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 الممخص

الكم الشبو التجريبية برامج ( باستخدام C3H9Alمنيوم )لتيدف الدراسة لمعرفة الخواص الطيفية لجزيئة ثلاثي مثيل الا  

[HyperChem8.0 , WinMopac7.21] طريقةب   (MNDO-PM3) 

( Modified Neglect of Differential Overlap-Parameterization Model3)  قة ي, وتتميز ىذه الطر

ورسم منحني طاقة الجيد ومنو تم حساب  , الشكل اليندسي الفراغي حساب تم سيولة وسرعة الاداء .لبالمرونة وا

طاقة تنافر و  طاقة الالكترونيةالو بالإضافة الى ذلك تم حساب طاقة التفكك الطيفية  , الطاقة الكمية عند مسافة الاتزان

. واتضح ان نتائج الدراسة الاساسية الاىتزاز وانماط ردداتوت  وفجوة الطاقةنقطة الصفرية الطاقة و طاقة التأين و الالباب 

 مع البحوث السابقة . متوافقة

 , مسافة الاتزان . طاقة الجيد , MNDO-PM3, طريقة  (C3H9Al) منيوملثلاثي مثيل الاالكممات الدالة : 
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ABSTRACT 

This study aims to determine the spectral properties of the trimethyl Aluminum molecule 

(C3H9Al) using the Semi-empirical quantum programs [HyperChem8.0, WinMopac7.21] by 

(MNDO-PM3) (Modified Neglect of Differential Overlap-Parameterization Model3). This 

method characterized by the flexibility, the simplicity and the quick performance. The 

equilibrium geometry and the potential curve were calculated and then from the curve, the 

total energy of the molecule at the equilibrium distance was calculated. In addition, the 

dissociation energy, the energy of electron , the core-core repulsion, the ionization energy, 

the zero point energy, the energy gap, the frequencies and basic vibrational modes have 

been calculated. The study’s results were in agreement with the previous research.                

Keywords: Trimethyl Aluminum (C3H9Al), using MNDO PM3, Potential Energy, Equilibrium 

Distance . 

 ( (Introduction.المقدمة1

كمصدر  المستخدمة الميمة المعدنية العضوية اللاخطية الجزيئات من (C3H9Al) لمنيوملامثيل ا ثلاثي ةجزيئ ان     

بطريقة ترسيب الأبخرة الكيميائية  الموصمةتصنيع المواد شبو  اثناءلمنيوم في عمميات الانماء الفوقي لمبمورات في لالعنصر ا

( لتكوين مركبات أشباه Metal Organic Chemical Vapor Deposition)  (MOCVD)المعدنيةالعضوية 

mailto:awatif58@yahoo.com3
mailto:awatif58@yahoo.com3


 Kirkuk University Journal /Scientific Studies (KUJSS)   
Volume 11, Issue 2, June 2016 , p.p(325-345) 

ISSN 1992 – 0849 
 

 
Web Site: www.kujss.com   Email: kirkukjoursci@yahoo.com,  

kirkukjoursci@gmail.com  

 
323 

 

الى جانب ذلك, فإنو يمكن أن تستخدم في تصنيع الثنائيات الخفيفة, ثنائيات  AsAl الموصلات المحتوية عمى المنيوم مثل

, وىو  ويكون عمى شكل سائل عديم المونالية , الميزر, والترانزستورات عالية الطاقة والخلايا الشمسية ذات الكفاءة الع

 . [1]لكن يجب تعامل معو بحذر لأنو تمقائية الاشتعال عند تفاعمو مع اليواء والماء ا ىام صناعي مركب

ان من أىم الامور الاساسية لمفيزياء ولمكيمياء ىو الحصول عمى الخواص الجزيئية مثل الطاقة والترتيب الجزيئي      

  المتوازن.....ألخ , وأن ىذا يتفق مع ميكانيك الكم حيث يمكن حمول مناسبة وبشكل تام لمعادلة شرودنكر:

 ̂        ………………………………………….  (1)               

( وىو مؤثر ميكانيك الكم والذي ىو  مؤثر الطاقة الكمية Hamilttonein-Operatorىو مؤثر ىاممتون ) ̂  حيث     

( الدالة لممحاور الخاصة والبرم Wave Function=الدالة الموجية ) =القيمة العددية لمطاقة, E مستوي معين,لمنظومة 

والتي توصف حالة النظام,وكما ىو معروف أن حل معادلة شرودنكر بشكل تام يكون ممكنا" لذرة الييدروجين فقط, في 

طيع الحصول عمى حمول تامة نحاول الحصول عمى حمول حين يكون بشكل غير تام لاي نظام جزيئي آخر, وعندما لانست

 . [2] ( Approximationتقريبية )

تعرررف برامجيررات الكيميرراء النظريررة عمررى انيررا عمررم ييررتم بتطبيررق الاسررس النظريررة والرياضررية فرري حررل المسررائل , وتعررد      

احرد  اىررم تطبيقرات ىررذا العمرم حيررث يمكرن مررن خرلال الرربعض منيررا  Molecular Modelingبرامجيرات النمذجررة الجزيئيرة 

 الميمة. الفيزيائية التنبؤ وايجاد عدد من الخصائص

 -رئيسية وىي : [3,4] تقسم برامجيات النمذجة الجزيئية الى ثلاثة انواع 

 عمى الترتيب الالكتروني تعتمدأولارر حسابات ميكانيك الكم 

Ab-initio Electronic Structures Calculations         . 

 . Semi empirical Methodsعمى الطرائق شبو التجريبية   تعتمدثانيارر حسابات 

 . Molecular Mechanicsثالثارر حسابات الميكانيك الجررزيئي   

 . Density Functional Theoryنظرية كثافة الدالة  حسابات -رابعا

الاول عمررى ميكانيررك الكررم فتعتبررر مررن الطرائررق المتقدمررة فرري ىررذا المجررال بررالنظر لرردقتيا  وعالحسررابات النظريررة لمنرر تعتمررد     

العالية ولكونيا تستخدم مجموعة مرن القواعرد لحرل معادلرة شررودنكر لمنظومرات كيميائيرة مختمفرة غيرر انيرا مرا زالرت محردودة 
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نفيرذ حسرابات ىرذه الطريقرة والرذي يتجراوز احيانرا اسرابيع عردة لجزيئرة واحردة التداول وذلك لكونيا تحتاج الى الوقرت الطويرل لت

كبيرة , وىو يتعامل مع الالكترونات الداخمية في حموليا , اما حسرابات النروع الثراني تسرتخدم ميكانيرك الكرم وىري تعتمرد عمرى 

حررين تعتمررد فرري  رة بالاضررافة الررى النررواة ,الالكترونررات التكافؤيررة فقررط باعتبررار الكترونررات الاغمفررة الداخميررة جررزءا مررن لررب الررذ

حسابات النوع الثالرث عمرى مبرادئ الفيزيراء الكلاسريكية والرذي يملري معالجرات الترتيرب الالكترونري لممرادة وبالترالي فيرو محردد 

ىي التخمي عرن التعامرل مرع الردوال و  يعمى الميكانيك الكم أما النوع الرابع تعتمد في حموليا الفائدة في مثل ىذه الدراسات ,

 , HyperChem8.0) . ومن اىم برامجيات النمذجة الجزيئية ىي برامجالكثافة الإلكترونية بدالةالموجية والإستعاضة عنيا 

WinMopac7.21) .  

يتم عن  يحتوي عمى جميع برامجيات النمذجة الجزيئية, ىو برنامج بصيلة الميكانيك الكمي Hyperchemبرنامج      

 (˚r, θ˚, φطريق ىذا البرنامج رسم الجزيئات المستخدمة في البحث , وذلك بتحديد المحاور الذاتية الداخمية لمجزيئات)

والتي تتطور  MOPACأحد تحسينات برامج   WinMopac7.21برنامج وايجاد بعض الخصائص الطيفية . أما 

ب لمصعوبات العممية في دراسة المواد نظراً لحساسيتيا وخطورتيا حيث وفر الحل المناس وىو برنامج شبو تجريبيبإستمرار 

حث وسرعة تفاعلاتيا وايجاد بعض الخصائص الطيفية والحرارية , وأيضاً وفّر ىذا البرنامج الكثير من الجيد في مجال  الب

 . العممي

الجزيئة وطاقات التفكك  شكلحساب بدراسة و  ( واخرينDorothee Berthomienالباحث ) قام [5]( 2991عام )     

عام  DFT (Density Fuctional Theory. )ومسافة التوازن وذلك باستخدام طريقة  وطاقات التاين وترددات الاىتزازية

لبعض الجزيئات الييدروكسيمية مثل   الطيفية والحراريةبدراسة الخواص  قام الباحث مدحت صالح النحال [6]( 2004)

عام  . عند التركيب اليندسي المستقر  MNDO-PM3وبطريقة  ستخدام برامج الكم شبو التجريبيةباالماء والبيروكسيد 

عمى الخصائص الطيفية  C-Hوالاصرة  O-Hبدراسة تأثير الاصرة  قام الباحث احمد عزيز درويش [7]( 2008)

عام  . MNDO-PM3وبطريقة   WinMopacو  HyperChemوالحرارية لجزيئة البيوتانول باستخدام برنامجي 

بدراسة وحساب الخصائص الطيفية لاىتزازات  , وسام حسن ميدي حيدر محمد جواد حيدر انقام الباحث [8]( 2010)

قامت حنان عدي نايف  بدراسة الخواص الحرارية  [9]( 1222عام ) بواسطة برامج الكم الشبو التجريبي . SiFجزيئة 

 عند التركيب اليندسي المستقر .  MNDO-PM3وبطريقة   باستخدام برامج الكم شبو التجريبية  (GaAs)لجزيئة   
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-MNDOطريقة الخواص الطيفية باستخدام الحسابات الشبو التجريبية حيث استخدمت دراسة  اليدف من البحث ىو     

PM3)) 3 منيوملثلاثي مثيل الا لدراسة التركيب الجزيئي لجزيئة(CH3)Al (في منطقة الاشعة تحت الحمراءIR) ومن ثم ,

  .اكثر استقرارا من خلال طاقة منحنى الجيد  اقل طاقة لمجزيئة التي تكون عندىا معرفة

 ( (Theory.النظرية2

إن الاطياف الذرية تتكون من خطوط ناتجة من إنتقالات الكترونية بين مستويات الطاقة الالكترونية لمذرة . أما      

عند تحميميا بمحمل ذو قوة عالية , كمجموعة من الخطوط الطيفية الاطياف الجزيئية فإنيا تظير عمى شكل حزم عريضة 

 . [10] الناتجة عن عدد من الانتقالات

 Rotational Energy)      ىناك أنواع عديدة من الحالات الطاقية لمجزيئات تشمل مستويات الطاقة الدورانية      

Levels ومستويات الطاقة الاىتزازية )      (Vibrational Energy Levelsومستويات الط )قة الالكترونيةا       

(Electronic Energy Levels. ) 

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

   

حيث ان الفروقات بين مستويات الطاقة الالكترونية تكون اكبر بكثير من فروقات مستويات الطاقة الاىتزازية والتي      

  . بدورىا تكون اكبر بكثير من مستويات الطاقة الدورانية

 الجزيئات تمتمكيا التي الحركية والطاقة الجيد طاقة تمثل التي الاىتزازية الطاقة ىو البحث ىذا في اىتمامنا محور ان      

ويمكن دراسة الحركة الاىتزازية كلاسيكيا لجزيئة ثنائية الذرة بدلالة نموذج  , مكممة الطاقة ىذه تكون حيث حركتيا بسبب

ة الاىتزازية لمجزيئات الثنائية . نفرض ذرتين تربط التوافقي ذو بعد واحد كتقريب ابتدائي ويقدم بداية ناجحة لمناقشة الحرك

 كتل ان نتخيل ان يمكن ولمتقريب inter nuclear axis النواتين بين طول المحور وتيتزان عمى كيميائية بينيما اصرة

 .الكتمة مركز الى نسبة توافقيا تيتزان الكتمة عديم حمزوني نابض تمثل بينيما التوالي والاصرة عمى m2 و m1 ىما النواتين

 [10] ىي  فييا القوة المعيدة فان ىوك لقانون ووفقا

3) .…………............................................................………)           
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 ( تمثل ثابت القوةkحيث  )

 : تمثل مقدار الإزاحة عن موضع الاتزان .   (    )

 μ) بالرمز) ليا يرمز ( Reduced Mass) ىي الكتمة المختزلةواحدة  كتمة معا تنتقلا ان يمكن الكتمتين كلا ان

μ  
    

      
………………………………………………......….(4) 

ن التردد الكلاسيكي ليذا المتذبذب تعطي بالعلاقة الاتية :  وا 

     
 

  
√   ………………………………………………..…….(5) 

( . ولذلك تكون العلاقة بين طاقة الجيد الاىتزاز وبين Vibration Frequencies( التردد الاىتزازي )    ) حيث

 : [10]المسافة البينية حسب المعادلة التقميدية لمطاقة 

     
 

 
        ………………………………………..…….(6) 

ووفقآ لميكانيك الكم فإن معادلة شرودنكر ليذه الحالة تأخذ الشكل  نموذج التوافقي .الالطاقة الكامنة حسب      اذ    

 :  [11] الاتي

EΨΨ)
e

r(rK  
2

1

2μ

h 22
2


















 ……………………….…….….(7)      

 وواضح من حل ىذه المعادلة أن الطاقة الكمية الاىتزازية ىي مكممة وتأخذ القيم :

          v=0,1,2..  8)..)..........................................................          (    
 

 
 )…                 

)  وان قيمة اصلر طاقة ىي عدد الكم الاىتزازي,  vحيث 
 

 
بالطاقة النقطة  , وتدعى v=0ن عندما تكو (        

( , وىذه القيمة تمثل الفرق بين الميكانيك الكلاسيكي والكم للاىتزازات الجزيئية , فالطاقة Zero Point Energyالصفرية )

يعني عدم امتلاك الجزيئة طاقة اىتزازية في الظروف الاعتيادية , في الميكانيك الكلاسيكي يمكن ان تساوي صفرا وىذا 

 بينما ميكانيك الكم يؤكد عمى ان الجزيئة لا بد ان تعاني اىتزازا معينا .

 ,لذلك يمكن كتابة قيمة الحد لمستويات الطاقة الاىتزازية بوحدات  cm-1عن مستويات الطاقة بوحدات  ويمكن التعبير     

cm-1 بعد القسمة عمى hcي المعادلة :كما ف 

 ((9.....................................................................             (  
 

 
)             
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)التردد الطبيعي الكلاسيكي  cm-1( ىو العدد الموجي بوحدات  )و  المستوي الاىتزازي طاقة يمثل      ان  حيث     

 .إن الفروق بين مستويات الطاقة الاىتزازية حسب أنموذج التذبذب التوافقي تكون متساوية لقيمة واحدة  , لمحركة(

 تسمك جدا صليرة (r-re) قيمة تكون فعندما , دقيق بشكل توافقيا سموكا تسمك لا الحقيقية الثنائية الجزيئات ان     

  لاتوافقي كميتز تعمل حيث التوافقي السموك عن بالانحراف الجزيئات تبدا الازاحة وبزيادة توافقيا الجزيئات سموكا

Anharmonic Oscillator  الطاقة وتسمى ليا المكونة الذرات الى الجزيئة فييا تتفكك محددة قيمة الى تصل ان الى 

 مع تتفق عديدة جيد دوال اقترحت لذا    ( Dissociation Energy ) [11].   التفكك بطاقة ىذه النقطة عند الكامنة

 الى نسبة (Morse Potential Function)مورس  جيد دالة ىي الدوال ىذه اشير ومن افضل بشكل التجريبي المنحني

 التالية : المعادلة في كما اقترحيا الذي العالم

                      ……………………………………(22) 

 المعادلة من ويتضح للاصرة الكامنة الطاقة تمثل    , لمجزيئة الالكترونية الطاقة بمستويات خاص ثابت   ان حيث     

 . الذرة ثنائية لمجزيئات الحقيقي التصرف يطابق وىذا المالانياية من ( r ) قيمة تقترب عندما    من تقترب    قيمة ان

 -: [11] تساويوعند التعويض عن الطاقة الكامنة بدالة جيد مورس في معادلة شرودنكر فإن مستويات الطاقة الاىتزازية  

     (    
 

 
 )    (    

 

 
 )

 

    …………………….…(11) 

  (An harmonic constant) . اللاتوافقية ثابت (   ) , اللاتوافقية الحركة في الاىتزازي التردد (   ) حيث 

 [10] ( v= 0) عندما (Zero point energy)  نموذج اللاتوافقيالحسب  وتصبح طاقة نقطة الصفر

     
 

 
   (    

 

 
   )     ……………………………..….(12) 

 نم  (normal coordinate)   الاعتيادية والاحداثيات (Vibration Frequency) الاىتزازي التردد يمكن حسابات كما

 [7] :لويمسون    التجريدية المعادلة حل يمكن حيث شيوعاً, الأكثر الطريقة وىي الجزيئية القو  ثوابت

                         13).....).......................................................0)M F(L ijij

i

i  

: عنصر Eigen Value  ,Mij: القيمة الذاتية   λ( ثوابت القو , Matrix Element: عنصر مصفوفة ) Fijيمثل  حيث

 . (Eigen vector coefficient) : قيرم معاملات الجمعLj  , (Matrix Masses of Atoms) مصفوفة الكتمة الذرية
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من خلال تعويض  (3N-6)لمجزيئة وعددىا  يةعمى الترددات الاىتزازية الأساسسوف نحصل  )( معادلة التجريديةحل  من

      : في المعادلة قيم 

        ………………………………………………..…(14)  

 𝑞 مقدارالشحنة كان فذا بالاشارة ومختمفتين متساويتين شحنتين بين العاممة الكيروستاتيكية القوة فيو القطب ثنائي عزم اما 

 : [12] المعادلة ةكتاب يمكن 𝑑 بينيما والمسافة

  μ =𝑞.𝑑…………………………………………………………..………………(15)                   

 ( (Results & Discussion .النتائج والمناقشة3

  C3H9Al منيوملالا  مثيل ثلاثيل التركيب الجزيئي (1.3) 

  HyperChem8.0 برنامج خلال منرسمو  الذي تمو منيوم لالا مثيل ثلاثي ةلجزيئ التركيبي الشكل1) الشكل ) يمثل      

 ,r) الداخمية المحاور حسابعمى  يعتمد الذي (Gradient Optimization)بإجراء عممية تقميل الطاقة إلى الحد الأمثل 

θ, φ) (Internal coordinates)   اي ان الجزيئة في حالة الاستقرار( الاتزان حالة عند اليندسي شكموو( . 

 

 

 

 

 

 

 التي رسمتلمنيوم لاالتركيب الجزيئي لجزيئة ثلاثي مثيل ا :(1) شكلال

 Hyper Chemببرنامج الر 

 بعد الوصول إلى أقرب شكل مستقر طاقياً ,عمييا  تم الحصولالمصفوفة الابتدائية الخاصة لمجزيئة و (1)  الجدول يبين  

 (.Opt) الذرات ليذه وضعية وافضل ) الاواصر )اطوال الذرت ىذه بين والمسافة جزيئة لكل المكونة عمى الذرات يحتوي

 . (Dihedral) السطوح زوايا وعمى (Angle) الاواصر بين وقيم الزوايا

C3H9Al 
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زوايا ال, و  (˚θ)زوايا الو   r(Å) ,لمنيوم توضح فيو ابعاد الذراتلاالمصفوفة البدائية لجزيئة ثلاثي مثيل ا :(1)الجدول  

 HyperChem  في حالة الشكل المستقر المحسوبة ببرنامج(  A, B,C, وتماثل الموقع الذرات )(˚φ) السطوح 

 

زوايا السطوح لجزيئة ثلاثي الزوايا و الالنتائج المستحصمة من الدراسة الحالية لأبعاد الاواصر و  (2) الجدوليوضح       

 تقارب القيم النظرية مع الدراسات السابقة .  يتضحو  Al-Cلمنيوم بين ذرتي لامثيل ا

 

 

Atom          r(Å)                OPT.              (θ˚)       Opt.           (φ˚)            OPT.     A    B  C 

Al        .000000                   0             .000000        0            .000000           0        0    0  0 

C          1.8922                   1            .000000         0            .000000           0        1    0  0 

C          1.8922                   1           120.0369        1             .000000          0        1    2  0 

C          1.8923                   1           119.9968        1            177.8289         1         1    2  3 

H          1.0918                   1           112.0845        1            331.8231         1         3    1  2 

H          1.0966                   1           109.8092        1           91.1139            1         3    1  2 

H          1.0921                   1           111.9563        1             210.2359        1         3    1  2 

H          1.0920                   1           111.9777        1            150.5165         1          4   1  2 

H          1.0967                   1           109.8081        1            269.6598         1          4   1  2 

H          1.0918                   1           112.0744        1              28.9253         1          4   1  2 

H          1.0966                   1           109.8017        1            269.4331         1          2   1  3 

H          1.0918                   1           112.0686        1             28.6981          1          2   1  3 

H          1.0920                   1           111.9721        1         150.2939            1          2   1  3 
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ومقارنتيا مع  HyperChemالمحسوبةببرنامج أبعاد وزوايا وزوايا السطوح جزيئة ثلاثي مثيل الالمنيوم  (2):الجدول 

 النتائج العممية

 

 في وادخاليا الابتدائية المصفوفة عمى الحصول والذي تم ايجادىا بعد الطيفية بعض الخصائص (3) الجدول يبين       

 تنافر طاقة, الالكترونية  الطاقة, الاستقرار موضع عند الكمية الطاقة ومن ىذه الخصائص )WinMopac7.21 برنامج

 المشلولة  بالالكترونات( عدد المستويات,  الجزيئي الوزن,  القطب ثنائي عزم,  التاين جيد, الصفر  نقطة طاقة,  النو 

 . ,اذ ان ىذه الخصائص تعطي وصفا كاملا لمتركيب الجزيئي

 

 

 

 

 

Other Work 

Exp.[3,10] 

This Work 

Cal. 

Internal Coordinate 

1.9 1.8922 Al-----    Bond Length (A˚) 

 1.9 1.8922 Al -----    

1.9 1.8922 Al-----    

120 119.9 <   Al     Angle (deg.) 

 120 120.07 <   Al    

00.00 00.00 φ    Al    Dihedral Angle (deg.) 

179 177.85 φ    Al    
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  WinMopac7.21 خلال برنامج من المحسوبة C3H9Al لجزيئة الطيفية الخصائص بعض نتائج يوضح (3): جدولال

 

 

 القيمة المحسوبة وحدة القياس

WinMopac 

 Quantity الكمية 

eV -544.473 Total Energy 

 )الطاقة الكمية(

eV -1853.284 Electronic Energy 

 )الطاقة الالكترونية(

eV 1308.811 Core-Core Repulsion 

 )طاقة التنافر الالباب(

eV 10.116 Ionization Potential 

 )جيد التأين(

D 0.17694 Dipole Moment 

 )عزم ثنائي القطب(

Kcal/mol. 70.054 Zero point energy 

 ( )طاقة النقطة الصفرية

 12 No. of  Filled Levels 

 )عدد المدارات المشلولة بالالكترونات(

amu. 72.08 Molecular Weight 

 )الوزن الجزيئي(
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 C3H9Al لجزيئة  اللاتوافقي الجيد طاقة حساب (2.3) 

ونحصل عمييا من خلال برنامج ( Al-Cمسافة بين ذرتي ) تلييرقيم الطاقة الكمية عند  (4)الجدول  يبين      

WinMopac7.21  .ذرتي العلاقة بين طاقة الكمية مع المسافة بين (2) لشكلا يبين (Al-C) , طاقة رسم منحني يتم اذ 

 الاصرة مع تثبيت تليير كل عند جزيئة لكل الكمية الطاقة وحساب Al–C الاصرة طول تليير طريق عن لمجزيئة الجيد

-)  تساوي  كانت حيث الكميو لمطاقة مقدار عمى اقل الحصول مثم يت 1 من بدل Opt. = 0 بجعل وذلك

544.47eV)مسافة عند ( الاتزانr=req=1.9A°)  تبدأ الطاقة بالزيادة الى ان تتفكك  الاتزان  مسافةبعد و  , لمجزيئة

( , وكانت قريبة من المصادر المقاسة عمميا De=5.04 eVبحدود) عندىا التفكك طاقة قيمة تكون حيثالآصرة 

(De=3.9 eV )[14]  . 
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Distance 

 r (A°)   

Total Energy (eV) 

0.8 -515.494 

0.85 -519.134 

0.9 -522.444 

0.95 -525.445 

1 -528.155 

1.05 -530.59 

1.1 -532.769 

1.15 -534.703 

1.2 -536.408 

1.25 -537.898 

1.3 -539.187 

1.35 -540.291 

1.4 -541.224 

1.5 -542.651 

1.6 -543.583 

1.7 -544.137 

1.9 -544.472 

2 -544.406 

2.5 -543.271 

3 -541.443 

3.5 -540.443 

4 -539.84 

4.5 -539.432 

-550

-545

-540

-535

-530

-525

-520

-515

-510

0 1 2 3 4 5

To
ta

l E
n

e
rg

y 
(e

V
) 

Interatomic Distance r(A°) 

De=5.04eV 

re=1.9 A° 

قيى انطبقت انكهيت نجسيئت  ثلاثي  (4):انجدول

 يختهفت . (Al--C)نًنيىو  عنذ أطىال لايثيم ا

                                                                                          

نجسيئت ثلاثي  Al--Cتغير انطبقت انكهيت يع انًسبفت بين  :(2)انشكم 

 WinMopacنًنيىو وانتي تى حسببهب ين برنبيج لايثيم ا
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( تقل الطاقة الكمية بسبب تناقص الطاقة الكامنة Al-Cجيد, فبزيادة البعد بين الذرات)المنحني  نلاحظ من خلال     

وعندىا نحصل عمى اقل مستو  لمطاقة التي عندىا تكون جزئية  مستقرة وعند مسافة نواة(  -والتي سببيا تجاذب)الكترون

نواة( الى ان  -بسبب تنافر)نواة بالزيادة( مع استمرار زيادة طول الاصرة تبدا الطاقة الكمية reمعينة تسمى مسافة التوازن)

 تنكسر الاصرة عندىا تسمى طاقة التفكك .

  C3H9Al لجزيئة الاىتزازية والانماط الترددات حساب(3.3) 

مع  لمنيوملالجزيئة ثلاثي مثيل ا في منطقة الاشعة تحت الحمراء الاساسية الاىتزازات قيم ترددات (5) الجدول يبين      

الجدول ان قيم من واتضح  , تمثل عدد الذرات لمجزيئةN حيث ( 3N-6حسب العلاقة ) 33وكان عددىا  الشدة والتماثل

متوافقة مع القيم المقاسة عمميا ومع القيم ( HyperChem , WinMopac) المحسوبة من البرنامجينالعدد الموجي 

 .المقاسة نظريا بطرق اخر  

 [HyperChem,WinMopac] يوضح قيم ترددات اىتزاز جزيئة ثلاثي مثيل الالمنيوم المحسوبة بالبرنامج  (5):الجدول 

 خر  .مقارنة مع قيم عممية وقيم محسوبة بطريقة أ

Other work 

(Literature) 

This work 

(semi-empirical) 

 الاىتزاز      

Vibration 

 التردد

Wave 

number 

Exp.[15] 

 التردد

Wave number 

Cal. [5] 

 التردد

Wave number 

Cal. by 

[WinMopac] 

 التردد

Wave number 

Cal. by 

[HyperChem] 

 الشدة

Intensity 

Km/mol. 

 

 

 19 25 24.61 0.073 1 

 31 42 35.12 0.204 2 

 51 43 41.18 0.185 3 

 165 169.92 170.45 0.483 4 
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 167 182.43 172.13 0.503 5 

 178 198.22 187.32 1.754 6 

567 498 558.91 559.69 0.011 7 

650 551 670.98 671.67 7.830 8 

 555 671.61 675.21 9.419 9 

700 583 760.62 739.02 0.041 10 

755 626 761.80 751.94 0.105 11 

 627 810.03 802.85 0.002 12 

 719 858.45 853.30 49.241 13 

 755 877.10 872.45 16.514 14 

 756 877.86 873.87 17.233 15 

1254 1208 1357.20 1354.92 0.537 16 

 1209 1357.64 1355.15 0.180 17 

 1214 1369.79 1369.24 0.073 18 

 1421 1410.48 1411.19 0.125 19 

 1422 1411.0 1411.63 0.951 20 

 1423 1411.42 1412.16 2.077 21 

 1423 1415.83 1414.39 0.844 22 

 1424 1416.01 1414.71 0.203 23 

 1427 1417.46 1416.70 0.844 41 

2941 2951 3130.09 3128.54 1.192 51 
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ىتزازات بين لا( , كما ان اcm-1 853.30) العدد الموجيان اعمى شدة امتصاص كانت عند  (5)الجدول نستنتج من  

( وىي قريبة من النتائج العممية والتي تساوي cm-1 559.69,671.67( كانت عند الاعداد الموجية )Al-Cذرتي )

(567,650 cm-1) [15]  ,عتمد بصورة كبيرة عمى كتل الذرات الميتزة , فكمما كانت الذرات اخف تن ترددات الاىتزاز ا

 .( 5وزنا كان تردد اىتزازىا اعمى حسب العلاقة )

 والتماثل الشدة تحديد مع بالاسيم الموضحة الحركة الاىتزاز مع بيان اتجاىات انماط وصف بعض  (3) الشكل يمثل     

 نمط .  لكل والترد

 

 

 

 

 

 2952 3130.61 3129.53 1.866 26 

 2954 3131.73 3133.00 1.355 27 

 3020 3166.10 3161.07 1.292 28 

 3021 3166.23 3166.06 0.886 29 

 3022 3166.33 3166.75 0.787 30 

 3049 3252.37 3250.22 1.352 31 

 3050 3252.61 3251.36 1.571 32 

 3052 3252.71 3252.51 1.340 33 

 انتردد وانشذة وانتًبثميع نًنيىو لايثيم ا ثلاثي نجسيئت الاسبسيت الاهتساز نًبطابعض  (3): انشكم

 HyperChem8.0برنبيج  خلال وانًرسىيت نًط نكم

Normal Mode:1 

Frequency =24.61 

Intensity=0.073 

Symmetry=1A  

Normal Mode:2 

Frequency =35.12 

Intensity=0.204 

Symmetry=2A  

Normal Mode:3 

Frequency =41.18 

Intensity=0.185 

Symmetry=3A  
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 (Molecular Orbital Eigen Values) لمدارات الجزيئة القيمحساب  (4.3) 

 الانفة البرامج خلال من جزيئةلم مستوي كل وتماثل مدار لكل الطاقية والقيمة الجزيئية المدارات (4) الشكل  يمثل     

 حساب تم كما بالالكترونات مشلولة غير مدارا ( 12) و ,  (12)بالالكترونات المشلولة المدارات عدد كان ولقد الذكر,

 والتي مشلول غير جزيئي مدار أدنى طاقة وكذلك (EHOMO) اختصار ليا يرمز والتي مشلول جزيئي مدار أعمى طاقة

 Molecular Orbital Eigenvalues) الجزئية لممدارات الطاقية الذاتية القيم حساب خلال من وذلك (ELUMO) ليا يرمز

 تساوي ,وكانت (Egap= ELOMO- EHOMO)العلاقة حسب الطاقة فجوة حساب تم, و  (eV) بوحدات مقاسة (

(11.44eV) ( وعند اخذ القيمة المطمقة لأعمى مدار مشلول بالالكترونات نحصل عمى قيمة طاقة التأين ,Ionization 

Energy )( وكانت تساويI.P=10.11 eVفي حين كانت القيمة المأخ ) المصادرذة من و ( 9.6تساوي eV) [5] . 
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Symmetry  Energy (eV) 

24A  4.897 

22A 

21A 

 4.883 

4.831 

 

 

20A 

19A 

 4.827 

4.793 
18A 

17A 

 4.677  

 
16A 

14A 

  

1.3279 
13A  1.3274 

 

 

 0ev رررررررر  رررررررررررررر رررررررر رررررررررر رررررررررررر رررررررررر ررررررررر ررررررررررر رررر

 

   

12A  -10.117 

11A  -10.120 

10A  -11.655 

9A  -12.891 

8A  -13.037 

7A  -13.043 

6A  -13.639 

 
5A 

 

 -13.647 

4A  -13.945 

3A  -27.984 

2A  -27.989 

1A   

يشغىل واوطب يذار  وتىضيح اعهى يذار جسيئي الانًنيىوقيى انًستىيبث انطبقيت نجسيئت ثلاثي يثيم  :(4-5) شكمان

 . (HyperChemرنبيج )بوتًبثم كم يذار انًحسىبت ين خلال ان غير يشغىل

E gap = 11.44 eV 

4.676 

3.062 
4.648 

4.891 

15A 

23A 

-28.885 
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 Conclusions) )الاستنتاجات.4

 من خلال دراسة الخواص الجزيئية نستنتج ما يأتي : 

وعمى ىذا الاساس نلاحظ ان  , (eV 544.47-تساوي ) كانتلمنيوم لاكمية لجزيئة ثلاثي مثيل االطاقة اقل ان  .1

 )ذات الشكل المستقر طاقيا(. التوازن في حالة الجزيئة

تساوي  فكانتطاقة التفكك اما  , (°A 1.9تساوي ) لمنيوملاان مسافة التوازن )طول الآصرة( لثلاثي مثيل ا .2

((5.04 eV ,  تبدأ الجزيئة بالتفكك الى ان تنكسر الاصرةاذ بينت النتائج كمما زاد طول الاصرة . 

-Al اىتزاز   حيث ان ,3N-6)في منطقة الاشعة تحت الحمراء بسبب القاعدة )اىتزاز  نمط 33 ةتظير الجزيئ .3

C  الترددات عندمركب الفي cm-1(559.69 , 671.67 ) متقاربة مع الدراسات السابقة .وكانت 

كانت ليا فجوة الطاقة  كذلك مدار غير مشلول بالآلكترونات, 12بالآلكترونات و مدار مشلول12 ةتمتمك الجزيئ .4

   . (eV 10.11اما طاقة جيد التأين لمجزيئة تساوي ), ( 11.44eVتساوي )

 القطرب ثنرائي عرزم انحيرث   (D 0.176 ) إلرى مساوية لمنيوملاا مثيل ثلاثي لجزيئة القطب ثنائي عزم قيمة ان .5

 .  ( 14) العلاقة حسب وطول الاصر الشحنة من لكل دالة ىو

 (References) المصادر

 [1] J.  Carlsson; S. Gorbatkin; D.  Lubben; J. E.  Greene  "Thermodynamics of the 

homogeneous and heterogeneous decomposition of trimethylaluminum, 

monomethylaluminum, and dimethylaluminumhydride: Effects of scavengers and 

ultraviolet-laser photolysis". Journal of Vacuum Science and Technology B 9 (6): 2759–

2770 (1991). 

[2] A. Donald M.c. Quarrie; "Quantum Chemistry" , University Scince Books , Oxford 

University press 1983.  



 Kirkuk University Journal /Scientific Studies (KUJSS)   
Volume 11, Issue 2, June 2016 , p.p(325-345) 

ISSN 1992 – 0849 
 

 
Web Site: www.kujss.com   Email: kirkukjoursci@yahoo.com,  

kirkukjoursci@gmail.com  

 
344 

 

       [3] H. Dorsett and A. White " Overview of Molecular Modeling and Ab-initio Molecular 

Orbital Methods Suitable for use with Energetic Materials", DSTO Aeronautical and 

Maritime Research Laboratory Commonwealth of Australia 2000 . 

 ( .1222طرائق الشبو التجريبية" جامعة المستنصرية  , كمية العموم , )لوا محمد تقي حسين "مبادئ الكم[4]  

[5] D. Berthomieu , Y. Bacquet , L. Pedocchi , and A.  Goursot ,"Trimethylaluminum 

Dimer Structure and Its Monomer Radical Cation:A Density Functional Study",American 

Chemical Society Published on Web 1998 . 

, اطروحة " دراسة الخصائص الطيفية والحرارية لبعض الجزيئات الييدروكسيمية "النحال , صبحي موسىمدحت [6]  

 . (2004),  24-2,ص الماجستير , الجامعة المستنصرية ,كمية العموم

(  عمى الخصائص الحرارية لجزيئة البيوتانول , مجمة C-H( و)O-Hاحمد عزيز درويش , دراسة تاثير الاصرة ) [7]

 . 1221, 25-33, ص 22جامعة النيرين , المجمد 

 باستخدام برامج الكم الشبو  SiFدراسة الخواص الطيفية لجزيئة حيدر محمد جواد حيدر و وسام حسن ميدي "[8] 

  2010, 3,العدد  51"المجمة العراقية لمعموم,المجمد التجريبية

[9] H. A. Naif , "Study the thermal properties of (GaAs) semiconductor laser by using 

Quantum Mechanics Semiempirical method" , Journal of College Education, No.5, Al-

Mustansiriyah University 2010 . 

 .  2991دار الكتب لمطباعة والنشر, جامعة موصل ,  " , الفيزياء الجزيئية" خالد عبدالله , عصام احمد محمود ,   [10] 

( باستخدام برامج الكم CO CO2دراسة الخصائص الطيفية والحرارية لجزيئتي )مشتاق طالب جاسم اليلالي ,"   [11] 

 . (2005),  35-25ص )رسالة ماجستير(  , جامعة بلداد , "الشبو التجريبية

 الاولى الطبعة الخمس, ناصر جامعة منشورات )الاول الجزء( "  الاساسية غيرعضوية كيمياء "الزكوم, ناجي ميدي [12]

, 1977. 



 Kirkuk University Journal /Scientific Studies (KUJSS)   
Volume 11, Issue 2, June 2016 , p.p(325-345) 

ISSN 1992 – 0849 
 

 
Web Site: www.kujss.com   Email: kirkukjoursci@yahoo.com,  

kirkukjoursci@gmail.com  

 
345 

 

[13] J. O. Cox, G. Pilcher, "Thermochemistry of Organic and Organometallic 

Compounds" Academic Press, New York, N.Y., 1970 .  

[14] B. H. Cardelino , C. E. Moore , C. A. Cardelino , S. D. McCall , D. O. Frazier , and K. 

J. Bachmann , "Semiclassical Calculation of Reaction Rate Constants for Homolytical 

Dissociation Reactions of Interest in Organometallic Vapor-Phase Epitaxy (OMVPE) " , 

J. Phys. Chem. A 2003, 107, 3708-3718 . 

[15] J. Yves Chabal," In Situ Infrared Spectroscopy Study of  Atomic Layer Deposition 

of High-К metal Oxide And Metal on Passivated Silicon Surfaces",New Brunswick, New 

Jersey October, 2008 .  

   

  

  

جامعة كركوك / كمية العموم / ( في 2013بكالوريوس عموم الفيزياء )آلاء عبدالرحيم رؤوف: 

 وحالياً طالبة ماجستير في جامعة كركوك / كمية العموم / قسم الفيزياء. قسم الفيزياء,

   المؤلف


