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 بواسطة البرامج شبه التجريبية

 6نديم خالد حسن،   2عبد الحكيم شكور محمد،  6عبد الرحمن رشيد حمود

 ، تكريت ، العراؽ جامعة تكريت،  كمية التربية لمعموـ الصرفة ، قسـ الفيزياء 1
 ، كركوؾ ، العراؽ جامعة كركوؾ،  كمية التربية لمعموـ الصرفة،  قسـ الفيزياء 2
 

 الممخص
وذلػؾ باسػتيداـ البػرام   ](C6H15Ga( و )[(C3H9Gaتـ في ىذا البحث دراسة وحساب طاقة الجيد و ترددات الاىتزازات فػي الجػزييتيف الطيطيتػيف

حيػػث تػػـ حسػػاب الهػػكؿ اليندسػػي الفراتػػي لمجزييػػات المدروسػػة مػػف يػػطؿ المصػػفوفة الابتداييػػة   MNDO-PM3بطريقػػةالنظريػػة هػػبو التجريبيػػة  
طاقػػة والنياييػػة التػػي تحتػػوا ومػػا اطػػواؿ الاواصػػر وومػػا الزوايػػا بػػيف الاواصػػر وزوايػػا السػػطوح وهػػحنة كػػؿ ذرة فػػي الجػػزييتيف ،ومنيػػا  تػػـ رسػػـ منحنػػي 

( في كؿ جزيية مقابؿ مػا يػتـ الحصػوؿ وميػو مػف قػيـ الطاقػة الكميػة  ومنػو  تػـ Ga-Cـ وما تغيير طوؿ  الاصر )الجيد لكؿ جزيية حيث اوتمد الرس
-( و )   1.8327( ونػػد مسػػػافة اتػػزاف )eV 553.044-( لكػػػؿ جزييػػة ونػػد الواػػػ  التػػوازني وكانػػػت )Total energyحسػػاب الطاقػػة الكميػػػة )

1003.53726 eV ( ونػػد مسػػافة اتػػزاف )لمجػػزييتيف ومػػا التػػوالي  ، ومػػف منحنػػي الجيػػد تػػـ حسػػاب طاقػػة التفكػػؾ لكػػؿ جزييػػة وكانػػت (   1.8344
 .( وما التواليeV 4.70991( و ) eV 4.508تساوا )

 المقدمة 
( وثطثػػػػػػي اثيػػػػػػؿ كػػػػػػاليوـ C3H9Gaاف جزييتػػػػػػي ثطثػػػػػػي مثيػػػػػػؿ كػػػػػػاليوـ )

(C6H15Ga تعتبػػػػػػػػر مػػػػػػػػػف الجزييػػػػػػػػات المعدنيػػػػػػػػػة العاػػػػػػػػوية )الميمػػػػػػػػػة 
فػػػػػي ومميػػػػػات الانمػػػػػاء الفػػػػػوقي  كمصػػػػػدر لعنصػػػػػر الكػػػػػاليوـ المسػػػػػتيدمة

 وذلػػؾ باسػتيداـ طريقػػة الموصػمةلمبمػورات فػي ومميػػة تصػني  المػػواد هػبو 
( لتكػػػػويف MOCVDترسػػػػيب اةبيػػػػرة الكيمياييػػػػة العاػػػػوية المعدنيػػػػة )

. الا جانػب ذلػؾ، فهنػو GaNو As Gaمركبات أهباه الموصطت مثؿ 
الميػػػػػزر، الثناييػػػػػات اليفيفػػػػػة، ثناييػػػػػات يمكػػػػػف أف تسػػػػػتيدـ فػػػػػي تصػػػػػني  

 [1.2] والترانزسػتورات واليػػة الطاقػػة واليطيػا الهمسػػية ذات الكفػػاءة العاليػػة

في نوع الذرات المكونة ولكنيا تيتمؼ في وػدد الػذرات  تيفتهترؾ الجزيي
فػػػػي بعػػػص اليػػػػوا   ووتبعػػػا لػػػذلؾ فيػػػػي تيتمػػػؼ فػػػػي الػػػوزف الجزييػػػي 

ي  الفيزيايية والكيميايية ، ومػف اىػـ اليصػاي  المدروسػة ىػي اليصػا
الطيفيػػػة لانيػػػا تعطػػػي وصػػػفا كػػػامط لتركيػػػب الجزييػػػة ومسػػػتويات الطاقػػػة 
فييػػػػا وكثيػػػػر مػػػػػف المعمومػػػػات الايػػػػػرث ، اف كػػػػؿ جزييػػػػػة تمتمػػػػؾ ثػػػػػطث 
انتقػػالات طيفيػػة رييسػػية ىػػي الانتقػػالات الالكترونيػػة والتػػي تقػػ  تردداتيػػا 
فػػي المنطقػػة المرييػػة وفػػوؽ البنفسػػجية والانتقػػالات الاىتزازيػػة والتػػي تقػػ  

دداتيػػػػا فػػػػي المنطقػػػػة تحػػػػت الحمػػػػراء القريبػػػػة والمتوسػػػػطة والانتقػػػػالات تر 
الدورانيػػة والتػػي تقػػ  تردداتيػػا فػػي المنطقػػة الموجػػات المايكرويػػة وبمػػا اف 

حػرارة الصػفر  الجزييات فػي حالػة حركػة اىتزازيػة دايمػة حتػا ونػد درجػة
المطمػػؽ لػػذلؾ تعتبػػر دراسػػة الانتقػػالات الاىتزازيػػة لمجزييػػة مصػػدرا جيػػدا 

 معمومات حوؿ تركيب الجزييات .  لم
 النظرية 

العدد الكمي لمستويات الطاقة ةية جزيية كبيػراا جػداا  لػذلؾ يجػب أف  يعد
تتػػوفر بعػػص التبسػػيطات لغػػرص تواػػيحو د وةتػػراص وديػػدة يبػػدو أنػػو 

وبػػارة وػػف مسػػتودوات وديػػدة  مػػف المطيػػـ معاممػػة الجزييػػة كمػػا لوكانػػت
متميػػػػػزة مػػػػػف الطاقػػػػػة . لػػػػػذا فػػػػػهف الطاقػػػػػة الكميػػػػػة يجػػػػػب أف تقسػػػػػـ بػػػػػيف 

 : [  3] المستودوات الميتمفة حسب المعادلة اةتية  

                                            
يمثػػػؿ طاقػػػة      يمثػػػؿ طاقػػػة الحركػػػة الانتقاليػػػة د و        حيػػػث أف 

      طاقػػػػػة الػػػػػدوراف )أو الاسػػػػػػتدارة ( د و     التوجيػػػػػات النوويػػػػػة  و
يمثػػؿ الطاقػػة الالكترونيػػة . اف محػػور اىتمامنػػا        د وطاقػػة الاىتػػزاز

فػػي ىػػذا البحػػث ىػػو الطاقػػة الاىتزازيػػة  التػػي تمثػػؿ طاقػػة الجيػػد والطاقػػة 
تكػػػوف ىػػػذه الطاقػػػة  والحركيػػػة التػػػي تمتمكيػػػا الجزييػػػات بسػػػبب حركتيػػػا 

   .مكممة
اف اىتزاز الجزيية يكػوف تحػت تػاثير الاصػرة مػف ناحيػة التمػدد والػتقم  
والػػػذا يهػػػبو الػػػا حػػػد كبيػػػر سػػػموؾ النػػػابص الػػػذا يياػػػ  لقػػػانوف ىػػػوؾ 

(Hook's law)  ولػذلؾ يػدوا ىػذا النمػوذج بنمػوذج المتذبػذب التػوافقي
حيػث يعػد ىػذا النمػوذج Simple Harmonic Oscillator البسػيط .
 [5 ,4 ]تقريبيا.نموذجا 

اف ابسػػط الجزييػػات ىػػي الجزييػػات ثناييػػة الػػذرة والتػػي تتكػػوف مػػف ذرتػػيف 
تػػربط بينيمػػػا اصػػػرة كيمياييػػػة وتيتػػػزاف ومػػا طػػػوؿ المحػػػور بػػػيف النػػػواتيف 

inter nuclear axis   ولمتقريب يمكػف اف نتييػؿ اف كتػؿ النػواتيف ىمػا
m1   وm2   ومػا التػػوالي والاصػرة بينيمػا تمثػػؿ نػابص حمزونػي وػػديـ

. ووفقػا لقػانوف ىػوؾ   [ 4,5 ]الكتمػة تيتػزاف توافقيػا نسػبة الػا مركػز الكتمػة 
 :فاف القوة المعيدة فييا ىي
                           f =− k r …. (2) 

تمثػؿ الازاحػة وػف مركػز الكتمػة ،اف  rتمثػؿ ثابػت القػوة ،   k حيػث اف 
 effective)كػػػط الكتمتػػػيف يمكػػػف اف تنػػػتقط معػػػا ككتمػػػة واحػػػدة فعالػػػة 

mass)  يرمز ليا بالرمز(μ). 
               

 
 

 

  
 

 

  
   

      

      
.. (3) 

 :او تيتز توافقيا نسبة الا مركز كتمتيا بتردد يعطا بالعطقة 
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   …. (4) 
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) قػػوة الاصػػرة (   kومػػف ىػػذه المعادلػػة نطحػػظ اف التػػردد يػػزداد بزيػػادة 
   (μ)ويقؿ بزيادة الكتمة الفعالة 

ويمكػػػػف كتابػػػػة القػػػػوة المعيػػػػدة بدلالػػػػة الطاقػػػػة الكامنػػػػة كمػػػػا فػػػػي المعادلػػػػة 
   التالية:

                        
 

 
       

   …. (5) 
مسػػافة   re بدلالػػة الازاحػػة والطاقػػة الكامنػػة          حيػػث تمثػػؿ 

 .الاتزاف ) طوؿ الاصرة وند الاستقرار ( 

 Quantum)وطبقػػػا لميكانيػػػؾ الكػػػػـ فػػػاف الطاقػػػة الكميػػػػة الياممتونيػػػة 

mechanical Hamiltonian)  لممتذبػػػػذب التػػػػوافقي فػػػػي بعػػػػد واحػػػػد
[6,7]تعطا بالعطقة الاتية 

 : 
                  

   

  
    

 

 
       

   .. (6) 
 وبادياؿ معادلة هرودنجر
                                      

  نحصؿ وما
             

    ( 
    

    
         

   )     … (8) 
 :  ومف حؿ معادلة هرودنجر نجد اف طاقة المستوث الاىتزازا ىي

                      (    
 

 
 )…(9)     

تمثػؿ العػدد الكمػي الاىتػزازا ويايػذ   vتمثؿ تردد الموجو ،    حيث اف
لػػذا تصػبل المعادلػػة   (c ω =  )وبمػاف اف  (…,0,1,2,3,4)القػيـ 
 :كالاتي

                     (    
 

 
 )…. (10) 

تمثؿ سروة الاوء فػي   cو       العدد الموجي بوحدة  ωحيث اف 
   .الفراغ

كمػػػا يمكػػػف كتابػػػة المعادلػػػة بدلالػػػة العػػػدد المػػػوجي كمػػػا ىػػػو المعتػػػاد فػػػي 
 :كما في المعادلة    دراسة الاطياؼ بعد القسمة وما المقدار 

                        (    
 

 
 )… (11) 

ومػػػػف ىػػػػذه المعادلػػػػة نطحػػػػظ اف المسػػػػافات بػػػػيف المسػػػػتويات الاىتزازيػػػػة 
ويػػػدوا        ا الرييسػػػي المتجػػػاورة متسػػػاوية واف المسػػػتوا الاىتػػػزاز 

 = v )ونػدما تكػوف قيمػة  (zero point energy)طاقة نقطة  الصفر

 :  كما في المعادلة  ( 0
                            

 

 
   …(12) 

والتػػي تمثػػؿ اقػػؿ طاقػػة يمكػػف اف تمتمكيػػا الجزييػػة حتػػا ونػػد درجػػة حػػرارة 
الانتقاليػة لنػوث  طاقػةالصفر المطمؽ . وفي ىذا النموذج تـ اوتبػار اف ال

الجزيية تساوا صفر وجمي  الطاقة ىي بهكؿ طاقة كامنػة وىػذا يػطؼ 
 الواق  لذلؾ ظير ايتطؼ كبير بيف النتاي  النظرية والعممية . 

الحقيقػػة لا تسػػمؾ سػػموكا توافقيػػا بهػػكؿ دقيػػؽ ، فػػي اف الجزييػػات الثناييػػة 
توافقيػػػا  صػػغيرة جػػػدا تسػػمؾ الجزييػػػات سػػموكا (r-re)عنػػدما تكػػوف قيمػػػة ف

نحراؼ وػػػف السػػػموؾ التػػػوافقي حيػػػث الاوبزيػػػادة الازاحػػػة تبػػػدا الجزييػػػات بػػػ
الػا اف تصػؿ الػا  an harmonic oscillatorتعمػؿ كميتػز لاتػوافقي 

قيمة محددة تتفكؾ فييا الجزييػة الػا الػذرات المكونػة ليػا وتسػما الطاقػة 

 De  (dissociationالكامنػػػػػة ونػػػػػد ىػػػػػذه النقطػػػػػة بطاقػػػػػة التفكػػػػػؾ 

energy )[7]
    

لقد اقترحت دواؿ جيػد وديػدة تتفػؽ مػ  المنحنػي التجريبػي بهػكؿ افاػؿ 
 Morse Potential)ىػػي دالػػة جيػػد مػػورس  ومػػف اهػػير ىػػذه الػػدواؿ

Function) [3] كما في المعادلة التالية: نسبة الا العالـ الذا اقترحيا  
                               … (13)  

            …. (14)      ( 
            

 
)

 

  
   ثابػػت يػػا  بمسػػتويات الطاقػػة الالكترونيػػة لمجزييػػة ،    حيػػث اف 

تقتػرب     تمثؿ الطاقة الكامنة لطصػرة ويتاػل مػف المعادلػة اف قيمػة 
مف المالانيايػة وىػذا يطػابؽ التصػرؼ   ( r )وندما تقترب قيمة    مف 

 الحقيقي لمجزييات ثنايية الذرة . 
[10 ,9 ,8 ,3] .ويمكػف كتابػة معادلػة الطاقػة لمميتػز الطتػوافقي 

باسػتعماؿ    
معادلػػػػػة هػػػػػرودنجر ومعادلػػػػػة الجيػػػػػد الطتوافقيػػػػػة بدلالػػػػػة العػػػػػدد الكمػػػػػػي 

    (.……v= 0,1,2,3)الاىتزازا 
            (    

 

 
 )   (    

 

 
 )

 

    . (15) 
 .( يمثؿ طاقة المستوا الاىتزازا  حيث اف )

   .(  التردد الاىتزازا في الحركة الطتوافقية   ) 
 (An harmonic constant)( ثابت الطتوافقية   )

ومف معادلػة مػورس يمكػف اف نسػتيرج وػدد مسػتويات الطاقػة الاىتزازيػة 
(v = 1,2,3 …..vmax)  [3]   

                     
  

     
  

 

 
……(16) 

مػػػػػػورس نسػػػػػػتيدـ ( مػػػػػػف معادلػػػػػػة     ولايجػػػػػػاد طاقػػػػػػة نقطػػػػػػة الصػػػػػػفر)
 :  المعادلة

                   
 

 
   (    

 

 
   ).. (17) 

 :      [11]تعطا بالعطقة (  تقريبا   Deوطاقة التفكؾ )
                         

  
 

     
 ….. (18) 

 [Vibration Frequency]كمػػػا يمكػػػف  حسػػػابات التػػػردد الاىتػػػزازا 
مػػػف ثوابػػػت القػػػوث  (normal coordinate)والاحػػػداثيات الاوتياديػػػة 

ىػػي الطريقػػة اةكثػػر هػػيوواا، حذ يمكػػف حػػؿ المعادلػػة التجريديػػة و الجزيييػػة 
   [12]لويمسوف:

                  ∑   (        )           

وتقيػػػػيـ التػػػػردد الاىتػػػػزازا اةسػػػػاس   ولمحصػػػػوؿ ومػػػػا جػػػػذور المحػػػػددة 
التػػػي تعػػػيف الاحػػػداثيات الاوتياديػػػة.  (Eigen vectors)والمتجيػػػات 
دالػػػة لقيمػػػة    ونصػػػر مصػػفوفة ثوابػػػت القػػػوث و تمثػػػؿ  Fijحيػػث يمثػػػؿ 

: Liة  عنصػر مصػفوفة الكتػؿ الذريػتمثم Eigen values :Mij  الذاتيػة
 .قيـ معامطت الجم  الواصفة لطحداثي الاىتزازا

كمػا يمكػف الحصػػوؿ ومػا التػرددات الاىتزازيػػة اةسػاس لمجزييػة ووػػددىا 
(3N-6)  [,12,13]في المعادلة التالية:  مف يطؿ تعويص قيـ   

                          ́    (20)    
cm: يمثػػػؿ التػػػردد الاىتػػػزازا التػػػوافقي بوحػػػدة ́  حيػػػث

-1 ، c سػػػروة :
 .الاوء
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الكيروسػػتاتيكية العاممػػة بػػيف هػػحنتيف امػػا وػػزـ ثنػػايي القطػػب  فيػػو القػػوة 
والمسػافة بينيمػا  qمتساويتيف وميتمفتيف بالاهارة فأذا كاف مقدار الهحنة

d  [14]يمكف كتاب وزـ ثنايي القطب بالمعادلة 

                            
μ            

 الحسابات 
والتػي تسػتغرؽ (semi empirical) تـ اسػتيداـ البػرام  هػبو التجريبيػة 

 [15] ،فترة زمنية قصيرة لمدورات الحسابية ، ومف الطرايؽ هػبو التجريبيػة

 ( وتعنػػيMNDO-PM3التػي اسػتيدمت فػػي البحػث ىػػي  طريقػة )  

(Modified Neglect of Differential Overlap-

Parameterization model3) 
اف ىذه الطريقة ترتقي الا مسػتويات متقدمػة الػا حػد مػا ،لػذا فػاف  حيث

 WinMopac7.21اػمف برنػام   المحسػوبة MNDO-PM3طريقة 
 القػػػيـ العمميػػػةوبػػػيف  ىػػػذه الطريقػػػةجعمػػػت ىنػػػاؾ تقػػػارب كبيػػػر بػػػيف نتػػػاي  

 الطريقة.المقاسة تجريبيا وىذا التقارب كاف المحفز في استيداـ ىذه 

 HyperChemاف ىذا البرنام  اوتمد احدث طرايؽ النمذجة الجزيييػة 

ويػػتـ وػػف طريػػؽ ىػػذا البرنػػام  رسػػـ الجزييػػات بصػػورة اوليػػة مػػ  تثبيػػت  
طبيعػػػػة الاواصػػػػر بػػػػيف كػػػػؿ ذرتػػػػيف مػػػػف ذرات الجزييػػػػة وحسػػػػاب هػػػػكميا 
اليندسػػػػي المتػػػػوازف ويػػػػتـ ذلػػػػؾ وػػػػف طريػػػػؽ تصػػػػحيل الهػػػػكؿ اليندسػػػػي 
الفراتػػي لمجزييػػة الػػا اقػػرب هػػكؿ ىندسػػي مسػػتقر طاقيػػا بػػاجراء وميمػػة 

 (Geometry Optimization).ثؿ الطاقة الا الحد الام تيفيص
ومػػػف ىػػػذا البرنػػػام  يػػػتـ الحصػػػوؿ ومػػػا مصػػػفوفة ووػػػف طريقيػػػا نتعػػػرؼ 
ومػػػػػػا اطػػػػػػواؿ الاواصػػػػػػر وقػػػػػػيـ زوايػػػػػػا التاصػػػػػػر، وقػػػػػػيـ زوايػػػػػػا السػػػػػػطوح 

Dihedral Angle   وتيرىػا. وتعػد ىػذه المصػفوفة  مػديط الػا برنػام
WinMopac7.21 .  اذ يػػػتـ رسػػػـ منحنػػػي طاقػػػة الجيػػػد لمجزييػػػة وػػػف

وحساب الطاقػة الكميػة لكػؿ جزييػة   Ga – Cتغيير طوؿ الاصرة  طريؽ
ونػػػد كػػػؿ تغييػػػر وبالتػػػالي رسػػػـ المنحنػػػي )طػػػوؿ الاصػػػرة مقابػػػؿ الطاقػػػة 

التػي   Ga – Cالكميػة لكػؿ جزييػة(.  ويمكػف تحديػد قػيـ طػوؿ الاصػرة 
تكوف وندىا قيـ الطاقة الكمية  اقؿ ما يمكػف وبالتػالي تكػوف الجزييػة فػي 

 .  الطيفيةلمطموب ، وونده يتـ حساب اليوا  موا  الاتزاف ا
 المناقشةالنتائج و 

 وثلاثيييي اثيييل كيياليوم Ga9H3Cثلاثييي مثيييل كيياليوم  تيييجزيئ (6)

Ga15H6C   
وثطثػي  C3H9Gaثطثػي مثيػؿ كػاليوـ لجزييتػي  تـ رسـ الهكؿ التركيبػي

الػذا يعتمػد   HyperChemمف يطؿ برنام   C6H15Ga اثيؿ كاليوـ
 (Internal coordinates) (r, θ, φ){حسػػاب المحػػاور الدايميػػة 

، و   rحيث اف  تمثػؿ الزاويػة بػيف  θىو طوؿ الاصرة بوحدة الانكسػتروـ
 Dihedral) فيػػي زاويػػة السػػطوح φثػػطث ذرات وتقػػاس بالدرجػػة ،امػػا 

angle) وىو الهػكؿ اليندسػي ونػد حالػة الاتػزاف  }وتقاس بالدرجة اياا
 .  ( وما التوالي 2و)  ( 1)جزيية كما في الهكؿ  ؿكل

 

 

( التركييييييييييب الجزيئيييييييييي لجزيئييييييييية 1الشيييييييييكل )  
C3H9Ga عند حالة الاتزان بعد اجراء عممية تخفيض الطاقة 

 

 

عند حالة الاتزان  C6H15Ga( التركيب الجزيئي لجزيئة 2الشكل )
 بعد اجراء عممية تخفيض الطاقة

 

والحصػػوؿ ومػػا الافاػػمية لاحسػػف واػػ  ىندسػػي  تيف وبعػػد رسػػـ الجػػزيي
نحصػػػػػؿ ومػػػػػا المصػػػػػفوفة الابتداييػػػػػة  (Optimization)جزييػػػػػة  ؿكػػػػػل

(  ومػػػػا التػػػػوالي 2و) ( 1) يفجزييػػػػة وكمػػػػا فػػػػي الجػػػػدولبكػػػػؿ الياصػػػػة 
جزييػػػة والمسػػػافة بػػػيف ىػػػذه  ؿكػػػومػػػا الػػػذرات المكونػػػة ل افيحتويػػػ فوالػػػذي
وقػػيـ  (.Opt)) اطػػواؿ الاواصػػر ( وافاػػؿ واػػعية ليػػذه الػػذرات  الػػذرت

 (Dihedral)ووما زوايا السطوح  (Angle)الزوايا بيف الاواصر 
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 C3H9Ga(: المصفوفة البدائية لجزيئة 1جدول )
Atom r A  

Opt (deg.) Opt (deg.)
  Opt ABC 

Ga 0.00000 0 0.00000 0 0.00000 0 000 

C 00001.8324 0 0.00000 0 0.00000 0 100 

C 00001.8333 1 00119 0 0795 0 1 2 0 

C 00001.8327 1 00119 1 9804 0 1 2 3 

H 00001.0971 1 00110 1 1571 1 4 1 3 

H 00001.0936 1 00111 1 8530 1 3 1 2 

H 00001.0936 1 00111 1 8499 1 2 1 3 

H 00001.0936 1 00111 1 8491 1 4 1 3 

H 00001.0971 1 00110 1 1599 1 3 1 2 

H 00001.0971 1 00110 1 1587 1 2 1 3 

H 00001.0936 1 00111 1 8496 1 3 1 2 

H 00001.0935 1 00111 1 8513 1 4 1 3 

H 00001.0935 1 00111 1 8521 1 2 1 3 
 

 C6H15Ga(: المصفوفة البدائية لجزيئة 2جدول )
Atom rA

o 
Opt 

o Opt 
o Opt ABC 

Ga 0.00000 0 0.00000 0 0.00000 0 000 

C 00001.8344 1 0.00000 0 0.00000 0 100 

C 00001.8348 1 00119.9938 1 0.00000 0 1 2 0 

C 00001.8346 1 00120.0318 1 00181.9510 1 1 2 3 

c 00001.4931 1 00097.5125 1 00270.9409 1 3 1 2 

c 00001.4931 1 00097.5435 1 00270.9280 1 2 1 4 

c 00001.4931 1 00097.5263 1 00088.8249 1 4 1 2 

H 00001.1088 1 00110.4789 1 00058.9520 1 5 3 1 

H 00001.0991 1 00113.3519 1 00180.0521 1 5 3 1 

H 00001.1088 1 00110.4866 1 00301.1598 1 5 3 1 

H 00001.0992 1 00113.3560 1 00180.0471 1 6 2 1 

H 00001.1088 1 00110.4837 1 00058.9488 1 6 2 1 

H 00001.1089 1 00110.4909 1 00301.1498 1 6 2 1 

H 00001.0993 1 00113.5676 1 00029.7317 1 2 1 4 

H 00001.0994 1 00113.5603 1 00152.1294 1 2 1 4 

H 00001.0995 1 00113.5571 1 00207.6112 1 4 1 2 

H 00001.0993 1 00113.5789 1 00330.0123 1 4 1 2 

H 00001.1089 1 00110.4798 1 00299.4055 1 7 4 16 

H 00001.1088 1 00110.4891 1 00060.5883 1 7 4 17 

H 00001.0992 1 00113.3539 1 00299.4870 1 7 4 17 

H 00001.0994 1 00113.5746 1 00029.7452 1 3 1 2 

H 00001.0995 1 00113.5650 1 00152.1456 1 3 1 2 
 

بعػػػػػػػد الحصػػػػػػػوؿ ومػػػػػػػا المصػػػػػػػفوفة الابتداييػػػػػػػة وادياليػػػػػػػا فػػػػػػػي برنػػػػػػػام  
WinMopac7.21   نػػػػػتمكف مػػػػػف الحصػػػػػوؿ ومػػػػػا بعػػػػػص اليصػػػػػاي

مثؿ حرارة التكويف النيايية والطاقة الكميػة ونػد مواػ  الاسػتقرار الميمو 
وطاقػػػة التاصػػػر والطاقػػػة الالكترونيػػػة وطاقػػػة تنػػػافر النػػػوث  وطاقػػػة نقطػػػة 

الصػػػػػفر وجيػػػػػػد التػػػػػايف ووػػػػػػزـ ثنػػػػػايي القطػػػػػػب والػػػػػوزف الجزييػػػػػػي ووػػػػػػدد 
يبػيف ىػذه  (4و)(  3رقػـ ) يف والجدولالمستويات المهغولة بالالكترونات 

لكػػػػػػؿ جزييػػػػػػة ومػػػػػػا التػػػػػػوالي .دة قيػػػػػػاس كػػػػػػؿ منيػػػػػػا اليصػػػػػػاي  ووحػػػػػػ

 

 HyperChemوبرنامج  WinMopac7.21المحسوبة من خلال برنامج  C3H9Ga( نتائج بعض الخصائص المهمة لجزيئة  3جدول ) 

 القيمة المحسوبة وحدة القياس
HyperChem 

 القيمة المحسوبة
Winmopac 

 Quantity الكمية 

kcal/mol. 23.71412624 23.84506 Final Heat of Formation 

eV -553.05841 -553.04447 Total Energy 

Kcal/mol. -1023.273253 -1023.273253 Binding Energy 
eV -1909.23399168 -1909.19423 Electronic Energy 
eV 1356.60583 1356.13501 Core-Core Repulsion 
eV 9.160175 9.16011 Ionization Potential 

D 0.07139 0.07139 Dipole Moment 

Kcal/mol. 67.27583031 67.27583031 ZERO POINT ENERGY 

 12 12 No. of  Filled Levels 
amu. 114.839 114.839 Molecular Weight 
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 HyperChemوبرنامج  WinMopac7.21المحسوبة من خلال برنامج  C6H15Ga( نتائج بعض الخصائص المهمة لجزيئة  4جدول ) 
 القيمة المحسوبة وحدة القياس

HyperChem 

 القيمة المحسوبة
WINMOPAC 

 Quantity الكمية 

kcal/mole -35.7603767 -35.56475 Final Heat of Formation 

eV -1003.646383 -1003.53726 Total Energy 

kcal/mole -1908.030377 -1908.026793 Binding Energy 
eV -4925.215224 -5001.39021 Electronic Energy 
eV 392.97644 3997.85295 Core-Core Repulsion 
eV 8.65457 8.65457 Ionization Potential 

D 0.867 0.867 Dipole Moment 

kcal/mole 123.255 123.255 ZERO POINT ENERGY 
 21 21 No. of  Filled Levels 

amu 156.920 156.920 Molecular Weight 

  atomic mass unitتمثؿ وحدة الكتمة الذرية  electron volt   ،amuفولت  –وحدة الالكتروف  eVحيث اف 
D  تمثؿ وحدة ديباا لقياس وزـ ثنايي القطبDebye  
 

 و Ga9H3C تييييي منحنييييي طاقيييية الجهييييد اللاتييييوافقي لجزيئ (2)

Ga15H6C 
فػػػػػػػػػػي برنػػػػػػػػػػام   لكػػػػػػػػػػؿ جزييػػػػػػػػػػة  اديػػػػػػػػػػاؿ المصػػػػػػػػػػفوفة الابتداييػػػػػػػػػػةبعػػػػػػػػػػد 

WinMopac7.21  نجػػػػػػرا ومميػػػػػػة الافاػػػػػػمية لجميػػػػػػ  ذرات الجزييػػػػػػة
وايػػذ مػػا يقابميػػا مػػف قػػيـ الطاقػػة الكميػػة  (Ga-C)وبتغييػػر المسػػافة بػػيف 

( لمجػزييتيف ومػا 6و) (5) يفجزيية وند كؿ مسافة كمػا فػي الجػدول ؿكل
يػتـ  (r= re )د، ووند مسافة الاتػزاف ، حيث يتـ رسـ منحني الجيالتوالي

)ونػػػد حالػػػة التػػػوازف( ، حيػػػث  ةالحصػػػوؿ ومػػػا اقػػػؿ مقػػػدار لمطاقػػػة الكميػػػ
 ( Aº 1.8327) ( ونػد مسػافة الاتػزاف (eV 553.044-كانػت تسػاوا

ونػػد مسػػافة (   (eV 1003.53726- لجزييػػة ثطثػػي مثيػػؿ كػػاليوـ و
وىنػػػا يسػػػتمر فييػػػا  دلجزييػػػة ثطثػػػي اثيػػػؿ كػػػاليوـ  (°1.8344A)الاتػػػزاف 

حيػػث تكػػػوف قيمػػة طاقػػػة  ا"مسػػػتقيم ايطػػ"المنحنػػا تقريبػػػا مػػف الاسػػػتقرار 
 =De) لجزيية ثطثي مثيؿ كاليوـ و (De =4.508 eV) التفكؾ بحدود

4.70991 eV  ) والتػػي تػػـ تواػػػيحيا  لجزييػػة ثطثػػي اثيػػؿ كػػاليوـ
   .( لمجزييتيف وما التوالي 4و) (3) يف بالهكم

 

 
وطول الاصرة محسوبة  (  eVالعلاقة بين الطاقة الكمية بوحدة )( 3الشكل )

 ( Ga – C( لجزيئة ثلاثي مثيل كاليوم )    °Aبوحد)

 

ثلاثي مثيل  لجزيئة وطول الاصرة قيم الطاقة الكمية  العلاقة بين  (5)جدول 
 كاليوم

Distance 

r(A°) 

total energy(eV ) 

1 -527.153 

1.2 -540.544 

1.4 -548.304 

1.6 -552.106 

1.8 -553.034 

1.8327 -553.044 

2 -552.90863 

2.2 -552.67158 

2.4 -552.363 

2.6 -551.93902 

2.8 -551.489 

3 -551.1 

3.2 -550.79131 

3.4 -550.544 

3.6 -550.32539 

3.8 -550.118 

4 -549.914 

4.2 -549.65677 

4.4 -549.524 

4.6 -549.29121 

4.8 -549.174 

5 -549.02 

5.2 -548.88007 

5.4 -548.753 

5.6 -548.63745 

5.8 -548.536 
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وطول الاصرة محسوبة  (  eV( العلاقة بين الطاقة الكمية بوحدة )4الشكل )
 ( Ga – C( لجزيئة ثلاثي اثيل كاليوم ) °A) بوحد

 

ثيل اثلاثي  لجزيئة وطول الاصرة قيم الطاقة الكمية  العلاقة بين  (6)جدول 
 كاليوم

Distance r (A° ) total energy ( eV) 

1 -985.10502 

1.2 -995.08255 

1.4 -998.7345 

1.6 -1002.58634 

1.8 -1003.52585 

1.8344 -1003.53726 

2 -1003.50329 

2.2 -1003.2979 

2.4 -1002.91018 

2.6 -1002.64227 

2.8 -1002.07318 

3 -1001.65731 

3.2 -1001.42349 

3.4 -1000.97783 

3.6 -1000.81957 

3.8 -1000.37739 

4 -1000.18466 

4.2 -999.98004 

4.4 -999.81202 

4.6 -999.63775 

4.8 -999.48271 

5 -999.34466 

5.2 -999.21735 

5.4 -999.10549 

5.6 -998.98452 

5.8 -998.91138 

6 -998.82735 

نطحػػػظ اف قػػػيـ الطاقػػػة الكميػػػة لجزييػػػة ثطثػػػي  (6)و (5)مػػػف الجػػػدوليف 
مثيؿ كاليوـ اوما مف قيـ الطاقة الكمية لجزيية ثطثػي اثيػؿ كػاليوـ اذ اف 
الطاقػػة الكميػػػة  ىػػػي دالػػة لكػػػؿ مػػػف قػػوة الاصػػػرة والكتمػػػة الجزيييػػػة اا اف 

ات ثوابت القػوث الكبيػرة تعطػي تػرددات واليػة والكتػؿ الكبيػرة تعطػي تػردد
واطية ، كما يتبيف اف جزيية ثطثي اثيؿ كاليوـ اكثر اسػتقرارا مػف جزييػة 
ثطثػػي مثيػػؿ كػػاليوـ ولػػذلؾ لاف ثطثػػي اثيػػؿ كػػاليوـ يمتمػػؾ طاقػػة اقػػؿ مػػف 

يمثػػػؿ مقارنػػػة بػػػيف منحنيػػػات الجيػػػد   (5)ثطثػػػي مثيػػػؿ كػػػاليوـ والهػػػكؿ 
 لمجزييتيف.

 

 
مقارنة بين منحنيات الجهد لمجزيئتين ثلاثي مثيل كاليوم  (5)شكل 

 وثلاثي اثيل كاليوم
 

زيػػػادة الطاقػػػة الكميػػػة  لمجزييػػػة بزيػػػادة كتمػػػة  5حيػػػث نطحػػػظ مػػػف الهػػػكؿ 
 الجزيية كذلؾ زيادة طاقة التفكؾ بزيادة تعقيد الجزيية 

و جزيئييييية  Ga9H3Cزيئيييييةلج حسييييياب التيييييرددات الاهتزازيييييية( 3(
Ga15H6C 

 rجزييػػة ونػػد مواػػ  الاتػػزاف) ؿكػػمنحنػػا الجيػػد اليػػا  ببعػػد رسػػـ 

=req.لكػػػؿ  ( يػػػتـ اياػػػا ومػػػف ىػػػذه النقطػػػة حسػػػاب التػػػرددات الاىتزازيػػػة
يػػػتـ حيػػػث  الاتػػػزاف بعػػػد اف يػػػتـ ايػػػذ المصػػػفوفة النياييػػػة لواػػػ  جزييػػػة 

cm) حسػاب التػرددات بدلالػة العػدد المػوجي وبوحػدة
 والهػدة بوحػدة  (1-

km/mol. ( لمجػػزييتيف 8و) (7) يفجػػدولالو التماثػػؿ لكػػؿ تػػردد كمػػا فػػي
   .وما التوالي
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 المحسوبة من البرامج المذكورة المقابمة لها اليوم والاطوال الموجيةك( الترددات الاهتزازية لجزيئة ثلاثي مثيل 7) جدول
 نمط الاىتزاز

VIBRATION MODE 

 Hyper Chem winmopacباستيداـ برنام  

 الهدة
INTENSITY 

km/mol. 

 العدد الموجي

WAVE NUMBER 

1/cm 

 التماثؿ

SYMMETRY 
 العدد الموجي

WAVE NUMBER 

1/cm 

1 0.00578 9.71 1A 9.71 

2 0.04245 29.41 2A 29.41 

3 0.03853 40.52 3A 40.52 

4 0.56917 117.49 4A 117.49 

5 1.20952 157.26 5A 157.16 

6 1.19435 157.72 6A 157.52 

7 0.05435 575.61 7A 578.03 

8 0.05984 577.82 8A 579.87 

9 0.01279 601.47 9A 601.57 

10 0.00085 633.30 10A 633.75 

11 7.44389 643.73 11A 643.84 

12 7.23611 646.18 12A 646.20 

13 32.75104 734.05 13A 733.89 

14 32.52703 734.75 14A 734.46 

15 34.43992 738.38 15A 738.18 

16 0.25699 1308.99 16A 1309.18 

17 0.23831 1309.44 17A 1309.57 

18 0.12346 1320.87 18A 1320.96 

19 0.00137 1403.62 19A 1403.80 

20 1.09049 1404.61 20A 1404.80 

21 1.26941 1404.69 21A 1404.85 

22 1.09950 1405.57 22A 1405.70 

23 1.06910 1405.59 23A 1405.78 

24 4.75636 1407.65 24A 1407.77 

25 0.85741 3097.54 25A 3098.20 

26 0.45731 3098.76 26A 3099.25 

27 8.63481 3100.71 27A 3101.17 

28 1.46674 3124.42 28A 3125.04 

29 5.23527 3125.47 29A 3125.89 

30 6.43944 3125.81 30A 3126.09 

31 5.47709 3216.24 31A 3217.06 

32 5.90675 3217.14 32A 3217.53 

33 0.85972 3217.90 33A 3218.32 
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 المحسوبة من البرامج المذكورة المقابمة لها ثيل كاليوم والاطوال الموجيةا( الترددات الاهتزازية لجزيئة ثلاثي 8) جدول
 الاهتسازنمط 

VIBRATION MODE 

 Hyper Chem Winmopacباستخذام برنامج 

 الشذة

INTENSITY 

km/mol. 

 العذد الموجي

WAVE NUMBER 

1/cm 

 التماثل

SYMMETRY 

 العذد الموجي

WAVE NUMBER 

1/cm 

1 0.01144 82.49 1A 81.55 

2 0.68222 124.60 2A 124.05 

3 0.69100 125.67 3A 124.87 

4 1.02020 184.64 4A 184.52 

5 1.01830 185.06 5A 184.99 

6 1.76281 225.00 6A 224.96 

7 0.11368 304.36 7A 304.12 

8 0.20249 311.82 8A 311.70 

9 0.19908 312.95 9A 313.05 

10 0.03843 457.49 10A 457.36 

11 0.02148 459.68 11A 459.44 

12 3.44453 476.26 12A 476.27 

13 3.08116 588.92 13A 588.94 

14 7.68821 619.89 14A 619.97 

15 7.60877 620.44 15A 620.53 

16 0.16111 626.09 16A 626.75 

17 28.58907 704.47 17A 704.35 

18 28.59099 704.64 18A 704.51 

19 0.02287 913.04 19A 912.91 

20 0.23714 918.52 20A 918.35 

21 0.22647 918.73 21A 918.66 

22 0.90092 981.01 22A 981.23 

23 0.91215 981.39 23A 981.88 

24 5.85030 998.92 24A 999.09 

25 0.12742 1133.94 25A 1133.82 

26 0.10788 1134.17 26A 1134.12 

27 0.00366 1136.14 27A 1136.06 

28 1.45119 1147.56 28A 1147.64 

29 1.41067 1147.67 29A 1147.78 

30 0.06108 1153.67 30A 1153.74 

31 0.13318 1200.56 31A 1200.91 

32 0.12836 1200.77 32A 1201.07 

33 8.46872 1212.56 33A 1212.70 

34 0.02447 1374.29 34A 1374.40 

35 0.22239 1376.37 35A 1376.47 

36 0.22058 1376.59 36A 1376.70 

37 0.01600 1399.92 37A 1400.13 

38 0.01889 1400.55 38A 1400.74 

39 0.00819 1403.81 39A 1403.99 

40 5.92522 1417.73 40A 1417.84 

41 0.12250 1432.45 41A 1432.62 

42 0.13215 1433.04 42A 1433.18 

43 0.04396 1472.74 43A 1472.88 

44 0.04030 1473.95 44A 1474.08 

45 0.68849 1481.60 45A 1481.75 

46 0.00154 2975.56 46A 2976.09 

47 0.11095 2995.66 47A 2996.18 

48 0.11905 2996.28 48A 2996.84 

49 0.62017 3029.09 49A 3029.71 

50 0.71871 3030.12 50A 3030.71 

51 0.32716 3039.83 51A 3040.29 

52 0.91847 3040.04 52A 3040.46 

53 6.63934 3041.10 53A 3041.37 

54 6.39635 3042.02 54A 3042.37 

55 0.33781 3111.31 55A 3111.84 

56 0.70588 3112.13 56A 3112.72 

57 5.27709 3114.23 57A 3114.69 

58 3.22528 3116.16 58A 3116.68 

59 3.17865 3117.06 59A 3117.67 

60 0.41095 3125.59 60A 3126.32 
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 الاستنتاجات ( 4)
لقػػػػد تمػػػػت دراسػػػػة وحسػػػػاب اليػػػػوا  الطيفيػػػػة لمػػػػركبيف مػػػػف  المركبػػػػات 

وتيمتػؼ فػي الػوزف  Ga – Cالعاػوية المعدنيػة والتػي تهػترؾ بالاصػرة
( هػبو التجريبيػة والحصػػوؿ MNDO-PM3طريقػػة )باسػتيداـ  الجزييػي

ومػػػػا الهػػػػكؿ المسػػػػتقر الحصػػػػوؿ و بعػػػػد ومػػػػا اليصػػػػاي  الطيفيػػػػة . 
( د r=reلمجزييػػات ونػػد اقػػؿ مقػػدار لمطاقػػة الكميػػة وونػػد مسػػافة الاتػػزاف )

الػػػػوزف وتػػػػـ ترتيػػػػب الجزييػػػػات المدروسػػػػة فػػػػي البحػػػػث بالتسمسػػػػؿ حسػػػػب 
  (.Molecular weight)الجزييي 

نطحػػػظ اف الجزييػػػات تػػػـ ترتيبيػػػا حسػػػب الػػػوزف الجزييػػػي واف ثطثػػػي  -1
ف ثطثػػي اثيػػؿ كػػاليوـ بمػػا اف التػػردد  مثيػػؿ كػػاليوـ  اصػػغر او اقػػؿ وزنػػا مػػ

يتناسػػػب تناسػػػبا طرديػػػا مػػػ  طاقػػػة الاهػػػعةد حسػػػب وطقػػػة          
حسػب  الفعالػةالكتمػة ( د واف التردد وطقتو وكسية م      بطنؾ )

 التػػػردد يقػػػؿ لممركػػػب الفعالػػػة الكتمػػػة فبزيػػػادة لػػػذا  ، ( 4)   رقـالعطقػػػة : 
   مثيػؿ لثطثػي الكمية الطاقة اف نطحظ ووميود  الكمية الطاقة تقؿ وبالتالي
 [5].  كاليوـ اثيؿ ثطثي مف اكبر  كاليوـ

مػػػ  تفػػػاوت   °A 1.8( تقريبػػػا reاف مسػػػافة التػػػوازف لمجػػػزييتيف   ) -2
(د °1.8327A)ثطثػػػػي مثيػػػػؿ كػػػػاليوـ فمسػػػػافة التػػػػوازف لجزييػػػػة  ، بسػػػػيط

ثطثػػي مثيػػػؿ (د كمػػػا اف طاقػػة تفكػػػؾ °1.8344Aولثطثػػي اثيػػػؿ كػػاليوـ )
د فكممػػػا ازداد تعقيػػػد ا  (4.51eV) كػػػاليوـ قػػػؿ مػػػف ثطثػػػي اثيػػػؿ كػػػاليوـ

 المركب احتاجت الجزيية الا طاقة اوما لتتفكؾ .
مػػف يػػطؿ رسػػـ منحنيػػات الجيػػد ومعرفػػة الطاقػػة الكميػػة نطحػػظ اف  -3

اكثػػر اسػػتقرارا مػف ثطثػػي مثيػػؿ كػػاليوـ لامتطكػػو اقػػؿ  ثطثػي اثيػػؿ كػػاليوـ 
 طاقة كمية )ذات الهكؿ المستقر طاقيا(.

ومػػػػ  مقػػػػدار   kاف طاقػػػػة الجيػػػػد تتناسػػػػب طرديػػػػا مػػػػ  ثابػػػػت القػػػػوة  -4
الازاحػػػة لمكتمتػػػػيف وػػػف مواػػػػ  التػػػوازف فكممػػػػا ازداد ثابػػػت القػػػػوة ازدادت 
الطاقػةد اا اف ثوابػت القػوث الكبيػرة تػػىدا الػا تػرددات واليػة واف الكتػػؿ 

  تعطي ترددات اوطأ. [5]الثقيمة 
اف قيمة وزـ ثنػايي القطػب لجزييػة ثطثػي مثيػؿ كػاليوـ مسػاوية حلػا  -5
(0.07139 D وىي اصغر مف ) قيمة ثنايي القطػب لجزييػة ثطثػي اثيػؿ

( وذلػؾ لاف وػزـ ثنػايي القطػب ىػو دالػة D 0.867كاليوـ التي تسػاوا )
وبمػػاف اف (  21رقػػـ )  لكػػؿ مػػف الهػػحنة وطػػوؿ الاصػػر حسػػب العطقػػة 

الهػػحنة تػػزداد بزيػػادة العػػدد الػػذرا فػػاف وػػزـ ثنػػايي القطػػب سػػوؼ يػػزداد 
 [15]اياا 

 9.16011يػػؿ كػػاليوـ  يسػػاوا )اف جيػػد التػػايف  لجزييػػة ثطثػػي مث -6

eV وىػػػو أكبػػػر مػػػف جيػػػد التػػػايف  لجزييػػػة ثطثػػػي اثيػػػؿ كػػػاليوـ  والػػػذا )
( وذلػػؾ لاف جيػػد التػػايف يتناسػػب وكسػػيا مػػ    (eV 8.65457يسػػاوا 

 [,14]بعد الالكتروف وف النواة .
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Abstract 
In this research, the potential energy and vibration frequencies for two of an non-liner molecules [ (C3H9Ga) and 

(C6H15Ga)] have been studied and calculated by using the semi-empirical theoretical programs in method 

(MNDO/PM3) where the geometric space shape of two molecules has been calculated by using initial and final 

matrices that include bonds length, the angle between bonds, dihedral angles and the charge of each atom in the 

two molecules, which have been drawing a curved of potential energy per molecule where the drawing was 

adopted to change the length of the bond (Ga-C) in the each molecule compared to what is obtained from the 

values of energy and it was total energy calculate  for each molecule at equilibrium distance was (-553.044 eV) 

at equilibrium distance (1.8327   ) and (-1003.53726 eV) at equilibrium distance (1.8344  ) for the two 

molecules, respectively, and from the carve of the potential energy  was the spectroscopy dissociation energy per 

molecule account it was equal to (4.508 eV) and (4.70991 eV) respectively .  

 


