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     الخلاصة
الجهـد  تم دراسة منحنيإذ)  CHCl3 ( دراسة الخواص الطيفية والحرارية لجزيئة  البحث في هذاتتم     

الانحـلالوطاقـة   )2.65eV (هـي ) C-H( للآصـرة  حيث كانت طاقة الانحلال  )C-Cl ( و )C-H( للآصرة
الة فـيفع كانت جميعها و اهتزاز الجزيئة وتردداتها انحلال كذلك تم دراسة  )1.88eV(هي   )C-Cl (للآصرة

 تـم حسـابإضافة إلى ذلـك .  وعزم ثنائي القطب للجزيئةة بسبب التغيرات في الاستقطابي    IRطيف رامان و  
 10.879-( هـي  Homo  مدار مشـغول لأعلى وكانت  Lumo والHomoالقيم الطاقية للمدارات الجزيئية ال

eV ( وأوطأ مدار غير مشغولLumo) 0.7972 eV ( نة كما تم حساب كل من كثافة الشـحTotal Charge 
Density وجهد الكهروسلبية  Electrostatics Potential خلال الرسوم التوضـيحية ببعـدين وثلاثـة  من

.أبعاد
  kcal/mol بوحـدة    )Hºf∆(مثـل حـرارة التكـوين     ) الحراريـة (وديناميكية  مأما بالنسبة للخواص الثر    

 بوحدة )S (والانتروبي Cal/k/mol  بوحدة)Cp(  والسعة الحراريةCal/mol بوحدة )H (والمحتوى الحراري
Cal/k /mol الحرةن طاقة جبسإلى إضافة ) G(بوحدة  kcal/mol   298وكانت قيمها عند درجة حـرارةK  

خصائص تم  قيم هذه الإنحيث  على التوالي، )20.874- ,3502.1041 ,16.3386 ,77.974 ,19.734- (كالأتي
 وكانت ،  وتم رسم العلاقات البيانية التي توضح ذلك         )K )100-3000 حسابها عند درجات حرارة مختلفة من     
.كافة النتائج قريبة من النتائج العملية

Study of Spectroscopy and Thermodynamic Properties for  CHCl3 Molecular and 
Influence Its of Bonds (C-H) and (C-Cl) on Spectroscopy Properties 

Abstract 
     In This research studies spectroscopy and thermodynamic properties of 
Chloroform molecule CHCl3, Also the study includes plot of molecule potential 
energy curve of (C-H) and (C-Cl) bonds, Then the dissociated energy which was 
(2.65 eV) for (C-H) and (1.88eV) for (C-Cl), And study covers the vibration modes 
of CHCl3 and frequencies which were active in Raman and IR spectra due to the 
change of polarization and dipole moment at  molecule. Orbit energy Homo was (-
10.879 eV) for higher orbit energy occupied and (0.7972 eV) for Lumo lower orbit 
energy unoccupied. Also total charge density and electrostatic potential were 
calculated from the diagrams in two and three dimensions. Thermodynamic 
properties such as Heat of Formation (∆H˚f) kcal/mol, Enthalpy (H) cal/mol, Heat 
Capacity (Cp) cal/k/mol, Entropy (S) cal/k/mol, and Gebb's energy (G) kcal/mol 
were calculated at room temperature and were (-20.874, 3502.104, 16.339, 77.974, 
-19.734)respectively.

http s://doi.org/10.30684/etj.25.3.2
2412-0758/University of Technology-Iraq, Baghdad, Iraq
This is an open access article under the CC BY 4.0 license  http://creativecommons.org/licenses/by/4.0

http s://doi.org/10.30684/etj.25.3.2


دراسة الخواص الطيفية والحرارية لجزيئة الكلورفوم            ٣،٢٠٠٧العدد ، ٢٥ والتكنولوجيا، المجلد سةمجلة الهند
 CHCl3 ودراسة تاثير الاصرة )C-H(
  على هذه الخواص الطيفيةC-Cl)( و   

٩٩

     The values of these properties were calculated at different temperatures (100-
3000)K. Graphs are drawn to illustrate that and the results approach the 
experimental results  

 المقدمة
 مـنCHCl3تعتبر جزيئة الكلوروفورم          

الجزيئات المهمة وشاسـعة الاسـتعمال فـي
 أحيانـــاوتســـمى مجـــالات مختلفـــة 

Tichloromethan ث وزنها الجزيئي هو حي
)119.4 g/m3 ( ــي ودرجــة انصــهارها ه
)64cº-(   هي   غليانها ودرجة )62cº(شـكلها 

حــرارة تكوينهــا فــي طــور [1] هرمــي 
وفي طور السائل  )kcal./mol 24.571(الغاز

)-32 kcal./mol( ، الانتروبي في طـورإما 
وفي طـور  )kcal./mol 70.381(الغاز هو 

هـي وكثافتها )kcal./mol 48.333 (السائل
)1.48 g/cm3( .صناعيا تنتج مـن تسـخين

ميثان معو الميثان والكلور    خليط من الكلور و   
في )º c )400-500 بدرجة حرارة من الكلور

هذه الدرجة ستحدث سلسـلة مـن التفـاعلات
 تكلورا كمـاأكثر مركب   ينتج عنها الكيميائية،  

      [2]أدناهموضح في المعادلات الكيميايئة 

CH3Cl + HCl     → CH4 + Cl2 
CH2Cl2 + HCl → CH3Cl + Cl2
CHCl3+ HCl  → CH2Cl + Cl2 

[1]يوضح تركيب جزيئة الكلورفوم): 1(شكل

سـتخدم فـي العمليـاتت ف ا استخداماته إما    
كـذلكو االجراحية كمخدر من خلال استنشاقه    

 الصـبغاتولإنتاج الأدويةكمذيب في صناعة    
 كذلك للحصـول علـى بعـضللآفاتومبيد  

 مع بعض المـواداالمركبات من خلال تفاعله   
مثـل )وماتيةار(للحصول على مركبات حلقية     

 إنالفينول ومـن المحـاذير لهـذه الجزيئـة          
 حـدوث دوارإلى لفترة طويلة يؤدي     ااستنشاقه
 .[3]الرأس في وآلم وإعياء

الجزء النظري 1-
 لأيتويات الطاقـة     الكلي لمس  ديعتبر العد      

 إنجزيئة هو كبير جدا كذلك فان الطاقة يجب          
[4]. طاقات مختلفة حسب المعادلةإلىتقسم 

Etotal= ET + EN + ER + EV + EE  (1)   

  ، ل الطاقة الانتقاليـة مث ي  ET : إن حيث     
 : ENــة ــة النووي ــة :ER      ،الطاق الطاق

  :EE  ، الطاقة الاهتزازيـة EV :     ،الدورانية
 .الطاقة الالكترونية 

 محور اهتمامنا في هذا البحـث هـوإن     
الطاقة الاهتزازية التـي تمثـل طاقـة الجهـد
والطاقة الحركية التي تمتلكها الجزيئات بسـبب

 هذه الطاقة تكـونإنالاهتزازية حيث   حركتها  
 تـأثير  اهتزاز الجزيئة يكون تحت      إن. مكممة

 يشـبه ص والذي  من ناحية التمدد والتقل  الآصرة
لوك النابض الذي يخضـع لقـانون حد س  إلى

ولـذلك يـدعى هـذا ) Hook's law( هوك
 .النموذج بنموذج المتذبذب التوافقي البسـيط  

Simple Harmonic Oscillator   ويعــد
نموذج المهتز التوافقي نموذجاً تقريبيـاً حيـث
يمكن رسم العلاقة بين طاقة الجهـد للاهتـزاز

[4]:بينية حسب المعادلة وبين المسافة ال
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U= 1/2 K(r-re)2                            (2) 
                                                            

 ثابت :k   ، هي طاقة الجهد:U  إنحيث      
 مسافة : re  ، المسافة بين الذرتين:r   ،القوة

 الاتزان بين الذرتين
زيئات فـي الحقيقـة لـيس     إن اهتزاز الج       

 فـان  الآصرةطاً فعند تقلص  اهتزازاً توافقياً بسي  
تقترب من بعضها وتزداد الطاقة كـي       الذرات  
رات من القيام بشـغل مقابـل قـوى         ذتتمكن ال 

 مـط  إنالتنافر القوية والقصيرة المـدى كمـا        
 تبتعد الذرات عن بعضها مما يتطلـب        الآصرة
 إلـى ) لصأقل من الطاقة عند التق     (أيضاطاقة  

 الأواصـر  نقطـة تفقـد عنـدها        إلى تصل   إن
 الطاقـة   ذرات حيث تصبح إلىمرونتها فتتفكك   

 ويمكـن كتابـة معادلـة الطاقـة      . مكممة غير
 المهتز باسـتخدام معادلـة      للمتذبذب اللاتوافقي 

 ومعادلة الجهـد    Schrödinger's شرويدنكر
 لمورس للحصول علـى مسـتويات       اللاتوافقي

ــة بد ــة الاهتزازي ــة العــدد الكمــي الطاق لال
 [5]:وكالاتي )υ(الاهتزازية 

    
EV = (V+1/2) υ + (V+1/2)2 υ χe -  
(V+1/2)2 υχe

2                          (3)       
                                                      

 ويأخذهو العدد الكمي الاهتزازي      : υ إنحيث  
 υ 0,1,2,3=قيم صحيحة  

χe : قيمة موجبـة    بت اللاتوافقية ويكون ذو   ثا
 صغيرة جداً

 طاقة التفكك تمثل الفرق مـابين طاقـة    إن     
وطاقـة  الجزيئة في حالة الاتزان الافتراضـية       

 أطيـاف  إن. الذرات المنفصلة مـن بعضـها     
الحركة الاهتزازية للجزيئات المتعددة الـذرات      
تكون معقدة حيـث يمكـن وصـف حركتهـا         

 أنمـاط تسمى حركات بسيطة  الاهتزازية بدلالة   
 Normal mode of(الاهتـزاز الاعتياديـة  

Vibration( [6,5]  تخضع للعلاقةوالتي 

                                                                                                   
4)(                                        3N – 6     
 تمثل عدد الذرات للجزيئات N: إن حيث      

 .لغير خطية
 تلاحظ عمليا بشـكل      الاهتزاز أطياف إن     

 رامـان  أطياف أو  IR   تحت الحمراءأطياف
Raman spectra     المنشأ الفيزيائي إن إلا 
  .[5] يكون مختلفاالأطيافلهذين النوعين من 

 Vibration  حساب التردد الاهتـزاز إن     
Frequency ــةالإحــداثيات و  .   الاعتيادي

Normal Coordinates 
 الأكثـر ت القوى هـي الطريقـة       من ثواب      

 :من خلال المعادلة  [7]شيوعا
 )5

(5) 
 حل هـذه المعادلـة التجريبيـة        إنحيث       

 التـردد    وتقييم λ للحصول على جذور المحددة   
ــزازي  ــيالاهتـ ــات الأساسـ  والمتجهـ

)Eigenvector(  الاعتيادية الإحداثيات تعين 
 :إنحيث 
: Fij   عنصر مصفوفة ثوابـت القـوى  ،: λ   

: Eigen Value ،    Mij دالة القيمة الذاتيـة 
 قـيم  Lj:  عنصر مصفوفة الكتـل الذريـة ،   

 معاملات الجمع                               
جهـد   ( بالنسبة للجهد الكهروستاتيكي     إما     

  الالكترونات  توزيع  فان )الكهروسلبية الساكنة   
يتحكم بالجهد الكهروسـتاتيكي الـذي يصـف        
التفاعل مابين طاقة الجزيئة مع القطبية الموجبة       
ويمكن حساب الجهـد الكهروسـتاتيكي مـن        

  :آلاتيةالمعادلة 

(6) 
 )6( 

 :   ZA ، بعد الشحنة الموجبة :r  إنحيث      

)MF(L ijijj λ−∑

rd
)rr(

)r(
rR

ZV
A

A

A
)r( ∫∑ −

ρ
−

−
=
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 بعد الشحنة :RA   الشحنة النووية للذرة ، 
  الكثافة الالكترونية:ρ(ŕ)  النووية ، 

نويـة   مسـاهمة الا   الأولحيث يمثل الحد         
فيمثـل  الحد الثـاني     إمابالجهد الكهروستاتيكي   

 .المساهمة الالكترونية
لمبادىء الـديناميكا الحراريـة      بالنسبة   إما     

والتي تهتم بتحـولات الطاقـة      ) الثرموديناميك(
 ـ(للمادة في الفراغ الذي تحتلـه المـادة          ام النظ

System(  ذلك من تحول في مستوى      وما يتبع 
 الطاقـة   أنواعطاقته الداخلية التي هي نوع من       

الكامنة في النظام والتي تلعب دور فـي كثيـر        
 والتي منها السـعة الحراريـة       [8]من المفاهيم 

Heat Capacity  وهي كمية الحرارة اللازمة
من المادة درجة حرارية    ) g(لرفع حرارة كتلة    

ويمكن  )cal. Mol-1. deg-1(دتها واحدة ووح
 مـادة   إلـى كتابة العلاقة بين الحرارة المنتقلة      

 :  الأتيودرجة حرارتها بالشكل 
  

dQ = n c dT                                  (7)  
 

 عـدد    :n   ، كمية الحرارة     :dQ  إن حيث
  السعة الحراريـة الجزيئيـة ،  :  c المولات ، 

dT  : جة الحرارة بسبب التغير في درdQ 
ومن المعروف السعة الحراريـة يمكـن            

  :الأتي شكلالكتابتها ب
 

R= CP – CV          (8)                             
                                                          
 :CP    ، الثابت العام للغـازات  :R  إنحيث  

 ـالسعة الحراريـة بثبـوت     :CV     ،غطالض
 الحجمالسعة الحرارية بثبوت 

 السعة الحرارية بثبوت الضـغط      إنحيث       
تعطـى   للجزيئات غير الخطية متعددة الذرات    

 :بالعلاقة
CP = (3/2)R + (3N-5)R   (9)  

 

 )الانثـاليبي (كذلك المحتـوى الحـراري           
Enthalpy ي من الدوال المهمـة حيـث        وه

 :يعطى بالعلاقة التالية
 

H=U+PV    (10)                                
                                                          
ــث  ــاليبي: H  إن حي ــة : U ، الانث  الطاق

  الحجم:V   الضغط،P :   ،الداخلية
وتعد الانثـاليبي دالـة للضـغط ودرجـة           

لجميع المواد ماعـدا    الحرارة والطاقة الداخلية    
 قريبا مـن    أوتسلك سلوكا مثاليا    ازات التي   الغ

 هذا السلوك
 انثـالبي التكـوين     أو حرارة التكوين    إما     

)Heat of formation(   بأنهـا حيث تعـرف 
  وهي التغيـر     )Hºf∆ (حرارة التكوين القياسية  

في الانثالبي عند تكون مول واحد من المـادة          
. في الظروف القياسية   الأساسيةمن عناصرها   

 فإذاة مميزة تتعلق باستقرار المركب      فوهي ص 
 وإذاكانت موجبة كبيرة فالمركب غير مسـتقر        

 . سالبة فالمركب مستقركانت
ــدوال       ــيت الانالأخــرىومــن ال   روب

Entropy)S(      والذي يعتبر مقياس للعشـوائية 
 ـ     فـي درجـات     رالناتجة للمركب بسبب التغي
 :الحرارة حيث يعطى بالعلاقة

 
  dS = dQR / T                             (11) 
                                                            

  ،  التغير في الانتروبـي :dS    إن حيث     
T  :درجة الحرارة  

  طاقـة هلمهـولتز   – س طاقة جـب إما      
Gibb's Free Energyوالتي تعطى بالعلاقة: 

 
  ∆G = ∆Hº - T∆Sº                     (12) 
                                                            

 كانـت  إذاوهي مؤشر يدل مسـبقاً فيمـا             
 أم تبقى في حالة اتـزان      أمالعملية تحدث تلقائياً    

تسير تلقائيا بالاتجاه المعاكس وهـي تتناسـب        
 .عكسيا مع درجة الحرارة بثبوت الضغط
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 طرق الحسابات2-
 أساسـية تم استعمال ثلاثة برامج حسابية           

ــامج   ــي برنــ  PC MODELوهــ
   .chemوبرنامج WinMopac7.21وبرنامج
Hyperصيل للبرامج المستخدمةاوفيما يلي تف. 

 
 a-2 برنامجPC MODEL 
 نـوع مهـم مـن       إلىينتمي هذا البرنامج         

ــواع ــة    برامأن ــة الجزيئي ــات النمذج جي
Molecular Modeling [9]والتــي مــن  

 بــرامج حســاب الميكانيــك الكمــي أهمهــا
Molecular Mechanism (MM)   والتـي 

 حيـث   r,θ,φ( f (تستخدم دوال تحليلية بسيطة   
 الآصـرة  الداخلية مثل طـول      الإحداثياتتمثل  

 Torsionsوانحناء الزاويـة وطاقـة الكتـل    
Energy      والطاقات اللاتاصرية التي تتضـمن 

قـوى  إلـى ال  بالإضـافة تشتتا وجذبا وتنـافرا    
 [10] .ستاتيكيةالكهرو

ويتم عن طريـق هـذا البرنـامج رسـم               
 بين كـل    الأواصرمع تثبيت طبيعة    الجزئيات  

 ـ  ذرتين وحساب شكلها الهندسـي        يالتـو زان
 ويتم ذلك من خـلال تصـحيح شـكلها      الأولي

 . اقرب شكل مستقر طاقياإلىالهندسي الفراغي 
 

 b-2 برنامجWinMopac 
 يقـوم   Mopac رامج  يعد احد تحسينات ب        

هذا البرنامج بقراءة القيم الناتجة مـن برنـامج      
PC MODEL    ثم يتم الحسـاب لكثيـر مـن 

 الاهتزازية  الأطيافالخصائص الجز يئية مثل     
كذلك . والكميات الثرموديناميكية وثوابت القوى   

من خلاله يتم رسم منحني طاقة الجهـد كدالـة        
 .[11]زيئةللمسافة بين ذرتين في الج

  
 c-2برنامج Hyper chem.  
يحتوي هذا البرنامج على جميـع بـرامج             

النمذجة الجزيئية حيث يعمل على حساب عزم       
القصور الذاتي الكلي للجزيئة وطاقـة الـربط        

الخاصة بالجزيئة والطاقـة النوويـة الخاصـة        
 يئيبالجزيئة ومعرفة نوع التماثل لكل مدار جز      

 ـ إشكالكذلك استخراج    . ة الخصـائص الجزيئي
 مثـل   الأبعاد ثلاثية   أم الأبعادكانت ثنائية   سواء  

الجهد الكهروستاتيكي وكثافة الشـحنة الكليـة       
 الأنماط التعرف على    إلى إضافةوالاوربتالات  

الاهتزازية للجزيئة وكذلك حساب الشدة لكـل       
 إن كافة القياسات للبـرامج الـثلاث تـم       .تردد

 .MNDO-PM3أخذها بطريقة 
 

 شة النتائج والمناق3- 
 الخواص الطيفية1-3 
طاقـة اهتـزاز    (منحني الجهد   تم دراسة        

وتم تحديد نقطة الاتزان والتي تكـون       ) الجزيئة
ويوضـح  فيها قيمة الطاقة الكلية اقل ما يمكن         

منحني طاقة الجهد لاهتـزاز     ) 3(و )2(الشكل  
عنـد   حيث تبلغ الطاقة الكلية      CHCl3الجزيئة  

-(حوالي  ) قعر منحني الجهد  (موضع الاتزان   
1084.234 eV ( في حين تكون المسافة)C-

H( ــوالي ) C-Cl(و) Aº 1.113001( حـ
 ويلاحظ من الشـكل  )Aº 1.767370(حوالي 

الاقتراب من السلوك التوافقي فـي      ) 3(و )2(
) C-H(ل ) Aº 1.5(مستويات الاهتزاز وعند 

 مـط  تـأثير  يظهر إذ) C-Cl(ل) Aº 2.4(و 
عن السلوك التوافقي لدخولنا    تعاد   والاب الآصرة

 في مستويات الاهتزاز العليا كلما زادت قيمـة       
 حيـث تـزداد   أكثر )C-Cl(و )C-H (المسافة

 تفكك الجزيئة حيث طاقة     إلىتصل  الطاقة حتى   
---C( ل ) Deq.=2.65 eV(التفكك الطيفيـة  

H( و)Deq.=1.88eV (ل)C---CL.( 
      كذلك تـم حســاب أنمـاط تـرددات         

هتزاز للجزيئة اللاخطية حيـث إن عــدد        الا
-3N)الأنماط الاهتزازية لهذه الجزيئـة هـي        

يوضح قيم الترددات معبر    ) 1( والجدول   9=(6
والتي قيست باستخدام   ) υ(عنها بالعدد ألموجي    

ــائج WinMopacبرنــامج   ومقارنتهــا بالنت
 .العملية 
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حيث تتضح من خلال الجدول تقـارب القـيم         
 إلى حد كبير حيث يلاحـظ       النظرية مع العملية  

طيف الأشعة تحت الحمراء لمركب عضـوي       
) 3N-6(العديد من الحزم الاهتزازيـة طبقـا        

حيث إن ظهور حزم أطيـاف الأشـعة تحـت       
) Stretching(الحمراء تحـدث نتيجـة مـط      

 وباسـتخدام   .الأواصـر ) Bending(وانحناء  
 تم حساب قيمة الشـدة      .hyperchemبرنامج  

)Intensity ( بوحدة. km/mol. Cal. 
كذلك تم حساب قيمة عـزم القصـور الـذاتي          

Dipole moment بوحدة Debye من خلال 
   WinMopac7.21  وhyperchemبرنامج 

 وكانت قريبـة مـن   (D 1.015) حيث كانت 
) D 1.015( والتي تساوي [12]القيمة العملية 

إضافة إلى ذلك تم حساب قيمـة أعلـى مـدار      
 ف مـا يعـر  أو) Occupy(جزيئي مشـغول    

واقل مدار ) eV -10.879( وكانت  Homoب
 no Occupy (Lumo(جزيئي غير مشغول 

ــت ) 5(الموضــحة فــي الشــكل   eV(وكان
 hyper Chem.من خلال برنامج ) 0.7972

 ثلاثة عشـر مـدار      CHCl3حيث إن لجزيئة    
عشرة منها مشغول وثلاثـة مـدارات غيـر         

كثافة الشـحنات   ) 6(مشغولة  ويوضح الشكل     
 ـ ببعـدين   ) total charge density( ة الكلي

)two Dimension (  وثلاثة إبعـاد)three 
Dimension  (    حيث يلاحظ إن معظم شـحنة

 تتمركز حول ذرة الكـاربون      CHCl3الجزيئة  
والكلور وتكـاد تكـون معدومـة علـى ذرة          
الهيدروجين وذلك لقيم الكهروسلبية العالية، كما      

 ـ     ) 7(واضح في الشكل     م إضافة إلـى ذلـك ت
حساب طول الآصرة و حساب قـيم الزوايـا         
مابين الذرات وكانت مقاربة للقيم العملية كمـا        

 .)2(مبينة في الجدول 
يوضـح  ،  للخواص الحرارية        إما بالنسبة 

قـيم حـرارة التكـوين القياسـية        ) 3( الجدول
)∆Hºf(      والسعة الحراريـة )Cp (  والانثـالبي

)H (  والانتروبي)S (  وطاقة جبس الحرة) G (
 298K حيث إن هذه القيم في درجـة حـرارة      

ويلاحظ التقارب ما بين القيم العملية والنظريـة     
 ما عدا Winmopac 7.21المحسوب ببرنامج 

قيمة الانثالبي حيث تجريبيا لا يمكن إيجاد القيم        
التجريبية لانثالبية المواد، لكن يمكن إيجاد قـيم        

 .التغير في هذه الانثالبيات
 ـ  التغييـر الحاصـل    ) 8(كل       ويوضح الش

لحرارة التكوين والسعة الحراريـة والانثـالبي       
والانتروبي وطاقة جبس الحرة مع التغير فـي        

حيـث  ) K)100-3000درجات الحرارة من    
يلاحظ التناسب ألطردي باستثناء طاقة جـبس       

 .الحرة
 

 الاستنتاجات
     من خلال النتائج تتضح إن الآصرة الفعالة       

فة للامتصاص يكون من خلال     ذات القيم المختل  
ــرة  ــيم  ) C-Cl(الآص ــب ق ــث إن اغل حي

كـذلك  ) C-Cl(الامتصاص ناتج من الآصرة     
 يعود إلـى مـط   cm-1 2966.21فان التردد 

 1146.07 والتردد ) C-H(الآصرة المتناظر 
cm-1 1146.14و cm-1   يعود إلـى انحنـاء 

يحتاج ) المط(حيث إن التمدد    ) C-H(الآصرة  
أعلـى مـن الانحنـاء لـنفس        إلى طاقة عالية    

 إما بقية التـرددات حيـث    )C-H(المجموعة 
346 cm-1 يعود إلى انحناء الآصرة  )C-Cl (

  يعود كـذلك إلـى المـط    cm-1 636.41و 
-cm  661.53 والتـردد  ) C-Cl(المتناظر ل 

يعـود إلـى المـط غيـر     cm-1 661.65  و1
  فيعـود  240cm-1وcm-1 239.99 المتناظر 

وفـي كـل    )  C-Cl3(صـرة       إلى انحناء الآ  
الأحوال فان تردد اهتزازات المط والانحنـاء        
يعتمد بصورة كبيرة على كتل الذرات المهتزة        
حيث كلما كانت الذرات خفيفة الـوزن كانـت         

 . اهتزازاتها أعلى
     كذلك نستنتج بان الآصرة مابين الـذرات       

تكون فعالـة فـي   ) C-Cl(العالية الكهروسلبية  
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بالإضافة إلـى إن  . لفة الطاقة امتصاص قيم مخت  
الحركــة الاهتزازيــة تكــون مميــزة بشــدة 

)Intensity (      فالانتقال الذي يصـاحبه تغيـرا
كبيرا في قطبية الجزيئة يعطي امتصاص ذات       

 .شدة عالية والعكس صحيح 
     إما بالنسبة للخـواص الحراريـة يلاحـظ     

 S, H, CP, ∆Hºfالتناسب ألطردي لكل مـن  
 ويمكن تفسير ذلـك حسـب    مع درجة الحرارة  

ميكانيك الكم ففي درجة حرارة الغرفة وأعلـى        
بقليل تسـاهم كـل مـن الحركـة الدورانيـة           
والانتقالية في قيم السعة الحرارية وفي درجات       
حرارة أعلى تؤخذ بنظـر الاعتبـار الحركـة         
الاهتزازية وفي درجات الحرارة العالية أعلـى       

  فان الحركة الالكترونيـة تلعـب      1000Kمن  
إمـا  CP دور مهم هذا بالنسبة للسعة الحرارية 

 فان الزيادة في الانتروبي بزيـادة       Sالانتروبي  
درجات الحرارة يعود إلى الزيادة في الانتشار        

ــرتبط  ــاقي الم ــة  الط ــات الدوراني  بالطاق
 فـان  Hºf∆ وفي حرارة التكوين . والاهتزازية

 .القيم السالبة تدل على استقرار الجزيئة
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 المحسوبة مع قيم عملية CHCl3يوضح قيم الترددات لجزيئة ) 1(جدول 

 
Intensity 
km/mol. 

Cal. 

 ألموجيالطول 
wavelength 

(nm) 
Exp.[13,14] 

 التردد
Wavenumber 

(cm-1) 
Exp. [13,14] 

 ألموجيالطول 
wavelength 

(nm) 
Cal. 

 التردد
Wavenumber 

(cm-1) 
Cal. 

 الاهتزاز
Vibration 

7.376 3311.25 3020 3372.68 2966.21 C-H             
Symmetry Stretching 

1 

15.827 8203.44 1219 8725.47 1146.07    C-H             
Symmetry Bending 

2 

15.857 8203.44 1219 8724.93 1146.14 C-H             
Symmetry Bending   

3 

3.907 14705.88 680 15723.27 636 C-Cl           Symmetry 
Stretching 

4 

0.791 27322.4 366 28901 346 C-Cl3 Bending 5 
35.412 12936.6 773 15116.4 661.53 C-Cl antisymmetric 

Stretching 
6 

35.88 12936.6 773 15113.73 661.65 C-Cl antisymmetric 
Stretching 

7 

0.502 38461.53 260 41668.4 239.99 C-Cl3 Bending 8 
0.504 38461.53 260 41664.9 240.01 C-Cl3 Bending 9 
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 [13] لجزيئة الكلورفوم الامتصاص طيف يوضح) 4(الشكل 
 
 
 

  المحسوبة مع قيم عمليةCHCl3يا بين الذرات لجزيئة وايوضح قيم طول الآصرة والز) 2(جدول 
 

 القيم
Exp. [12]      

(Aº) 
Winmopac7.21 

Cal. (Aº) 

طول الأواصر 
 ياواوالز

1.073 1.1115 r-C---H 
1.762 1.752 r-C---Cl 

110.92 110.382 a-ClCCl 
107.98 108.543 a-HCCl 

 r :طول الآصرة   ،   :a الزاوية بين الذرات 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Wavenumber (cm-1) 

A
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 لجزيئة LUMO وادنى مدار جزيئي غير مشغول  HOMO مدار جزيئي مشغولأعلىيوضح ) 5(الشكل 

  ببعدين وثلاثة ابعادCHCl3الكلورفوم 
 
 

 
 

 
 

 
 
 

 
 

  ببعدين وثلاثة ابعادCHCl3الكلورفوم  يوضح كثافة الشحنة الكلية لجزيئة) 6 (الشكل
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  ببعدين وثلاثة ابعادCHCl3الكلورفوم  يوضح جهد الكهربايئة الساكنة  لجزيئة) 7(الشكل 
 
 

 1 وضـغط  298Kعند درجـة   CHCl3 يئةالخواص الثرموديناميكية لجزبعض يوضح ): 3(  جدول        
atm. 

 
unit Exp.            

     [15,16]   
     298K , 

1atm. 

Cal. 
298K , 
1atm. 

Thermodynamic 
properties 

kcal./mol. -24.5 -20.874 حرارة التكوين)∆Hºf( 
Cal./K/mol. 15.6 16.314 السعة الحرارية)Cp( 
Cal./K/mol. 70.4 77.973  الانتروبي)S( 
kcal./mol. -17.1 -19.38  وطاقة جبس الحرة)G( 
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