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ودراسة   GeF4 رابع فلوريد الجرمانيوم دراسة الخواص الطيفية والحرارية لجزيئة
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الخ$صة 
دراس�ة منحن�ي اذ تم . (GeF4) تم في ھذا البحث دراسة الخواص الطيفية والحرارية لجزيئة

 ودراس�ة ت�رددات الجزيئ�ة)  2.99eV( الجزيئ�ة حي�ث كان�ت طاق�ة أنح�#ل (Ge - F)  الجھ�د ل#ص�رة 
GeF4  في منطقةIR  بسبب التغير في عزم ثنائي القطب. 

�ا��بة   أم��واص  بالنس��ةالثرمو  للخ��ة(  ديناميكي��ل  )الحراري��رارة  مث��وين  ح� ( f  التك
(∆Hت�/  molبوح�دة  )4198.48(وك�ان  (H )والمحت�وي الح�راري   mol /kcalبوح�دة  )-290.231( وكان
Cal ة� حي�ث ك�ان (S)وا2نتروب�ي   mol . k /Calبوح�دة   )  19.61(  وكان�ت ( Cp ) والس�عة الحراري

إن ق�يم ھ�ذه الخص�ائص ت�م  . 298Kق�يم عن�د درج�ة ح�رارة ھذه ال وكانت mol .k/Calبوحدة  )82.25(
وتم رسم الع#قات البيانية التي توضح  k)   3000 -  100    (من  مختلفةحسابھا عند درجات  حرارة 

  .من النتائج العملية   ذلك ، وكانت كافة النتائج قريبة
 انتروبي,السعة الحرارية,انثالبي,انماط ا2ھتزاز,رابع فلوريد الجرمانيوم:  الكلمات المرشدة

Study of Spectroscopy and Thermodynamic Properties for 
Germanium Tetrafluoride GeF4 Molecular and Study  of 

Potential  Energy Curve for  Bond  (Ge-F)   

Abstract
In This research Complete study Spectroscopic and Thermodynamic 

properties   for   molecule   GeF4 .  This  included calculation  of potential  energy 
curve . from  this  curve total energy  of  molecule at equilibrium distance 
calculated , for bond  (Ge - F) the degenerated of  (Ge -F ) bond was (2.99 ev) 
instate of that  the vibration modes of GeF4 and frequency in IR spectra region 
because variable of dipole moment for molecule. Also we calculated 
Thermodynamic  properties for GeF4 such as Heat  of  formation , Enthalpy , Heat 
of Capacity and  Entropy    Were (-290.231  kcal/mol , 4198.48kcal/mol , 19.61 
kcal /k/mol ,  82.25 kcal /k /mol,) respectively  all at room temperature and one 
atmosphere    ( 298 k , 1 atm.) , and we calculated this properties at various 
temperature from ( 100 – 3000 ) K .   The calculated results are in a good 
agreement with experimental results 
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    الجزء النظري
التأثيرات المتبادل�ة ب�ين  ا>طياف يعني علم نإ

���اف كاف��ا أن ا>طي��عاع كم��ادة وا>ش��أ ـالم�ة تنش
�ة ����ا2ت طاق����ين ح����ا2ت ب����ن أنتق����ة ع��� .معين

�ة��ة تظھرحزم�اَ عريض�وعند فا>طي�اف الجزيئي
����ن الخط���ة م���دو مجموع���ة تب���ا بدق��وط ـتحليلھ

�ين ��ا2ت ب��ن ا>نتق��دد م��ن ع��ة ع��ة الناتج�الطيفي
�ة���ة المختلف���تويات الطاق���ي إ. مس���دد الكل��ن الع

�ة >ي ��تويات الطاق��ةلمس��داَ  جريئ��ر ج��و كبي�ھ
��ب أن تقس��ات ـك�ذلك ف�أن الطاق�ة يج�م ال�ى طاق

  : ] 1 [ ة وھيــمختلف
1       EVRNTtotal EEEEEE ++++=         

�TE نث أـحي   � NE  ا2نتقالي�ةة ـتمث�ل الطاق
 VE,دورانيةـة الـاقــالط RE , الطاقة النووية

�ـالطاق���������ةة ـ���������: EE,   ا2ھتزازي��������ة ـالطاق
الجزيئة ھي مجموع�ة ك�رات  نإ .ةـا>لكتروني

�ة�����ل مختلف�����ة  ذوات كت�����ق ذرات الجزيئ����تواف
�ق���وال تواف���ة ا>ط���وابض مختلف���ر ون�� ا>واص

�ربط��ي ت��ذرات الت��ة   ال��ي الجزيئ��ص ف�وأن تقل
ح�د   ش�بيه ال�ى >واصر الكيميائي�ةھذه ا وتمدد

 ق�انون ال�ى  يخ�ض  ال�ذي   ما سلوك الن�ابض
 ونتيجة لذلك ي	دعى ( Hook,s  Law ) وكــھ

ئة الثن				ائي ال				ذرة المھت				زة ـ				ـالجزي  وذجـنم				
 بنم					وذج المتذب					ذب الت					وافقي البس					يط 

Harmonic Oscillator Model Simple 
تردد الك.سيكي لھذا المتذب	ذب يعط	ى ـال إو ) (

  :] 1,2,3,4[ بالع.قة
        )2(          

µπ
υ k

vib
2

1=       

دلة تصف الحركة ا4ھتزازية المعاوھذه   
المختزلة ة الذرة التي كتلتھاــللجزيئة الثنائي

(µ)  والتي تتذبذب تحت تأثير قوة(k)  َووفقا
  لميكانيك الكم فأن معادلة شرودنكر المحلولة

م ــقيلتعين  التوافقي البسيط المتذبذب لنظام
  المعادلة  فيتمثل ويات الطاقة ا4ھتزازية مست

                                
( 3)    

ibhE υυ υυ )
2

1
( += عدد الكم  (υ)يمثل 

 ,υ = 0,1 , 2, 3 ويأخذ القيمتزازي ــا4ھ
ي ـالتردد الك.سيكيمثل  ibυυوأن ……

ويعد نموذج المھتز .للمتذبذب التوافقي 
التوافقي نموذجاَ تقريبياَ حيث يمكن رسم 

ل.ھتزاز وبين  الع.قة بين طاقة الجھد
  .] 5[ المسافة البينية حسب المعادلة  

 4                                 
)  

المسافة  r,القوة ثابت k,طاقة الجھد   U  حيث
بين زان ــا4تمسافة re ,ـينن الذرتـبي

ن أھتزاز الجزيئات في الحقيقة ليس إ.نــالذرتي
راب الذرات من اقتقياَ بسيطاَ فعند ـأھتزازاَ تواف

بعضھا تزداد طاقة الجزيئة وعندما نصل حالة 
اUتزان تاخذ الجزيئة وضعھا الطبيعي وعندما 

بعضھا تزداد طاقة الجزيئة  تبتعد الذرات عن
كتابة معادلة الجھد ويمكن ب التجاذنتيجة قوٮ

ال.توفقي لمورس للحصول على مستويات 
ي ـــالطاقة ا4ھتزازية بدUلة العدد الكم

  :] 5[وكا4تي (υ)ا4ھتزازي ا
5    vYevvE ev

32 )
2

1
()

2

1
()

2

1
( +−+++= υχυυ                                          

χeحيث أن  ثابت ال.توافقية ويكون ذو قيمة :   
تمثل ن طاقة التفكك إ.موجبة صغيرة جداَ 

الفرق مابين طاقة الجزيئة في حالة ا4تزان 
من  ا4فتراضية وطاقة الذرات المنفصلة

أن أطياف الحركة ا4ھتزازية . بعضھا 
للجزيئات المتعددة الذرات تكون معقدة حيث 
يمكن وصف حركتھا ا4ھتزازية بدUلة 
حركات بسيطة تسمى أنماط ا4ھتزاز 
 Normal Mode of)   ا4عتيادية 
Vibration )   5,6 [ والتي تخضع للع#قة [ 
:  

3N -  56              
عدد الذرات للجزيئات  تمثل:  N حيث أن 

وفي حالة الجزيئة غير الخطية .خطيةال
  -:نستخدم المعادلة التالية 

3N – 67 
ن أطياف ا>ھتزاز ت#حظ عملياَ بشكل إ

 )أو أطياف رامان   (IR)أطياف تحت الحمراء 
Raman Spectra )  2ن المنشأ الفيزيائي إأ

   ] 5[النوعين من ا>طياف يكون مختلفاَ  لھذين
ھتزازات الترددية للجزيئات المتعددة ن ا>إ

ية ــالذرات سواء كانت خطية أو غير خط
يف ـتكون معقدة والسبب في ذلك ھو أن ط

توي على ترددات ــت الحمراء يحــا>شعة تح
ا>ساسية  فوقذب ا>ساسية والترددات ــالتذب

والحزم ا>تحادية نتيجة للطبيعة ال#توافقية 
ولقد تمكن .] [2,3   ل#ھتزازات الجزيئية

ة ـالحركن وصف ــون  مــالعالم ولس
حيث أن  Gو  Fا>ھتزازية من خ#ل مصفوفة 

(F)  مصفوفة ثوابت القوى التي تصف
 (G)ام وـة بشكل تــع الھندسي للجزيئــالتوزي
ل والع#قات ــوفة تشتمل على الكتــمصف

الفراغية المعينة للذرات ومن خ#ل معادلة 
 [7,8,9 ]التي تعطى بالع#قة ويلسون الجريدية 

.  
∑ Lj =( Fij – λMij )                       8                      

2)(
2

1
)( errkrU −=
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ة التجريبية ــن حل ھذه المعادلإ حيث
م ـــوتقيي λددة ـــللحصول على جذور المح

زازي ا>ساسي والمتجھات  ــالترددا>ھت
(Eigen Vector )  تعين ا>حداثيات ا2عتيادية

  عنصر مصفوفة:  Fij حيث إن
 Eigenدالة القيمة الذاتية :  λ ثوابت القوى

Value Mij  : ، عنصر مصفوفة الكتل الذريةLj  
خواص إن ال.معام#ت الجمع قيم

الكھروستاتيكية للجزيئات ھي العامل 
 الخواصا2ساسي الذي يسھم في شرح 

ة ــالكيميائية للعناصر والبنى التركيبي
واص الجھد لمركباتھا ومن ھذه الخ

ه ــي للجزيئة والذي يعرف بأنــالكھروستاتيك
نسبه بين الطاقة الكامنة الكھربائية للجزيئة 
الى مقدار شحنتھا أو انه طاقة الجھد للجزيئة 

 [ى بالع#قة التاليةــوالذي يعط(r)   دــعند البع
5 [  :  

   rd
rr

r

rr

Z
V

A

A ′
−′

′
−

−
= ∫∑

)(ρ          9         

دبين النقطة والشحنة يمثل البع rحيث إن 
تمثل  rAھي الشحنة النووية ،  ZAالنقطية ، 

كثافة الشحنة   rρ)◌َ (   نصف قطر الذرة و
ن#حظ من الع#قة إن الحد . ا>لكترونية 

ا2ول يمثل مساھمة ا>نوية بالجھد 
الكھروستاتيكي والحد الثاني يمثل مساھمة 

  .حسب حسب توزيعھا بالجزيئة ا>لكترونات
نسبة لمبادئ الديناميكية الحرارية اما بال

والتي تھتم بتحو2ت الطاقة ) الثرموداينميك(
للمادة في الفراغ الذي تحتله المادة 

وما يتبع ذلك من تحول في )  Systemالنظام(
مستوى طاقته الداخلية التي ھي نوع من 
انواع الطاقة الكامنة في النظام والتي تلعب 

ي منھا السعة دور في كثير من المفاھيم والت
الحرارة ال#زمة لرفع  الحرارية  وھي كمية

من المادة درجة حرارية  (g)  حرارة كتل
ويمكن كتابة  cal.Mol-1.deg-1واحدة ووحدتھا 

ة ودرجة الع#قة بين الحرارة المنتقلة الى ماد
  :[ 11 ,10 ]حرارتھا بالشكل ا2تي

dQ= ncdT                                       10                 
�ث ان �����رارة، :  dQحي�����ة الح�����دد :   nكمي����ع
 dTالس�عة الحراري�ة الجزيئي�ة،  :   cالمو2ت، 

�بب : ��رارة بس��ة الح��ي درج��ر ف��ن dQالتغي�وم
�ا ����ن كتابتھ����ة يمك����عة الحراري����روف الس���المع

  :بالشكل ا2تي
R=CP–CV                                            11                                                           

�ث ان  ����ازات ، : Rحي����ام للغ����ت الع���:  CPالثاب
الس�عة : CVالسعة الحراري�ة بثب�وت الض�غط ،  

�م ����وت الحج����ة بثب����ث انالحراري����عة   حي���الس
�ر ����ات غي����غط للجزيئ����وت الض����ة بثب���الحراري

  :[ 12 ] الخطية متعددة الذرات تعطى بالع#قة
CP=(3/2)R+(3N-5)R                         12 

 Enthalpy) ا2نثاليبي(كذلك المحتوى الحراري 
وھي من الدوال المھم�ة حي�ث يعط�ى بالع#ق�ة 

  :التالية
H=U+PV                                        13                                                                      

الطاقة الداخلي�ة ، :  U ا2نثاليبي ،:   Hحيث ان
P  :  غط���م:  Vالض��ة  الحج��اليبي دال��د ا2نث�وتع

�ة ���ة الداخلي���رارة والطاق���ة الح���غط ودرج��للض
�لك ���ي تس���ازات الت���دا الغ���ا ع���واد م���ع الم��لجمي

�لوك��ذا الس��ن ھ��اً م��اً او قريب��لوكاً مثالي��ا .س��ام
 Heat of)ح�رارة التك�وين او انث�البي التك�وين 

formation) رارة�التك�وين  حيث تعرف بانھ�ا ح
وھي التغير ف�ي ا2نث�البي عن�د  (H˚f∆)القياسية 

�رھا ��ن عناص��ادة م��ن الم��د م��ول واح��ون م�تك
�ية��روف القياس��ي الظ��ية ف��فة . ا2ساس��ي ص�وھ

�ت ���اذا كان���ب ف���تقرار المرك���ق باس���زة تتعل�ممي
موجبة كبيرة فالمركب غير مستقر واذا كان�ت 

�تقر��ب مس��البة فالمرك��رى .س��دوال ا2خ��ن ال�وم
�ي��اس   (S) Entropyا2نتروب��ر مقي��ذي يعتب�وال

�ب��وائية المرك��بب لعش��ات  بس��ي درج��ر ف�التغي
  :الحرارة حيث يعطى بالع#قة

dS=dQR/T                                   14                                                                       
درجة : Tالتغير في ا2نتروبي،  : dSحيث ان  

  الحرارة
  طرق الحسابات

تم استعمال برنامجين حسابيين اساسيان     
 WIN ج ــــوبرنام  PCMODELبرنامج   وھما

MOPAC7.21 ي تفصيل للبرنامجين ـــوفيما يل
  .المستخدمين

   PC MODEL برنامج 
ينتمي ھذا البرنامج الى نوع مھم من        
 Molecularامجيات النمذجة الجزيئية رأنواع ب

Modeling [13]   والتي من أھمھا برامج حساب
 Molecular Mechanic (MM)ي ــالميكانيك الكم

ة ـــة بسيطــــــوالتي تستخدم دوال تحليلي
f(r,Ө,φ)  حداثيات الداخلية مثلOحيث تمثل ا

رة وانحناء الزاوية وطاقة الكتل ــPصول اــط
Torsions Energy  والطاقات ال#تآصرية التي

اَ وتنافراَ باOضافة الى ييضمن تشتتاَ وجذب
ن ـــويتم ع . [ 14]القوى الكھروستاتيكية 

طريق ھذا البرنامج رسم الجزيئات مع تثبيت 
ن وحساب ـــل ذرتيــة ا>واصر بين كـــطبيع
ندسي التوازني ا>ولي ويتم ذلك ــھا الھـــشكل



                                رابع فلوريد دراسة الخواص الطيفية والحرارية لجزيئة              3،2011العدد ، 29المجلد ،لھندسة والتكنولوجيامجلة ا 
 Ge – Fني الجھد ل#صرة منحودراسة   GeF4 الجرمانيوم                                                                                            

 

120 
 

من خ#ل تصحيح شكلھا الھندسي الفراغي 
  .الى اقرب شكل مستقر طاقياَ 

  WIN MOPAC 7.21امج برن
 ميقو MOPACد احد تحسينات برنامج ــيع     

م الناتجة من برنامج ــھذا البرنامج بقراءة القي
MODEL  PC   ثم يتم الحساب لكثير من

مثل ا>طياف ا2ھتزازية الخصائص الجزيئية 
وى ــوثوابت الق والكميات الثرموديناميكية

خ#له يتم رسم منحني طاقة كذلك من . 
 ]لجھد كدالة للمسافة بين ذرتين في الجزيئة ا

15 ] .  
  النتائج والمناقشة

طاقة اھتزاز ( تم دراسة منحني الجھد     
وتم تحديد نقط ا2تزان والتي تكون ) الجزيئة 

فيھا قيمة الطاقة الكلية اقل مايمكن ويوضح 
منحني طاقة الجھد 2ھتزاز ) 1(الشكل 
كلية عند حيث تبلغ الطاقة ال GeF4الجزيئة 

) قعر منحني الجھد (زان ـــع ا2تـــموض
في حين تكون المسافة  (1853.82ev-)حوالي 
(Ge - F)  1.51629 (حوالي (Aº ن ـــوي#حظ م
ا2قتراب من السلوك التوافقي في ) 1(الشكل 

أذ يظھر تأثير   (Ge - f) ـمستويات ا2ھتزاز ل
مط اPصرة وا2بتعاد عن السلوك التوافقي 

لنا في مستويات ا2ھتزاز العليا كلما لدخو
أكثر حيث تزداد  ( Ge – F )زادت قيمة المسافة

الطاقة حتى تصل إلى تفكك الجزيئة حيث 
 (Ge-F)ـ  ل (Deq=2.99 ev)طاقة التفكك الطيفية 

كذلك تم حساب أنماط ترددات 
خطية حيث ان عدد ال.اUھتزازللجزيئة 

( ي  ـھئة ــاUنماط اUھتزازية لھذه الجزي
93N-6= (دول ــوالج) يوضح قيم )  1
 ) υ( دد الموجي ــبالع نھا عرددات معبر ــالت

 WinMopacوالتي قيست باستتخدام برنامج 
  . [15,16,17] ومقارنتھا بالنتائج العملية

يوضح الجدول  اما بالنسبة للخواص الحرارية
والسعة  (Hºf∆)قيم حرارة التكوين القياسية  )2(

 (S)واUنتروبي  (H)ثالبية واUن (Cp)ة الحراري
 298Kرارة ـــة حــــحيث ان ھذه القيم في درج

 [18] وي.حظ التقارب مابين القيـــم العملية
  WinMopac  والنظــرية المحسوب ببرنامج

يمة اUنثالبي حيث تجريبياَ Uيمكن قماعدا 
ايجاد القيم التجريبية Uنثالبية المواد ولكن 

  .يم التغير في ھذه اUنثالبيات يمكن ايجاد ق
  ا�ستنتاجات

من خ.ل النتائج يتضح ان اUصرة الفعالة    
ذات القيم المختلفة ل.متصاص تكون من 

ان قيم  حيث )   (Ge-F خ.ل ا4صرة

حيث ان  (Ge-F) من اUصرة صاص ناتجتاUم
 cm-1, 799.60 cm-1, 800.54 756.05(  اتالتردد

cm-800.59 cm-1   ( صرة يUعود الى مط ا
 cm-1, 216.78 215.75    المتناظرة والترددات

cm-1, 235.56 cm-1,  )    235.91  cm-1 , 136.23 
cm-1    (  يعود الى المط ا4نحنائي ل.صرة

(Ge-f)  . المط حيث ان ترددات اھتزاز
واUنحناء يعتمد بصورة كبيرة على كتل 

خفيفة الذرات المھتزة حيث كلما كانت الذرات 
:                                                                                   الوزن كانت اھتزازاتھا اعلى حيث الع.قة 

                                                                                 

µπ
υ k

vib
2

1=    

كتلة :  µثابت القوة ، : kالتردد ،  υحيث   
  الذرات المھتزة

ة ي.حظ التناسب ــللخواص الحراري ما بالنسبة
مع  S, H, Cp, ∆Ho: ل من ــردي لكــالط

رارة وتفسير ذلك حسب ميكانيك ــة الحــدرج
ة ــرارة الغرفــة حــم حيث ان في درجــالك

ركة ـــالحل من ــوأعلى بقليل تساھم ك
م السعة ــة واUنتقالية في قيــالدوراني
ذ ــات حرارة اعلى تؤخــة وفي درجــالحراري

ة ا4ھتزازية وفي ــــظر ا4عتبار الحركــبن
 1000Kية اعلى من ــدرجات الحرارة العال

م ـعب دور مھــكترونية تلــان الحركة ا4لــف
اما  Cpة ـــھذا بالنسبة للسعة الحراري

فأن الزيادة في ا4نتروبي   S  وبيا4نتر
ى الزيادة في ـــبزيادة درجات الحرارة يعود ال

ا4نتشار الطاقي المرتبط بالطاقات الدورانية 
Ho∆  وا4ھتزازية وفي حرارة التكوين

f   فأن
  . الجزيئةم السالبة تدل على استقرار ــــالقي
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حظ طيف ا*شعة التحت الحمراء يوضح تقارب القيم النظرية مع العملية الى حد كبير حيث ي
) 1(جدول 
  .  (3N-6)لمركب عضوي العديد من الحزم ا*ھنزازية طبقا 

  
Wavelength 
(nm) Exp  

  

Wave 
number 
(cm-1  ) 
Exp. 

Wavelength 
(nm) Cal. 

Wave 
number 

(cm-1  )Cal.  

 Vibration  

48780.48  205 46349.94 215.75  1  

    46129.71 216.78  2 

    42452.02  235.56  3  

   42389.04 235.91  4  

38461.53 260  42331.62 236.23  5  

13550.13 738  13226.63 756.05  6  

   12506.25 799.60  7  

12500 800  12491.56 800.54  8  

   12490.78 800.59  9  

    
  .atm 1وضغط  298Kعند درجة  GeF4يوضح الخواص الثرموديناميكية لجزيئة ) 2(جدول 

  
Unit Exp. 

298K, 1atm 
Cal 

298K, 
1atm. 

Thermodynamic 
properties 

kcal./mol. -284.72  290.231 -  حرارة التكوين(∆Hºf)  
cal./K/mol. 19.521 19.61 السعة الحرارية )(Cp  

  (H)ا*نثالبي  4198.48 ..…  ..…
Cal./K/mol. 72.22 82.25  ا*نتروبي(S)  
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  رابع فلوريد الجرمانيوملجزيئة Ge-F المسافة    تغير الطاقة الكلية مع)  1 (الشكل 

  
  
  

 
 
 

  
  

Deq=2.99 ev  
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  ,التغير في ا4نثالبي:b ,حرارة التكوين :a  يوضح الع$قة البيانية بين درجة الحرارة مع كل من ) 2(شكل

c :     السعة الحراريةd :ا4نتروبي  

                      


