثبد اٌّغبي إٌّغغُ ٌزارٗ LCAO-MOٌٍّذاساد اٌزس٠خ )

MO-SCF) .ٚ ِغّٛػخ اٌذٚاي اٌزس٠خ رغزؼًّ ٌزشو١تLCAO-MO ذػٝ ثّغّٛػبد اٌمبػذحٚر(basis sets).  ِغّٛػخ

 اٌخطٟ اٌغّغ ثؾبطً رؼطٝ اٌغض٠ئ١خ اٌّٛع١خ اٌذٚايؽ١ش اْ  , فبض١ٍخرغزؼًّ ٌؾً اٌّؼبدٌخ اٌزٌٍذٚاي اٌش٠بض١خ  عّغاٌمبػذح ٟ٘ 

ٔٛػ١ٓ ِٓ دٚاي اٌمبػذح اٌزٟ رغزٕذ ػ١ٍٙب ِغّٛػخ ِٓ ٘زٖ اٌمٛاػذ الا أٗ اشٙش٘ب ٕ٘بن .  اٌغض٠ئ١خ اٌّذاساد ثظ١غخ اٌزس٠خ ٌٍذٚاي

ّ٘ب  Ab-initioطش٠مخ اٌـ 
(9)

: 

Slater Type Orbitals(STO)ِذاساد ٔٛع ع١ٍزش
(5)

 Gaussian Type Orbitals(GTO),ِٚذاساد ٔٛع وبٚع١ٓ
(20)

. 

, ٚ٘زٖ وبٚع١خ  ِؼبِلادصلاس  ثبضبفخ , اٌزٟ رمشة (STO-3G)ٟ٘  ٚاثغظ ٘زٖ اٌمٛاػذ ٚاٌزٟ اعزخذِذ فٟ ٘زا اٌجؾش

 ٘زٖ اٌمبػذح رؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ الار١خ :داٌخ . اٌّؼبِلاد رؼذي ٌزؼطٟ ِذاساد ع١ٍزش ثشىً ِّىٓ ِٚضجٛط ٚع١ذ 
 

)11...(..........),(),,( 1

,,,,

rn

mlmln erNYr 
    

, اػذاد اٌىُ (n,l,m)صبثذ اٌزٕبعك,  Nؽ١ش 
         

اٌىش٠ٚخ .الاؽذاص١بد  (r,θ,φ)ٚ,  رّضً اٌذاٌخ اٌىش٠ٚخ اٌّؼزبدح
 

( Wilson & Wellsشف ٠ٍٚغْٛ ٠ٍٚٚض )ػ
(21)

 شذح الاِزظبص اٌزىب١ٍِخ ٌلاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء ٚفمب" ٌٍؼلالخ ا٢ر١خ: 

 

Γi= ∫ αν dν =         ∫ ln         dν   …………………………………….……….(12)  
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qi 

R-ri 

ZA 

R-RA 

ρ (r ') 

(r'-r) 

 

اٌجؼذ  L ,اٌزشو١ض اٌّٛلاسٞ ٌٍّبدح اٌّّزظخ C , (molar absorbtion coefficient) ِؼبًِ الاِزظبص اٌّٛلاسٞ αؽ١ش 

 . فزّضً شذح شؼبع اٌضٛء اٌغبلظ ػٍٝ عطؼ اٌخ١ٍخ ٚإٌبفز ِٕٙب ػٍٝ اٌزٛاI°  ٚ Iٌٟ  ٚ (optical length) اٌجظشٞ

  : Γi( اػزّبدا ػٍٝ شذح الاِزظبص اٌزىب١ٍِخ km/mol) Ai ٠ّٚىٓ اٌؾظٛي ػٍٝ ل١ّخ الاِزظبص اٌخطٟ
 

Ai = Γi νo …………………………...……....................................................…….( 13) 

  

cmرشدد الاِزظبص اٌّمبط اٚ اٌّؾغٛة ٔظش٠ب ثٛؽذح )νo ؽ١ش اْ 
-1

.) 

-forces) اٌمٜٛ ِغبي ٚاٌضب١ٔخ اٌّٙزضح ٌٍٕٜٛ إٌٙذعٟ ٚاٌزٛص٠غ اٌزس٠خ اٌىزً الاٌٚٝ ِّٙز١ٓ ثظفز١ٓ الا٘زضاص رشدداد رشرجظ

field )ٌٞٚغْٛ اعزطبع ٚلذ اٌّزٛاصْ إٌٙذعٟ اٌزٛص٠غ اٌٝ اٌغض٠ئخ اسعبع اٌٝ ١ّ٠ً اٌز (Wilson )ًؽغبة اٌٝ اٌزٛط 

 الا٘زضاص٠خ ٌٍؾشوخ اٌزغش٠ذ٠خ اٌّؼبدٌخ ٚطف فٟ الا٘زضاص٠خ اٌزشدداد
(22)

. 
 

j Lj (Fij – λ Mij ) = 0 ……………………………………………….….(14) 

                  

 اٌظغ١شح ٌلاصاؽخ( force constant) اٌمٛح صبثذ Fijٛ٘ ٚ ٌٍغض٠ئخ اٌّزٛاصْ إٌٙذعٟ اٌشىً ػٕذ اٌزس٠خ اٌىزً ٟ٘  Mijؽ١ش

( secular determineant) اٌزغش٠ـذ٠ــخ اٌّؾــذدح ل١ـّخ عؼً خــلاي ِٓ اٌّؼــبدلاد ٘ـزٖ ؽً ػٍــٝ اٌؾظٛي ٠ٚزُ( . i,j)ٌٍزساد

ٌٍظفش ِغب٠ٚخ ٠ٌٍٛغْٛ
 
. 

 

│Fij – λ Mij │= 0   …………………………………………………..…(15) 

 

 ٚرشدداد (Li,j)اٌغّغ ِؼبِلاد ا٠ضب ٠ٚؼطٟ اٌّشثؼخ اٌزغش٠ذ٠خ اٌّؾذدح ثمذس( λk) اٌغزٚس ِٓ n ػذد اٌّؾذدح ٘زٖ ؽً ٠ٚؼطٟ

 : الار١خ اٌؼلالخ ؽغت ٚرؼشف الا٘زضاص ٌزشدداد( eigen value) اٌزار١خ اٌم١ّخ داٌخ( λk) رّضً ؽ١ش (υk) الا٘زضاص
 

                     λ =  4
2
 υ

2
 c

2      
…………….….…………………….……….………...(16) 

الاعبعٟ الا٘زضاص رشددυ ٚ اٌضٛء عشػخ c رّضً ؽ١ش  
(23)

.
 

 

اْ وضبفخ الاٌىزشْٚ رّضً ثبؽزّب١ٌخ رٛاعذ الاٌىزشْٚ فٟ ٔمطخ فٟ اٌفشاؽ, ٚلذ ؽغجذ ِٓ ِؼبِلاد ٌّظفٛفخ اٌىضبفخ 

(density- matrix اْ وضبفخ الاٌىزشْٚ اٌى١ٍخ ٟ٘ عّغ ٌىضبفبد .)اٌىزشٚٔبد اٌفب ٚث١زب, ٚفٟ ؽغبثبد اٌغلاف اٚ اٌمششح اٌّغٍمخ 

(closed –shell-RHF.ٔغذ اْ وضبفبد الاٌىزشٚٔبد ِزشبثٙخ اٞ ٔفغٙب فٟ اٌىزشٚٔبد اٌفب ٚث١زب ) 

َ ( ٌطبلخ إٌظبinteraction) اْ رٛص٠غ الاٌىزشٚٔبد ٠زؾىُ ثبٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ ٌٍغض٠ئبد. ٚاٌغٙذ ٠ظف اٌزفبػً اٌذاخٍٟ

, ٚاْ اٌشؾٕبد اٌّٛعجخ رؤدٞ اٌٝ  اٌغض٠ئٟ ِغ اٌشؾٕخ إٌمط١خ اٌّٛعجخ. اْ اٌغٙذ ِف١ذ لا٠غبد ٚرؾذ٠ذ ِٛالغ اٌزفبػً فٟ اٌغض٠ئخ

اٌزفبػً اٚ اٌّٛاعٙخ ػٕذِب ٠ىْٛ اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ عبٌجب ٚل٠ٛب
  (24)

. ٌمذ رُ رٛض١ؼ اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ ِٓ خلاي اٌجشٔبِظ 

اٚ ػٍٝ  , (2D contour) )ِزؼشط اٚ شجٗ ِٕؾشف( ثجؼذ٠ٓ ( ػٍٝ شىً سعَٛ وٛٔزبٚس٠خHyper Chem) ؾشاٌّغزخذَ فٟ اٌج

 ( .3D Isosurface) ١٘ئخ سعَٛ ِغغّخ ثضلاصخ اثؼبد

-Potential) ( ٌشؾٕخ ٔمط١خ ٘ٛ طبلخ اٌغٙذClassical electrostatic Potential) اْ اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ اٌىلاع١ىٟ

Energy ػٕذ اٌّٛضغ اٚ اٌجؼذ )R  ٠ٚؼشف ثبٌؼلالخ ا٢ر١خ : 

 

V =              ....................................................................................(17) 

ٌٚغض٠ئخ ِغ اعزّشاس رٛص٠غ شؾٕخ الاٌىزشْٚ, ٚاٌشؾٕبد ا٠ٌٕٚٛخ 
(25 )

 , فبْ اٌزؼج١ش ٠ظجؼ:

V =             - ∫              dr ' ...................................................(18) 

 

رّضً  ρ (r ') ٚاٌذاٌخRA ٚاٌزٟ رجؼذ ِغبفخ Aٟ٘ اٌشؾٕخ ا٠ٌٕٚٛخ ٌٍزسح  ZA , ٚ ٟ٘ ثؼذ اٌشؾٕخ اٌّٛعجخ rؽ١ش اْ إٌمطخ 

ٚاٌؾذ اٌضبٟٔ ٠ّضً ِغبّ٘خ  اٌؾذالاٚي ِٓ اٌّؼبدٌخ أفب" رّضً ِغبّ٘خ الا٠ٛٔخ ثبٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ, اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ,

 الاٌىزشٚٔبد ؽغت رٛص٠ؼٙب فٟ اٌغض٠ئخ .
 

 انجسيئت انمذروست
ً  اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ        لطج١خ ٚرٚ اٌى١ّ١بئ١خ اٌزفبػلاد فٟ ٚعط١خ ِٚبدح اٌؾ١بر١خ ٌٍّٛاد ؽبفظخ ِبدح ٚ٘ٛ اٌذ٘ب٠ذٞ بً ػض٠ٛ ِشوجب

 سائؾخ رٚ اٌٍْٛ غبصػذ٠ُٚ٘ٛ  ، ِؼٗ اٌٙذسٚع١ٕ١خ اٌشٚاثظ ثغجت ٚرٌه اٌّبء فٟ ٠ٚزٚة اٌزٕفغٟ ٌٍغٙبص ِؤر٠خ ِبدح ٚ٘ٛ  ، ٚاطئخ

 اٌغشفخ اٌؾشاسح ثذسعخ اٌّبء فٟ اٌزٚثبْ عش٠غ,  الاؽزشاق اٚ الاشزؼبي اٌغش٠ؼخ اٌغبصاد ٠ٚؼزجشِٓ اٌغشفخ ؽشاسح ثذسعخ ٔفبصخ

 دساعزٗ اٌُّٙ ِٓ اطجؼ ٌزا اٌؼ١ٍب ا١ٌٛٔٛعف١ش طجمخ فٟ  اعبع١ب ِظذسا رؼزجش ؽ١ش اٌغٛ طجمبد ِٓ ِّٙٗ طجمخ ٠ٚشىً
(72)

 ؽ١ٓ فٟ.

 ِغ ٌٍىشثْٛ  P ِذاس ِٓ اٌىزشْٚ اسرجبط ِٓ ٔبرغخ   ٔٛع ِٓ الأٌٚٝ ٔٛػ١ٓ ِٓ اٌفٛسِب١ٌٓ فٟ اٚوغغ١ٓ – اٌىشثْٛ ساثطخ رىْٛ
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 CH2O انفىرمبنذيهبنذ نجسيئه انجسيئي ( انخركيب1شكم )

 فٟ آخش ِغ ٌٍىشثْٛ  S  ِذاس ِٓ إٌىزشْٚ اسرجبط ػٓ ٔبرغخ   فزؼشف اٌضبٟٔ إٌٛع أِب  ، ٌلاٚوغغ١ٓ  P ِذاس ِٓ اٌىزشْٚ

 P ِغ  أٚ  P  ِغ  S اسرجبط ِٓ أٚ ٌلاٚوغغ١ٓ  Sِذاس
(28) 

 اٌـجشٔبِظ ث ٔفز سعّٗ( ٠ّضً اٌزشو١ت اٌغض٠ئٟ اٌزٞ 1, ٚاٌشىً )

(PCMODEL)  . 
 

 

 

 

 

 

 
 C=O الاطشح ٚعٛد إْ,  اٌٙذف الاعبعٟ ٌذساعخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ٔظش٠ب وّضبي ٌغض٠ئخ لاخط١خ ٟ٘ ثبعزؼّبي ٔظش٠خ اٌّذاساد

 ٌٙزٖ الا٘زضاص٠خ الأّبط رؾذ٠ذ فٟ ِّٙآ دٚسآ اٌىٙشثبئٟ ػضِٙب ٚلٛح الاطشح طٛي ٠ٚؤدٞ ِّٙخ طفبد ٠ىغجٗ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ فٟ

 .  اٌؾّشاء رؾذ الاشؼخ أِزظبص ِٕطمخ ضّٓ ١ِّضح رشدداد ٌٙب عزظجؼ ٚثبٌزبٌٟ اٌغض٠ئخ

اخز١بس  ٚ٘ٛ( Optimizationاعشاء ػ١ٍّخ الافض١ٍخ إٌٙذع١خ ٌٍغض٠ئخ )ثؼ١ٍّخ اٌؾغبة , ِٓ اٌضشٚسٞ عذا ٚلجً اٌجذء 

ىٓ اْ رؾغت ِٓ فٟ ٘زٖ إٌٙذعخ , اٌمٛح ػٍٝ اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٍغض٠ئخ ٠ّ . ٌٍغض٠ئخ اٌّذسٚعخ ٚثؤلً طبلخ ِّىٕخاٌّغزمش اٌشىً 

 خلاي أؾذاس اٌطبلخ ثبٌٕغجخ لاؽذاص١بد اٌزسح رؾ١ٍ١ٍب .

sp اٚسث١زبلاد رمغ ؽ١ش خط١خ غ١ش عض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ عض٠ئخ
2

 ػٓ اٌٛاؽذ ِب٠ّىٓ اثؼذ ػٍٝ اٌىبسثْٛ رسح ؽٛي خاٌضلاص 

sp لاٚسث١زبلاد اٌّغطؼ الأزظبَ ثٛاعطخ اٌّضدٚعخ الاطشح راد ٌٍّشوجبد اٌغض٠ئ١خ إٌٙذعخ رؾذ٠ذ اٌّّىٓ فّٓ .الاخش
2

 ؽٛي 

 ؼ٠ٛض( (2 شىً, ٚا120ºٌ الاطشح صٚا٠ب رىْٛ ٚثزا ٚاؽذ ِغزٛٞ فٟ رظجؼ اٌّؼٛضخ اٌضلاس ٚرسارٙب اٌّشوض٠خ اٌزسح ٠ؼٕٟ إٌٛاح

 .ٚ٘ٛ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْٚاٌضا٠ٚخ اٌّؾظٛسح ث١ٓ رسارٙب  (Intertial Coordinates) اٌذاخ١ٍخ اٌّؾبٚس
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 رسارٙب ث١ٓ اٌّؾظٛسح ٚاٌضا٠ٚخ Hyper Chem اٌـ ثجشٔبِظ سعّذ وّب اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ عض٠ئخ( 2) اٌشىً
 

 اننخبئج وانمنبقشت
 

 ػٍٝ ٚاٌؾظٛي( r,,) ٌٍغض٠ئخ( Internal Coordinat) اٌذاخ١ٍخ اٌّؾبٚس ثبعزخذاَ ٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذا عض٠ئخ سعُ ثؼذ

ثشاِظ اٌىٛأزُ اٌىّج١ٛرش٠خ ِضً ٚثبعزخذاَ ٚ٘ٛ اٌشىً اٌّغزمش ٌٍغض٠ئخ ( Optimization) ٌٍغض٠ئخ ٕ٘ذعٟ ٚضغ لاؽغٓ الافض١ٍخ

( ِٓ ثؼضٙب اٌجؼض N, ٠ؾذد اٌشىً إٌٙذعٟ ثّذخلاد رؾذد ِٛالغ اٌزساد ) Mopac 7.21 and hyperchem 6.01ثشاِظ 

فٛن ٚثبعزخذاَ  -ٔظش٠خ ٘بسرشٞ ثزطج١كرُ اٌؾظٛي ٚاسرجبط ولا ِٕٙب ِغ اٌجؼض الاخش , ٚرؾذد ٘زٖ اٌّؼط١بد ِٓ خلاي ِظفٛفخ 

120º 
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 ( طبفٟ اٌشؾٕخ ٌىً رسح ٚاؽذاص١برٙب ٚوزٍخ وً رسح1عذٚي )

ِمبسٔزٙب ِغ ٚ Ab-initio( ؽغبة ثؼض اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ثطش٠مخ 2عذٚي )

 طشائك شجٗ رغش٠ج١خ ِخزٍفخ
 

ِغ اٌشذح , اٌؼذد   Ab-initioالأّبط الاعبع١خ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ اٌزٟ ؽغجذ ثطش٠مخ (3)عذٚي 

 اٌّٛعٟ , اٌطٛي اٌّٛعٟ , ٔٛع إٌّظ  ٚرّبصً وً ّٔظ

ٚالاؽذاص١بد إٌٙذع١خ الاوضش اعزمشاسا ٌٍزساد  ٌىً رسح ٠زضّٓ طبفٟ اٌشؾٕخ (1, ٚاٌغذٚي ) (STO-3G)ِغّٛػخ اٌمبػذح 

 .اٌّىٛٔخ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ

  

Atom   Z Charge 
(Mulliken) 

Coordinates(Angstrom) Mass 
X Y Z 

O 8 -0.187937 0.04357339 1.48777246 0.000000 15.99900 
C 6 4.47187 4.48611411 4.17174697 4.444444- 12.01100 
H 1 0.056449 1.03362727 -0.29045677 -0.000000 1.00800 
H 1 0.056610 -0.81878334 -0.35557717 0.000000 1.00800 

  

)ٌٍطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ  , ِٕٙب : اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٟٚ٘ ِغّٛع Ab-initioوّب رُ ؽغبة ثؼض اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ٚثؾغبثبد اٌـ 

( ٠ج١ٓ ٘زٖ اٌخٛاص ِٚمبسٔزٙب ِغ 1ٚطبلخ رٕبفش الاٌجبة( , عٙذ اٌزؤ٠ٓ , ػضَ صٕبئٟ اٌمطت , ٚطبلخ إٌمطخ اٌظفش٠خ . اٌغذٚي )

 .ِخزٍفخ  طشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خل١ُ  ثؼض
 

 

 

 

 

ٌٍغض٠ئخ  )اٌزٟ ٟ٘ ػجبسح ػٓ ِغّٛع اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ ِغ طبلخ رٕبفش الاٌجبة( اْ اٌطبلخ اٌى١ٍخٔلاؽظ ِٓ اٌغذٚي اػلاٖ 

 ؼٍٙب اوضش اعزمشاسا ثٙزٖ اٌطش٠مخالً ثىض١ش ِٓ اٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خ الاخشٜ ِّب ٠غ Ab-initioاٌّذسٚعخ اٌّؾغٛثخ ثطش٠مخ 

ٔز١غخ الاخز ثٕظش ٚ .( Energy minimumطبلخ ) وْٛ ششط اعزمشاس اٌغض٠ئخ ٘ٛ اِزلاوٙب الً, ِغ اٌطشائك الاخشٜ ِمبسٔخ 

, ٔلاؽظ اْ ػذد اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد ( Ab-initioاٌّغزخذِخ )اٌطش٠مخ  ع١ّغ الاٌىزشٚٔبد فٟ اٌؾغبة فٟ الاػزجبس

 ٟ٘(8 levels) ٜػذد٘ب صّبٟٔ ِغز٠ٛبد اٚ اٚسث١زبلاد , فٟ ؽ١ٓ ثبٌطشائك الاخش (6 levels)  ًِِغ اٌىزشٚٔبد وٛٔٙب رزؼب

 اٌّذساساد اٌخبسع١خ فمظ .

 ٠ىغجٗ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ فٟ C = O الاطشح ٚعٛد إْٚ , ِٓ اٌخظبئض اٌّّٙخ اٌزٟ رُ ؽغبثٙب ٟ٘ اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ

ً ِّٙ اً دٚس اٌىٙشثبئٟ ػضِٙب ٚلٛح الاطشح طٛي ٍؼت٠ٚ ِّٙخ طفبد  عزظجؼ ٚثبٌزبٌٟ اٌغض٠ئخ ٌٙزٖ الا٘زضاص٠خ الأّبط رؾذ٠ذ فٟ ب

عزخ ٌٙب ثّب اْ اٌغض٠ئخ لاخط١خ فؤْ ػذد الأّبط الا٘زضاص٠خ ٚ,  اٌؾّشاء رؾذ الاشؼخ أِزظبص ِٕطمخ ضّٓ ١ِّضح رشدداد ٌٙب

 صلاصخ  ٠ٞ6غبٚ ٌٙب الا٘زضاص٠خ الأّٔبط ػذد فؤْ رساد 4 ٠غبٚٞ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ٌغض٠ئخ N  اْ ؽ١ش (3N-6)أّبط ٚؽغت اٌمبػذح 

 ٘زٖ الأّبط ٚطفبرٙب .( ٠ج١ٓ 3, ٚاٌغذٚي ) ( Bending )  أؾٕبء رّضً الاخشٜ ٚاٌضلاصخ Stretching ) ) اِزطبط رّضً ِٕٙب
 

 

 

 

 

 
 

Semi-empirical methods)طشائك شجٗ رغش٠ج١خ( Ab-initio 

(present work) 

 )اٌطش٠مخاٌّغزخذِخ(

 اٌى١ّبد

Quantity 
MNDO 

[29] 
MINDO/3 

[29] 
MNDO-AM1 

[29] 

MNDO-PM3 

[29] 

-478.1192 -467.17007 -475.58530 -442.70684 -3057.151742 Total Energy (eV) 

-870.7249 -841.63125 -864.24898 -833.75459 -3902.997869 Electronic Energy (eV) 
392.6057 374.46118 388.66368 391.04775 845.846127 Core-Core Repulsion (eV) 

9.66154 10.73701 10.78279 10.64589 9.642789 Ionization Potential (eV) 

1.616 

 
1.116 1.817 

 
2.190 1.1174 Dipole Moment (Deby) 

6 6 6 6 8 No. of  Filled Levels 

30.026 30.026 30.026 30.026 30.026 Molecular Weight(amu) 

0.824046 0.795992 0.792045 0.7103088 0.85178086 Zero Point Energy(eV) 

No  اٌشذح  
Intensity 

km/mol 

 اٌزشدد الا٘زضاصٞ

Vibration frequency 

ω¯(cm-¹) 

اٌّٛعٟ اٌطٛي  
Wave length/( 

m) 

 ٔٛع إٌّظ
Types 

of modes 

 اٌزّبصً

symmetry 

1 6.18773 1278.22 7.823379 bending 

 
1 B1 

2 29.53131 1398.07 7.152717 bending 

 

1 B2   

3 4.14281 1766.97 5.659405 bending 1 A1 

4 8.45492 2098.34 4.765671 Stretching 2 A1   

5 1.84639 3498.61 2.858278 Stretching 3 A1   

6 19.78542 3645.85 2.742844 Stretching 2 B2 
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الانمبط الاسبسيت نجسيئت انفىرمبنذيهبيذ مغ انشذة , انؼذد انمىجي , انطىل انمىجي , نىع اننمط   (4)جذول 

 MNDO/PM3وحمبثم كم نمط , انخي حسبج بطريقت 
(29)

 

 

 -Hyperِٚٓ خلاي ثشٔبِظ  Ab-initioفٟ اٌغذٚي اػلاٖ ٠ج١ٓ الأّبط الاعبع١خ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ اٌزٟ ؽغجذ ثطش٠مخ 

Chem  ٔلاؽظ  , اٌطٛي اٌّٛعٟ ٌىً رشدد , ٔٛع إٌّظ ٚاٌزّبصً ٌىً ّٔظ . اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ شذح ٘زٖ الأّبط ,ٚرضّٓ اٌغذٚي

, وّب ٠ٛضؼ ( μm 7.152717)ٍطٛي اٌّٛعٟ فٟ إٌّظ اٌضبٟٔ ٌ( km/mol 29.53131ٟ٘ ) اْ اػظُ شذح اٌم١ُ اػلآِٖ 

 ٔٛع , ٚاٌضلاس الاخ١شح ِٓ( 2N-5ؽغت اٌمبػذح ) ( bending) ِٓ ٔٛع أؾٕبءٟ٘ اٌغذٚي ٔٛع ّٔظ الا٘زضاص , فبٌضلاس الاٌٚٝ 

(Stretching )( ؽغت اٌمبػذحN-1. ) 

اٌىزشٚٔبد ( اٌزٟ رزؼبًِ ِغ MNDO/PM3( ِغ ٔزبئظ طش٠مخ شجٗ رغش٠ج١خ )Ab-initioٚرُ ِمبسٔخ ٔزبئظ ٘زٖ اٌطش٠مخ )

 اٌطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خل١ُ ٠ٛضؼ  (1)خ فمظ ٚاٌغذٚي اٌّذاساد اٌخبسع١
(29)

.( 3ٚالاخزلاف ث١ٕٙب ٚث١ٓ ل١ُ عذٚي ) 
 

   

 

 

No  اٌشذح  

Intensity 

km/mol 

 اٌزشدد الا٘زضاصٞ

Vibration 

frequency 

ω¯(cm-¹) 

اٌّٛعٟ اٌطٛي  

Wave length 

/(m) 

 ٔٛع إٌّظ

Types 

of modes 

 اٌزّبصً

symmetry 

1 20.52 1069.51 9.35 bending 

 

1 B2 

2 0.011 1098.36 9.10 bending 

 

1 B1   
3 4.42 1288.41 7.76 bending 1 A1 

4 67.16 1987.49 5.03 Stretching 2 A1   

5 5.408 2999.28 3.33 Stretching 3 A1   

6 10.11 3026.23 3.3 Stretching 2 B2 
 

 

ٚث١ٓ اٌطش٠مخ شجٗ , ع١ّغ الاٌىزشٚٔبد  ِغ اٌزٟ رزؼبًِ (Ab-initio) ِٚٓ خلاي ِمبسٔخ إٌزبئظ ث١ٓ اٌطش٠مخ اٌّذسٚعخ

( ٟٚ٘ اوجش ثىض١ش ِٓ ٔز١غخ اٌطش٠مخ km/mol 67.16ٔلاؽظ اْ اػظُ شذح فٟ إٌّظ اٌشاثغ ), ( MNDO/PM3)اٌزغش٠ج١خ 

ّٚٔظ ( m ٠5.03ؾذس ػٕذ اٌطٛي اٌّٛعٟ )فٟ اٌطش٠مخ شجٗ اٌزغش٠ج١خ الاٌٚٝ اٌزٟ رمغ فٟ إٌّظ اٌضبٟٔ , أٞ اْ افضً اِزظبص 

شن اٌزساد ػٍٝ طٛي ِؾٛس الاطشح ثشىً دٚسٞ ثبرغب١٘ٓ ؽ١ش رزؾ( Stretchingالا٘زضاص ف١ٗ ِٓ ٔٛع اِزطبطٟ )

ّٔظ الا٘زضاص ٚ( μm 7.152فٟ ؽ١ٓ فٟ اٌطش٠مخ اٌّذسٚعخ ٠ؾذس الاِزظبص ػٕذ اٌطٛي اٌّٛعٟ ),  ِزؼبوغ١ٓ)أىّبػ ٚرّذد(

 . ث١ٓ اٌزساد رغ١شاٌضا٠ٚخ اٌّشزشوخ ؾذس ٔز١غخاٌزٟ رٚ( bendingأؾٕبئٟ )ِٓ ٔٛع 

,  ثبلاعُٙ الا٘زضاص٠خ اٌؾشوخ ارغب٘بد رٛضؼ ف١ٗاٌزٞ ٚ Hyper Chemِٓ خلاي ثشٔبِظ ٚ ٙبسعّرُ ٌٚزّض١ً ٘زٖ الأّبط 

 ٌؾظخ ا٠خ ػٕذ ثٙب اٌّشرجطخ اٌزسح ثٙب رضاػ اٌزٟ اٌى١ّخ٠ج١ٓ  ٔفغٗ إٌّظ اٚ ٔفغٗ اٌشعُ فٟ خشآ عُٙ اٌٝ ٔغجخ اٌغُٙ طٛي اْ ؽ١ش

 .الا٘زضاص٠خ ٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ  الأّبط  شىًضؼ ( 3ٛ٠اٌشىً )ٚ , الاخش اٌغُٙ ثٙب اٌزٟ ٠شرجظ ٌٍزسح ١ٔخا٢ الاصاؽخ اٌٝ ٔغجخ
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Normal Mode:6 

Frquency=3645.85 cm-1 

Intensity=19.78542 km/mol 

Symmetry= 2 B2 

Normal Mode:5 

Frquency=3498.614 cm-1 

Intensity=1.84639 km/mol 

Symmetry= 3 A1   

Normal Mode:4 

Frquency=2098.34 cm-1 

Intensity=8.45492 km/mol 

Symmetry= 1 A2 

Normal Mode:3 

Frquency=1766.97 cm-1 

Intensity=4.14281 km/mol 

Symmetry= 1 A1 

Normal Mode:1 

Frquency=1278.2 cm-1 

Intensity=6.18773 km/mol 

Symmetry= 1 B1 

Normal Mode:2 

Frquency=1398.07 cm-1 

Intensity=29.53131 km/mol 

Symmetry= 1 B2 

Normal Mode:3 

Frquency=1766.97 cm-1 

Intensity=4.14281 km/mol 

Symmetry= 1 A1 

Normal Mode:4 

Frquency=2098.34 cm-1 

Intensity=8.45492 km/mol 

Symmetry= 1 A2 

 

  1       2 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

            3          4 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

       5                    6    
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 الا٘زضاص ٚٔٛع اٌغض٠ئخ ٚرّبصً ٚاٌشذح ّٔظ وً رشدد ل١ّخ ١بْٚث اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ٌغض٠ئخ الا٘زضاص٠خ الأّبط ٚطف (3)شىً
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 3D ابؼبد وبثلاثت,  2Dببؼذيننجسيئت انفىرمبنذيهبيذ  انكهروسخبحيكي انجهذ حمثيم سطح حسبوي (5)شكم

 3D ابؼبد وبثلاثت,  2Dببؼذيننجسيئت انفىرمبنذيهبيذ  حىزيغ كثبفت انشحنت انكهيت حمثيم (4)شكم

 

اٌغض٠ئخ  ٠ذي ػٍٝ لٍخ ٚضؼف ؽشوخ ا٘زضاص ُ ل١ٍٍخ ٚضؼ١فخ ِّبٙارغب٘بد الاعاْ  ( 3ِٓ اٌشىً )إٌّظ الاٚي  ٔلاؽظ فٟ

اِب إٌّظ اٌضبٟٔ ف١ؾذس ف١ٗ اؽغٓ  , ثٛضٛػ ٚرٌه ٌمٍخ رشدد ٘زا إٌّظ Hyper Chem ثشٔبِظفٟ ٘زا إٌّظ ٌزٌه ٌُ ٠ظٙشٖ 

فٟ اٌغض٠ئخ فؼبٌخ ػٕذ ٘زا اٌطٛي اٌّٛعٟ اٚ  C=Oِٓ ثبلٟ الأّبط ٚرىْٛ ِغّٛػخ اٌىشث١ًٔٛ ٠ّزٍه اوجش شذح  ٗاِزظبص ٌىٛٔ

 λ اٌّٛع١خ ٌلاطٛاي اٌّذٜ ث٠ٓ١مغ  C=O ٌّغّٛػخ ٠ٙب٠ذذفٛسِبٌاٌ ٌط١ف شذح اػظُٚ , bendingػٕذ ٘زٖ اٌشذح ٚفٟ ؽبٌخ أؾٕبء 

m (7.1 - 7.8)  . 

اٌغٙذ عطؼ رغبٚٞ ٚرٛص٠غ  (Total Charge Density)ِٓ اٌخٛاص الاخشٜ اٌزٟ رُ رّض١ٍٙب وضبفخ اٌشؾٕخ اٌى١ٍخ 

 (4ٚوّب فٟ اٌشىً ) 3D, ٚصلاصخ اثؼبد  2Dٌغض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ٚسعّٙب ثجؼذ٠ٓ  (Electrostatic Potential)اٌىٙشٚعزبر١ىٟ 

(ٚ5) . 

 

 

       2D       3D 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

       2D       3D 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  
 

ٕ٘بن طفزبْ ِّٙزبْ ٌزشو١ت اٌغض٠ئبد ٚاٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ طفخ اٌغبٌج١خ اٌىٙشثبئ١خ ؽ١ش ٠ج١ٓ ٔغجخ اٌزغ١ش فٟ اٌغبٌج١خ 

ٌّجذأ ِغبٚاح اٌغبٌج١خ اٌىٙشثبئ١خ اشزشان غ١ش ٘ٛ  (4). اْ اٌزظٛس اٌف١ض٠بٚٞ ٌزٛص٠غ اٌغؾبثخ فٟ اٌشىً ث١ٓ اٌزساد اٌىٙشثبئ١خ 

٠ٚزشن  الاٚوغغ١ٓ , ٛٚ٘ ضفٟ شؾٕخ عبٌجخ ػٍٝ اٌزسح راد اٌغبٌج١خ اٌىٙشثبئ١خ الاوضش)فٟ اٌجذا٠خ(, ٚ٘زا ٠شطآىزشٟٚٔ اٌزٌِزغبٚ لا
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.اٌشؾٕخ اٌغبٌجخ رمبثً رّذد اٌغؾبثخ أٞ اٌىشثْٛ  شؾٕخ عضئ١خ ِٛعجخ ػٍٝ اٌزسح راد اٌغبٌج١خ اٌىٙشثبئ١خ الالً)فٟ اٌجذا٠خ(

 رسح اوضش ِٓ ثبلٟ اٌزساد ٚر١ٍٙب C=Oٚعٛد اٌخطٛط ثىضبفخ ؽٛي رسح الاٚوغغ١ٓ ٌّغّٛػخ ( 4فٟ اٌشىً )الاٌىزش١ٔٚخ ٌزٌه ٔشٜ 

, ٚ٘ىزا وٍّب صاد اٌؼذد اٌزسٞ ٌٍؼٕظش صادد اٌغبٌج١خ ِٚٓ صُ  H رسح اوضش ِٓ اٌخطٛط ؽٛي ٚاٌزٞ خطٛطٗ , ف١ّب ثؼذ C اٌىشثْٛ

اٚ اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ ٌزذاخً ث١ٓ الاٚسث١زبلاد اٌزس٠خ ٚرى٠ٛٓ الاٚسث١زبي اٌغض٠ئٟ فبْ عٙذ اٌىٙشثبئ١خ أز١غخ .رضداد اٌخطٛط 

( 5ٚاٌشىً ) , ؽ١ش اْ رٛص٠غ الاٌىزشٚٔبد ػٍٝ اٌغض٠ئخ ٘ٛ اٌّزؾىُ ثبٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ.C=Oِغّٛػخ عٛف ٠زشوض ؽٛي 

ً ثخطٛط وض١فخ فٟ ِٕبطك ِؼ١ٕخ ٚل١ٍٍخ فٟ اخشٜ ٔز١غخ اخزلاف اٌغٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ ٚاٌزٞ ٠ّضعطؼ رغبٚٞ اٌغٙذ ٠ٛضؼ 

اٌشؾٕخ , ؽ١ش اْ إٌٜٛ ِشؾٛٔخ ثشؾٕخ وٙشثبئ١خ ِٛعجخ ٚالاٌىزشٚٔبد ِشؾٛٔخ ثشؾٕخ عبٌجخ فبٔٙب رؼبٟٔ ٔٛػب ِٓ أٛاع اٌززثزة 

عٍٛن صٕبئٟ اٌمطت  ٛسِبٌذ٠ٙب٠ذعض٠ئخ اٌفٔغجخ ٌجؼضّٙب اٌجؼض , ٚٔز١غخ ٌٙزٖ الاصاؽخ فٟ اٌشؾٕبد اٌغبٌجخ ٚاٌّٛعجخ رغٍه 

( ػٕذئز ٠ىْٛ عجت اٌزغبرة اٌغض٠ئٟ ٘ٛ اٌزغبرة الاٌىزشٚعزبر١ىٟ ث١ٓ صٕبئ١بد الالطبة ٚصٕبئ١بد Oscillating dipoleاٌّززثزة )

 .ٚاْ اٌمٜٛ الاٌىزشٚعزبر١ى١خ رغبُ٘ فٟ اٌزغبرة اٌغض٠ئٟ اٌىٍٟفٟ اٌغض٠ئبد اٌّغبٚسح. اٌّؾزضخ الالطبة اٌّٛافمخ

ِغ , Ab-intioثطش٠مخ  ِٓ اٌخظبئض اٌّّٙخ اٌزٟ ؽغجذ اٌغض٠ئ١خ ٌٍّذاساد اٌطبل١خ( eigen values) اٌزار١خ اٌم١ُوزٌه 

. ؽ١ش رّزٍه عض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ صّبْ ِذاساد ِشغٌٛخ  ثبلاٌىزشٚٔبد اٌّشغٌٛـخ ٚغ١ش اٌّشغٌٛـخ( Orbitals) ٌّذاسادث١بْ ا

- =EHOMO) طبلزٗ ِٚمذاس (HOMO) ِشغٛي عض٠ئٟ ِذاس اػٍٝ ٠ّضً ِغزٛٞ اٚيٚ, ثبلاٌىزشٚٔبد ٚاسثغ غ١ش ِشغٌٛخ 

9.642789 eV )ٍٗ2 اِب رّبصB2. ؾزٛٞ أٞ لا٠ ِشغٛي غ١ش عض٠ئٟ ِذاس طؤاٚ ١ّضًف ِٓ اٌّذاساد غ١ش اٌّشغٌٛخ ِذاس ٚطؤا اِب

( LUMO, ٚاْ ل١ّخ طبلخ اٚطؤ ِذاس ) 2B1 ٚرّبصٍٗ( ELUMO = 7.676093 eV) طبلزٗ ِٚمذاس( LUMO)ػٍٝ اٌىزشٚٔبد 

 ػٍٝ رؾزٛٞ اٌّشغٌٛخ اٌّذاساد ٚاْ.  (eV7 676093.اْ الاٌفخ الاٌىزش١ٔٚخ رغبٚٞ ) أٞرّضً ِمذاس الاٌفخ الاٌىزشٟٚٔ , 

 Ionization) اٌزب٠ٓ عٙذ ػٍٝ ٔؾظً اٌّشغٛي اٌّذاس ٌطبلخ اٌّطٍمخ اٌم١ّخ اخز ٚػٕذ (.Spin-اٌجشَ)ثبلارغبٖ ٠خزٍفبْ اٌىزش١ٔٚٓ

Potential )ثـ ٌٗ ٠ٚشِض (I.P )ٟ٘ٚ ٠ٚغبٚٞ ثبٌزسح ِشرجظ اٌىزشْٚ اٚ٘ٓ لاثؼبد اٌلاصِخ اٌطبلخ (I.P = 9.642789 eV). 

 ( ٠ج١ٓ ل١ُ ٘زٖ اٌّغز٠ٛبد اٌطبل١خ ٚرّبصٍٙب .5ي )غذٚٚاٌ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ِغ رّبصٍٙب LUMOٚأٚطؤ ِذاس غ١ش ِشغٛي HOMOاػٍٝ ِذاس ِشغٛي  ١بْٚث اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ ٌغض٠ئخ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ ٚطف (5)يعذٚ
 

 ل١ّزٙبٌٍطبلخ ٠ّىٓ ؽغبة فغٛح اٌطبلخ ث١ّٕٙب ٚاٌزٟ   HOMO    ٚLUMOزؾذ٠ذ ِغزٜٛ ف١شِٝ اٌزٞ ٠زٛعظ اٌّغز١٠ٛٓ ٚث

(17.318882 eVطجمب ٌٍزؼش٠ف ) 
(30)

                                        

 ΔE=ELUMO-EHOMO  . 

 

 

 

 

Energy (eV)                                  Symmetry 

   No.Level 

1 A1 

7.676093 

-9.642789 

LUMO 

HOMO 

-12.057920 

-14.841902 

-17.223568 

-21.978750 

-36.391129 

-302.728210 

-552.734314 

17.101551 

18.8...40 

24..38145 

2 A1 

3 A1 

 4 A1 

 1 B2 

 5 A1 

 1 B1 

 2 B2 

 2 B1 

 6 A1 

 3 B2 

 7 A1 



 2013/ ػهمي /  انرابغ انؼذد -انحبدي ػشر انمجهذ –انؼهميت  كربلاء جبمؼت مجهت
 

111 

 

 

 Conclusionبث  ـالاسخنخبج
 

اٌضلاصخ الاٌٚٝ ِٕٙب ا٘زضاص ِٓ ( عزخ أّبط اعبع١خ ا٘زضاص٠خ , 3N-6عض٠ئخ لاخط١خ رّزٍه ) H2COعض٠ئخ اٌفٛسِبٌذ٠ٙب٠ذ 

 ( .N-1( ؽغت )stretching, ٚاٌضلاصخ الاخشٜ ا٘زضاص اِزطبطٟ ) (2N-5)( ؽغت اٌمبػذح bendingٔٛع أؾٕبئٟ )

الاخشٜ ِٓ ػذح  شجٗ اٌزغش٠ج١خ اٌّخزٍفخ ( رخزٍف ػٓ اٌطشائكAb-initio methodاْ اٌطش٠مخ اٌّغزخذِخ فٟ اٌؾغبة )

 -ٔٛاؽــــٟ ٚ٘ـــــــٟ :

أٙب رؤخز ٚلذ اطٛي ِٓ اٌطشائك الاخشٜ اٌزٟ لارزغبٚص ػذح صٛأٟ فٟ ؽ١ٓ ٘زٖ اٌطش٠مخ رظً اٌٝ ػذح عبػبد اٚ ا٠بَ فٟ  -1

 ثؼض الاؽ١بْ ؽغت ػذد اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٍغض٠ئخ .

سعخ اسرجبط ٚرؼزّذ ػٍٝ د دل١ك أٞ اوضش دلخ ِٓ اٌطشائك الاخشٜ ثشىً ٚاٌغض٠ئ١خ اٌزس٠خ ثبلأظّخ اٌّزؼٍمخ اٌؾغبثبد رؼطٟ -1

 .ٚؽغُ لبػذح اٌج١بٔبد اٌّغزخذِخ الاٌىزشْٚ
 

 ( رؾزغت ٚربخز ثٕظش الاػزجبس ع١ّغ الاٌىزشٚٔبد فٟ اٌؾغبثبد ,Ab-initioاْ اٌغجت الاٚي ٚاٌضبٟٔ ٠ؼٛد ٌىْٛ طش٠مخ اٌـ )

 ؽغبة ِضً,  اٌزىبِلاد ٌٕٛارظ اّ٘بي أٞ ٚثذْٚ اٌجذا٠خ ِٓ ٌٗ اٌف١ض٠بئ١خ اٌخٛاص ٚؽغبة إٌظبَ د٠ٕب١ِى١خ ٌٛطف رغزخذَ فٟٙ

 . ػ١ٍّخ ٔزبئظ اٌٝ لارؾزبط أٙب وّب,  إٌظبَ طبلبد ٚا٠غبد,  الاٌىزشٟٚٔ ٚاٌزٛص٠غ اٌزشو١ج١خ اٌخٛاص, ٌٍز١ٙظ الاٌىزش١ٔٚخ اٌؾبلاد

 ٌزٌه فٟٙ ربخز ٚلذ اطٛي , فٟ ؽ١ٓ اٌطشائك اٌشجٗ رغش٠ج١خ الاخشٜ رزؼبًِ ِغ اٌىزشٚٔبد اٌّذاساد اٌخبسع١خ فمظ .

ٟ٘ الالً ِٓ ث١ٓ اٌمٛاػذ ٌىٕٙب الاعشع فٟ اٌزطج١ك ٚاخزد ٚلذ الً , ٌىٕٙب  (STO-3G)لبػذح اٌج١بٔبد اٌّغزخذِخ وّب اْ 

 الً دلخ ِٓ الأٛاع الاخشٜ .

 6 , فٟ ؽ١ٓ ػذد٘ب ثبٌطشائك شجٗ اٌزغش٠ج١خٌزؼبٍِٙب ِغ ع١ّغ الاٌىزشٚٔبد ِذاساد  8ػذد اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ ثبلاٌىزشٚٔبد 

 . (I.P = 9.642789 eV)٠غبٚٞ  ثبٌزسح ِشرجظ اٌىزشْٚ اٚ٘ٓ لاثؼبد اٌلاصِخ اٌطبلخ . ادسِذا

 ِٓ ثم١خ اٌطشائك . وّب اْ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ثٙزٖ اٌطش٠مخ الً ثىض١ش ِٓ اٌطشائك الاخشٜ ٚثزٌه رىْٛ اوضش اعزمشاسا
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