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ودراست تأثيز   PO2دراست انخىاص انطيفيت وانحزاريت نجشيئت ثبني اوكسيذ انفسفىر 

 في هذه انخىاص انطيفيت   (P- O)الاصزة

 
 *مشهز ببقز صبنح

 

 2010، ًبٕٗٞ الاٍٝ،19اعزلاّ اُجؾش 

 2012، ٤ٗغبٕ ، 3هجٍٞ اُ٘شش 

 

 :انخلاصت 
 .ار رْ دساعخ ٓ٘ؾ٢٘ اُغٜذ ُلاطشح (PO2) رْ ك٢ ٛزا اُجؾش دساعخ اُخٞاص اُغ٤ل٤خ ٝاُؾشاس٣خ ُغض٣ئخ

   (P - O)  ( 4.332ار ًبٗذ عبهخ أٗؾلاٍ اُغض٣ئخ ev  آب  رشدداد اُغض٣ئخ كٌبٗذ ع٤ٔؼٜب كؼبُخ ك٢ )IR  ثغجت

أٓـــب  اُخـــٞاص  اُضشٓٞد٣٘ب٤ٌ٤ٓــــخ  ) اُؾشاس٣خ (  ٓضَ  خ .اُزـ٤ش ك٢ الأعزوغبث٤خ ٝػضّ ص٘بئ٢ اُوغت ُِغض٣ئ

 2366.45 ) ًٝبٕ  ( H )ٝأُؾز١ٞ اُؾشاس١   ( kcal/mol 54.16- ) كٌبٗــــــذ f)   (∆Hاُز٣ٌٞــٖ     ؽـــشاسح

Cal/mol ) ٝاُغؼخ اُؾشاس٣خ  ثضجٞد اُضـظ  ( Cp )   ًٝبٗذ ( 10.6 Cal/k/mol )  ٝالاٗزشٝث٢(S)  ٕار ًب( 

59.52 Cal/k/mol)    كضلا ػٖ عبهخ عجظ اُؾشح( G )     ًٝبٗذ( -15370.51 kcal/mol )  ًْٝبٗذ ٛزٙ اُو٤

ٝرْ k (100-3000 )إٕ ه٤ْ ٛزٙ اُخظبئض رْ ؽغبثٜب ػ٘ذ دسعبد  ؽشاسح ٓخزِلخ ٖٓ  .  298Kػ٘ذ دسعخ ؽشاسح 

 سعْ اُؼلاهبد اُج٤ب٤ٗخ اُز٢ رٞضؼ رُي ، ًٝبٗذ اُ٘زبئظ ًبكخ هش٣جخ ٖٓ اُ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ .

 

 ، انخىاص انطيفيت.نحزاريت: منحني انجهذ ، انخىاص ا انكهمبث انمفتبحيت

 

   : انمقذمت

ػِْ الأع٤بف ٣ؼ٢٘ اُزأص٤شاد أُزجبدُخ ث٤ٖ أُبدح 

ٝالأشؼــبع ًٔب إٔ الأع٤ــبف ًبكــخ ر٘شأ ػٖ 

أٗزوبلاد ث٤ٖ ؽبلاد عبهخ ٓؼ٤٘خ . كبلأع٤بف 

اُغض٣ئ٤خ رظٜش ؽضٓبَ ػش٣ضخ ٝػ٘ذ رؾ٤ِِـٜب ثذهخ 

ػٖ رجذٝ ٓغٔٞػخ ٖٓ اُخغــٞط اُغ٤ل٤خ اُ٘برغخ 

ػذد ٖٓ الأٗزوبلاد ث٤ٖ ٓغز٣ٞبد اُغبهخ أُخزِلخ 

. 

إٕ اُؼذد ا٢ٌُِ ُٔغز٣ٞبد اُغبهخ لأ١ عض٣ئخ ًج٤ش 

عذاَ ًزُي كإٔ اُغبهخ ٣غت إٔ روغـْ ا٠ُ عبهبد 

 [ : 1ٓخزِلــخ ٢ٛٝ ] 
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TE ار إٔ    رٔضَ  اُغبهـــخ الأٗزوبُــ٤خ  ,      : 

NE     ,  اُغبهـــخ ا٣ُٝٞ٘ـــخ :RE  اُغــبهـــخ :

: EE: اُغبهــخ الأٛزضاص٣ــخ ,   VEاُــذٝسا٤ٗخ , 

إٕ اُغض٣ئخ ٢ٛ  ٓغٔٞػخ  اُغبهــخ الأٌُزش٤ٗٝــخ .

رٞاكن  رساد  اُغض٣ئخ   ًشاد رٝاد  ًزَ ٓخزِلخ 

ٝٗٞاثض ٓخزِلخ الأعٞاٍ رٞاكن  الأٝاطش  اُز٢  

رشثظ  اُزساد  ك٢ اُغض٣ئخ  ٝإٔ روِض  ٝرٔذد  

ٛزٙ ا لأٝاطش ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ  شج٤ٚ   ا٠ُ   ؽذ  ٓب   

اُز١   ٣خضغ  ا٠ُ  هبٕٗٞ   ثغِٞى   اُ٘بثض

Hook) ٛــٞى 
,
s Law)ٝٗز٤غخ  ُزُي ٣ذػ٠  أ 

ٗٔــٞرط  اُغض٣ـئخ اُض٘بئ٢ اُزسح أُٜزضح ثبلاٗٔٞرط 

 Simple )أُززثزة اُزٞاكو٢ اُجغ٤ظ  )

Harmonic Oscillatar Model  ٝإٕ اُــزشدد

اٌُلاع٢ٌ٤ ُٜزا أُززثزة ٣ؼغ٠ ثبُؼلاهخ 

[4,3,2,1]: 

2     ...



k

vib

2

1
 

 

ٝٛزٙ أُؼبدُخ رظق اُؾشًخ الأٛزضاص٣خ ُِغض٣ئخ 

ٝاُز٢   (µ)اُض٘بئ٤ــــخ اُزسح اُز٢ ًزِزٜب أُخزضُخ 

ٝٝكوبَ ٤ٌُٔب٤ٗي  اٌُْ    (k)رززثزة رؾذ رأص٤ش هٞح 

كإٔ ؽٍِٞ  ٓؼبدُخ ششٝدٌٗش  ُِ٘ظبّ  أُززثزة  

اُزٞاكو٢ اُجغ٤ظ ُزؼ٤ٖ ه٤ــْ ٓغز٣ٞبد اُغبهخ 

 ص٣خ رزٔضَ ك٢ أُؼبدُخ :الأٛزضا

 

3 .         ..ibhE   )
2

1
(  

 

    ػذد اٌُْ الأٛــزضاص١ ٣ٝأخز اُو٤ْ   (υ)  ار ٣ٔضَ  

υ = 0,1 , 2, 3, ……   ٕٝأ  ib  َ٣ٔض

 اُزشدد اٌُلاع٤ٌـ٢ ُِٔززثزة اُزٞاكو٢ .

ار   ٣ٝؼذ الاٗٔٞرط أُٜزض اُزٞاكو٢ اٗٔٞرعبَ روش٣ج٤بَ

٣ٌٖٔ سعْ اُؼلاهخ  ث٤ٖ عبهخ اُغٜذ  ُلاٛزضاص 

 .[ 5] ٝث٤ٖ أُغبكخ اُج٤٘٤خ ثؾغت أُؼبدُخ  

 

                            

....4 

:  عبهخ   Uار  

:  أُغبكخ ث٤ــٖ   r: صبثذ اُوٞح ,   kاُغٜذ ,  

2)(
2

1
)( errkrU 

 هغْ اُل٤ض٣بء  –٤خ اُؼِّٞ ًِ –اُغبٓؼخ أُغز٘ظش٣خ *
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:  ٓغبكخ  الأرــضإ  ث٤ٖ   reاُزسرــ٤ٖ ,  

غض٣ئبد ك٢ اُؾو٤وخ ٤ُظ اُزسر٤ـــٖ .إٕ أٛزضاص اُ

أٛزضاصاَ رٞاكـو٤بَ ثغ٤غبَ كؼ٘ذ روـِض الأطـشح  

كـــإٔ اُزساد روـزـشة ٓـٖ ثؼضٜب ٝرضداد اُغبهخ 

٢ٌُ رزٌٖٔ اُزساد ٖٓ اُو٤بّ ثشـَ ٓوبثــَ هٟٞ 

اُز٘بكش اُو٣ٞخ ٝاُوظ٤شح أُــذٟ ًٔب إٕ ٓــظ 

الأطشح رجؼـذ اُزساد ػٖ ثؼضٜب  ٓٔب ٣زغِت 

٠ُ إٔ رظَ ا٠ُ ٗوغخ رلوــذ ػ٘ذٛب عبهــخ أ٣ضبَ ا

الأٝاطش ٓشٝٗزٜب كززلٌي ا٠ُ رساد ار رظجؼ 

 اُغبهخ ؿ٤ش ٌٓٔٔخ.

٣ٌٖٝٔ ًزبثخ ٓؼبدُخ اُغٜذ اُلارٞكو٢ ُٔٞسط 

ُِؾظٍٞ ػ٠ِ ٓغز٣ٞبد اُغبهخ الأٛزضاص٣خ ثذلاُخ 

 :  [  5ًٝبلأر٢]  (υ)اُؼذد أٌُـــ٢ االأٛزضاص١ 
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: صبثذ اُلارٞاكو٤خ ٣ٌٕٝٞ را ه٤ٔخ   χeار إٔ 

ٓٞعجخ طـ٤شح عذاَ .إٕ عبهخ اُزلٌي رٔضَ اُلشم 

ٓب ث٤ٖ عبهخ اُغض٣ئخ  ك٢ ؽبُخ الأرضإ 

الأكزشاض٤خ  ٝعبهخ  اُزساد  أُ٘لظِخ  ٖٓ 

ثؼضٜب . إٔ أع٤بف  اُؾشًخ الأٛزضاص٣خ  

ٌٕٞ ٓؼوذح ار  ٣ٌٖٔ ُِغض٣ئبد أُزؼذدح اُزساد ر

ٝطق  ؽشًزٜب الأٛزضاص٣خ  ثذلاُخ  ؽشًبد 

ثغ٤غخ  رغ٠ٔ أٗٔبط  الأٛزضاص الأػز٤بد٣خ 

(Normal  Mode of Vibration )   اُز٢

 [  : 6,5رخضغ ُِؼلاهخ ] 

 
  3N -  5           ... 6 

 

  : رٔضَ ػذد اُزساد ُِغض٣ئبد اُخغ٤خ . N ار إٔ 

٤بَ  ثشٌَ  أع٤بف إٕ أع٤بف الأٛزضاص رلاؽظ ػِٔ

 Raman أٝ أع٤بف سآبٕ  (IR)رؾذ  اُؾٔشاء 

Spectra  ُٜز٣ٖ اُ٘ٞػ٤ٖ  اُل٤ض٣بئ٢  ألا إٕ أُ٘شأ

.إٕ الأٛزضاصاد  [ 5] ٖٓ الأع٤بف ٣ٌٕٞ ٓخزِق

اُزشدد٣خ ُِغض٣ئبد أُزؼذدح اُزساد عٞاء ًبٗذ 

خغ٤خ أٝ ؿ٤ش خغــ٤خ رٌٕٞ ٓؼوذح ٝاُغجت ك٢ 

ـذ اُؾٔشاء رُي ٛٞ إٔ عـ٤ق الأشؼخ رؾـ

٣ؾــز١ٞ ػ٠ِ رشدداد اُززثــزة الأعبع٤خ 

ٝاُزشدداد كٞم الأعبع٤خ ٝاُؾضّ الأرؾبد٣خ ٗز٤غخ 

  ُِغج٤ؼخ اُلارٞاكو٤خ ُلاٛزضاصاد اُغض٣ئ٤خ

 .E. B).ُٝوذ رٌٖٔ اُؼبُْ  ُٝغــٕٞ  [8,7,3,2]

Wilson)  ٖٓ ٓــٖ  ٝطق اُؾشًـخ  الأٛزضاص٣خ

  ٓظلٞكخ (F)ار إٔ  F  ٝMخلاٍ ٓظلٞكخ  

صٞاثذ اُوٟٞ اُز٢ رظق اُزٞص٣ــغ  اُٜ٘ذع٢  

ٓظلــٞكخ رشزَٔ  (M)ُِغض٣ئــخ  ثشٌَ رـبّ  ٝ

ػ٠ِ اٌُزــَ  ٝاُؼلاهبد اُلشاؿ٤خ  أُؼ٤٘خ  ُِزساد  

ٖٝٓ  خلاٍ ٓؼبدُخ  ٣ِٝغٕٞ اُز٢  رؼغ٠  

 . [11,10,9] ثبُؼلاهخ

 

∑Lj=∑ (Fij–λMij)             ... 7                  

                                            

ار إٕ ؽَ ٛزٙ أُؼبدُــخ اُزغش٣ج٤خ ُِؾظٍٞ  ػ٠ِ 

ٝرو٤٤ـــْ اُزشددالأٛزــضاص١  λعزٝس  أُؾـــذدح 

رؼ٤ٖ  ( Eigen Vector)الأعبع٢ ٝأُزغٜبد  

: ػ٘ظش  Fijالأؽذاص٤بد الاػز٤بد٣خ ار إٕ :

: داُخ اُو٤ٔخ اُزار٤خ  λٓظلٞكخ صٞاثذ اُوٟٞ ، 

Eigen Value  ،Mij  َػ٘ظش ٓظلٞكخ اٌُز :

: ه٤ْ ٓؼبٓلاد اُغٔغ .إٕ اُخٞاص  Ljاُزس٣خ ، 

اٌُٜشٝعزبر٤ٌ٤خ ُِغض٣ئبد ٢ٛ اُؼبَٓ الاعبع٢ 

اُز١ ٣غْٜ ك٢ ششػ اُخٞاص ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ُِؼ٘بطش 

ٝاُج٠٘ اُزش٤ًج٤ــخ ُٔشًجبرٜب ٖٝٓ ٛزٙ اُخٞاص 

اُغٜذ اٌُٜشٝعزبر٤ٌــ٢ ُِغض٣ئخ ٝاُز١ ٣ؼشف 

جٚ ث٤ٖ اُغبهخ  اٌُبٓ٘خ  اٌُٜشثبئ٤خ  ثأٗــٚ ٗغ

ُِغض٣ئخ ا٠ُ ٓوذاس شؾ٘زٜب  أٝ اٗٚ عبهخ  اُغٜذ  

ٝاُز١ ٣ؼغــ٠ ثبُؼلاهخ ( r )  ُِغض٣ئخ ػ٘ذ  اُجؼــذ

 [  : 12الار٤خ] 
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٣ٔضَ اُجؼذ ث٤ٖ اُ٘وغخ  ٝاُشؾ٘خ  اُ٘وغ٤خ   rار إٕ  

 ،ZA   ،٢ٛ  اُؼذد اُزس١rA   رٔضَ ٗظق  هغش

ًضبكخ اُشؾ٘خ الأٌُزش٤ٗٝخ .    rρ)َ(  اُزسح  ٝ 

ٗلاؽظ  ٖٓ اُؼلاهخ إٕ اُؾذ الاٍٝ  ٣ٔضَ ٓغبٛٔخ 

الأ٣ٞٗخ  ثبُغٜذ اٌُٜشٝعزبر٢ٌ٤  ٝاُؾذ اُضب٢ٗ  

رٞص٣ؼٜب ٣ٔضَ ٓغبٛٔخ الأٌُزشٝٗبد ُؾغت 

آب ٓجبدئ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُؾشاس٣خ  . [13] ثبُغض٣ئخ 

)اُضشٓٞدا٤ٔ٘٣ي( اُز٢ رٜزْ ثزؾٞلاد اُغبهخ ُِٔبدح 

(  Systemك٢ اُلشاؽ اُز١ رؾزِٚ أُبدح )اُ٘ظبّ

ٝٓب ٣زجغ رُي ٖٓ رؾٍٞ ك٢ ٓغزٟٞ عبهزٚ 

اُذاخ٤ِخ اُز٢ ٢ٛ ٗٞع ٖٓ اٗٞاع اُغبهخ اٌُبٓ٘خ 

ك٢ ًض٤ش ٖٓ أُلب٤ْٛ  ك٢ اُ٘ظبّ ٝاُز٢ رؤد١ دٝساًّ

ٝاُز٢ ٜٓ٘ب اُغؼخ اُؾشاس٣خ ) ٢ٛٝ ٤ًٔخ اُؾشاسح 

ٖٓ أُبدح دسعخ  (g)  اُلاصٓخ ُشكغ ؽشاسح ًزَ

cal.Molؽشاس٣خ ٝاؽذح ٝٝؽذرٜب 
-1

.deg
-1

  )

٣ٌٖٝٔ ًزبثخ اُؼلاهخ ث٤ٖ اُؾشاسح أُ٘زوِخ ا٠ُ ٓبدح 

 [:14ٝدسعخ ؽشاسرٜب ثبُشٌَ الار٢ ]

 

dQ=nCdT         .... 9                            

                                        

: ػذد أُٞلاد،   n: ٤ًٔخ اُؾشاسح،  dQار إ 

C    ،اُغؼخ اُؾشاس٣خ اُغض٣ئ٤خ :dT  اُزـ٤ش ك٢ :

. ٖٝٓ أُؼشٝف إ dQدسعخ اُؾشاسح ثغجت 

 اُغؼخ اُؾشاس٣خ ٣ٌٖٔ ًزبثزٜب ثبُشٌَ الار٢:

 

R=CP–CV             ...10 

 

: اُغؼخ  CP: اُضبثذ اُؼبّ ُِـبصاد ، Rار إ  

: اُغؼخ اُؾشاس٣خ CVاُؾشاس٣خ ثضجٞد اُضـظ ،  
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ثضجٞد اُؾغْ ار إ اُغؼخ  اُؾشاس٣خ ثضجٞد 

اُضـظ ُِغض٣ئبد اُخغ٤خ ٓزؼذدح اُزساد رؼغ٠ 

 ثبُؼلاهخ:

 

CP= (3/2)R+ (3N-5)R      ...11 

 

 Enthalpyًزُي أُؾزٟٞ اُؾشاس١ )الاٗضب٤ُج٢( 

 ٢ٛٝ ٖٓ اُذٝاٍ أُٜٔخ ٝ ٣ؼغ٠ ثبُؼلاهخ الار٤خ:

 

H=U+PV              ...12 

 

:  P: اُغبهخ اُذاخ٤ِخ ،  U: الاٗضب٤ُج٢ ،   Hار إ

: اُؾغٔٞرؼذ الاٗضب٤ُج٢ داُخ ُِضـظ  Vاُضـظ ، 

ٝدسعخ اُؾشاسح ٝاُغبهخ اُذاخ٤ِخ ُغ٤ٔغ أُٞاد ٓب 

هش٣جبً ٖٓ  ػذا اُـبصاد اُز٢ رغِي عًِٞبً ٓضب٤ُبً اٝ

ٛزا اُغِٞى.آب ؽشاسح اُز٣ٌٖٞ اٝ اٗضبُج٢ اُز٣ٌٖٞ 

(Heat of formation)  ار رؼشف ) ثبٜٗب

٢ٛٝ اُزـ٤ش ك٢  (H˚f∆)ؽشاسح اُز٣ٌٖٞ اُو٤بع٤خ 

الاٗضبُج٢ ػ٘ذ رٌٕٞ ٍٓٞ ٝاؽذ ٖٓ أُبدح ٖٓ 

ػ٘بطشٛب الاعبع٤خ ك٢ اُظشٝف اُو٤بع٤خ (. ٢ٛٝ 

برا ًبٗذ طلخ ٤ٔٓضح رزؼِن ثبعزوشاس أُشًت ك

ٓٞعجخ ًج٤شح كبُٔشًت ؿ٤ش ٓغزوش ٝارا ًبٗذ 

عبُجخ كبُٔشًت ٓغزوش.ٖٝٓ اُذٝاٍ الاخشٟ 

اُز١ ٣ؼذ ٓو٤بعب   Entropy (S)الاٗزشٝث٢ 

ُِؼشٞائ٤خ اُ٘برغخ ُِٔشًت ثغجت اُزـ٤ش ك٢ 

 دسعبد اُؾشاسح ؽ٤ش ٣ؼغ٠ ثبُؼلاهخ:

 

dS=dQR/T                  ...13 

 

: دسعخ Tٗزشٝث٢،  : اُزـ٤ش ك٢ الاdSار إ  

عبهخ ُِٜٛٔٞزض  –اُؾشاسحآب عبهخ عجظ 

Gibb's Free Energy  ٝاُز٢ رؼغ٠ ثبُؼلاهخ

[14:] 

 

∆G=∆H˚-T∆S˚               ... 14 

 

٢ٛٝ ٓؤشش ٣ذٍ ٓغجوبً ك٤ٔب ارا ًبٗذ اُؼ٤ِٔخ  

رؾذس رِوبئ٤بً اّ رجو٠ ك٢ ؽبُخ ارضإ اّ رغ٤ش 

ت ػٌغ٤بً ٓغ رِوبئ٤بً ثبلارغبٙ أُؼبًظ ٢ٛٝ رز٘بع

.                      اُضـظ  دسعخ اُؾشاسح ثضجٞد

                                                                 

 انمىاد وطزائق انعمم : 
رْ  اعزؼٔبٍ  ثشٗبٓغ٤ٖ  ؽغبث٤٤ٖ  اعبع٤ٖ      

 ٝثشٗبٓــــظ     PC MODELٝٛٔب   ثشٗبٓظ 

WIN MOPAC7.21  رلظ٤َ ٝك٤ٔب ٣أر٢

 ُِجشٗبٓغ٤ٖ أُغزؼ٤ِٖٔ.

  PC MODEL ثشٗبٓظ  

٣ؼزٔذ ٛزا  اُجشٗبٓظ  ػ٠ِ عشائن  اُ٘ٔزعخ         

اُز٢    Molecular Modelingاُغض٣ئ٤خ  

رؼزٔذ  ٓجبدٟء  ا٤ٌُٔب٤ٗي اُغض٣ئ٢ ٝاُز١ ٛٞ 

 Molecularعضء ٖٓ ٤ٌٓب٤ٗي اٌُْ 

Mechanic ( MM )  اخز ثبُؾغجبٕ اُزشر٤ت

أعشاء عشائن اُؾغبة أُزٔضِخ  الأٌُزش٢ٗٝ ػ٘ذ 

أُؼشٝكخ، ٝرغزؼَٔ   ( Ab-initio )ثغش٣وخ 

رٔضَ عٍٞ    rار   f(r,Ө,φ)دٝاٍ رؾ٤ِ٤ِخ ثغ٤غخ  

صا٣ٝخ  ٓؾظٞسح ث٤ٖ صلاس رساد  Өا٥طشح ٝ 

صا٣ٝخ  ص٘بئ٤خ  اُغغٞػ ) صا٣ٝخ  Φك٢  اُغض٣ئخ ٝ 

ٓؾظٞسح ث٤ٖ ٓغز٤٣ٖٞ ( ُِؾظٍٞ ػ٠ِ أكضَ 

خ ُِغض٣ئخ ُز٣ٌٖٞ ِٓق ٝضؼ٤خ ٛ٘ذع٤خ ٓزٞاصٗ

٣ؾز١ٞ الأؽذاص٤بد اُذاخ٤ِخ ُِٞضؼ٤خ  اُز٢ رزْ 

ثٔٞعجٜب ر٣ٌٖٞ اُغض٣ئخ ٛ٘ذع٤ب . ٣ٝزؼبَٓ ٛزا 

اُجشٗبٓظ ٓغ ًَ أٗٞاع اُغض٣ئبد اُظـ٤شح 

ٝاٌُج٤شح ٝاُؼض٣ٞخ ٝاُلاػض٣ٞخ ٣ٝؼزٔذ ػ٠ِ أهَ 

  [ 15]ٓوذاس ُِغبهخ اُغض٣ئ٤خ ػ٘ذ أعشاء اُؾغبثبد

 WIN MOPAC 7.21ثشٗبٓظ  

  ٣Mopacؼذ أؽذ   رؾغ٤٘بد  ثشٗبٓظ        

  Semi -  Epirical)ٝٛزا  ٓخزظش ُِظ٤ـخ 

Molecular  Orbital Program )   ٣ٝؼ٠٘

ثشٗبٓظ الأٝسثزبٍ  اُغض٣ئ٢ شجٚ اُزغش٣ج٢ . 

٣ٝوّٞ ٛزااُجشٗبٓظ  ثوشاءح  اُو٤ْ اُ٘برغخ  ٖٓ 

، ٝثؼذٛب  رؾغت اٌُض٤ش ٖٓ  PC Modelثشٗبٓظ 

غض٣ئ٤خ  ٓضَ الأع٤بف  اُغض٣ئ٤خ  اُخظبئض  اُ

ٝا٤ٌُٔبد  اُض٤شٓٞد٣٘ب٤ٌ٤ٓخ  ٝصٞاثذ اُوٟٞ ، 

  ٖٝٓ خلاُٜب ٣شعْ ٓ٘ؾ٢٘ عبهخ اُغٜذ ُِغض٣ئخ

[16] . 

 

 :اننتبئج وانمنبقشت  
 اُخٞاص اُغ٤ل٤خ:  

رْ دساعخ ٓ٘ؾ٢٘ اُغٜذ ) عبهخ اٛزضاص     

اُغض٣ئخ ( ٝرْ رؾذ٣ذ ٗوظ الارضإ اُز٢ رٌٕٞ ك٤ٜب 

غبهخ ا٤ٌُِخ اهَ ٓب٣ٌٖٔ ٣ٝٞضؼ  اُشٌَ ه٤ٔخ اُ

(  ٓ٘ؾ٢٘ عبهخ  اُغٜذ لاٛزضاص  اُغض٣ئخ ) 1)

PO2  ار رجِؾ اُغبهخ ا٤ٌُِخ ػ٘ذ ٓٞضـــغ  )

-)الارـــضإ  )  هؼش ٓ٘ؾ٢٘  اُغٜذ ( ٗؾٞ   

706.36 eV )    ك٢ ؽ٤ٖ  رٌٕٞ  أُغبكخ ( P-

O )   ٞ1.60001ٗؾ  A
º

٣ٝلاؽظ  ٓـــٖ اُشٌَ  

ة ٖٓ اُغِٞى  اُزٞاكو٢ ك٢ ( الاهزشا 1) 

أر ٣ظٜش رأص٤ش ٓظ   (P-O)ٓغز٣ٞبد الاٛزضاص ُـ 

ا٥طشح ٝالاثزؼبد ػٖ اُغِٞى اُزٞاكو٢  ُذخُٞ٘ب 

ك٢ ٓغز٣ٞبد الاٛزضاص اُؼ٤ِب  ًِٔب صادد  ه٤ٔخ 

أًضش ؽ٤ش رضداد اُغبهخ ؽز٠  (P-O)أُغبكخ  

رظَ إ٠ُ رلٌي اُغض٣ئخ ار عبهخ اُزلٌي اُغ٤ل٤خ 

(Deq=2.95 eV)   ُـ(P-O) 
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 تغيز انطبقت انكهيت مع انمسبفت   ( 1 )شكم  

 P----O نجشيئت ثبني أوكسيذ انفسفىر 

 

ًزُي رْ ؽغبة أٗٔبط رشدداد الاٛزضاصُِغض٣ئخ 

اُلاخغ٤خ ار إ ػذد الاٗٔبط الاٛزضاص٣خ ُٜزٙ 

(   1 (  ٝاُغــذٍٝ )3N-5= 4ئخ ٛـ٢  ) ــاُغض٣

٣ٞضؼ  ه٤ْ  اُزــشدداد  ٓؼجش ػٜ٘ب  ثبُؼــذد 

(  ٝاُز٢  ه٤غذ ثبعزؼٔبٍ ثشٗبٓظ    υأُٞع٢  ) 

WinMopac .ٝٓوبسٗزٜب ثبُ٘زبئظ اُؼ٤ِٔخ 

 

يىضح انمبط الأهتشاس والاطىال  ( 1 )جذول 

 انمىجيت انمصبحبت نهب
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( روبسة اُو٤ْ  1ار ٣زضؼ ٖٓ خلاٍ اُغذٍٝ ) 

 اُ٘ظش٣خ ٓغ اُؼ٤ِٔخ ا٠ُ ؽذ ًج٤ش .

       انخىاص انحزاريت ) انثيزمىدينبميكيت (:
اُؾشاس٣خ  أُزؼِوخ    ؽغجذ  ثؼض  اُخظبئض

ثغض٣ئخ  صب٢ٗ  أًٝغ٤ذ   اُلغلٞس  ًؾشاسح  اُز٣ٌٖٞ  

(  Heat  of  Formation )    ٝث٢ ٝالأٗزش( 

Entropy )    ٝاُغؼخ  اُؾشاس٣خ( Heat   

Capacity )     ٝأُؾزٟٞ  اُؾشاس١ ) الأٗضبُج٢

  )( Enthalpy )   ٙٝعبهـــخ  عجظ  اُؾــــش( 

Gibbs Free Energy )    ثأعزؼٔبٍ  ثشٗــبٓظ

Win Mopac 7.21   ٝثغش٣وــخMNDO-

PM3  ٙٝسعٔذ اُؼلاهبد اُج٤ب٤ٗخ ث٤ٖ ٛز

ٝدسعخ اُؾشاسح ًٝٔب ٣أر٢ اُخضبئض اُؾشاس٣خ 

:-                                                      

ΔH )ؽغبة ؽشاسح اُز٣ٌٖٞ اُو٤بع٤خ 
º
f ) Heat 

of Formation  ٖؽغجذ ؽشاسح اُز٣ٌٞ      :

 1ٝضـظ  298k  اُو٤بع٤خ  ػ٘ذ دسعخ ؽشاسح 

atm  ًٝبٗذ رغب١ٝ( -54.16  kcal/mol ) 

 66.74-)خ اُؼ٤ِٔخ ًٝبٗذ  ٢ٛٝ  هش٣جخ ٖٓ اُو٤ٔ

kcal/mol )  [20]  ًٝزُي ؽغجذ  ؽشاسح  .

 )اُز٣ٌٖٞ  ُو٤ْ ٓخزِلخ ٖٓ دسعبد اُؾشاسح  

100-3000 k )    ٝسعٔذ اُؼلاهخ  ث٤ٖ ؽشاسح

اُز١  )2(اُز٣ٌٖٞ ٝدسعخ اُؾشاسح  ًٔب ك٢ اُشٌَ 

 ٣ج٤ٖ اُز٘بعت اُغشد١ ث٤ٜ٘ٔب .
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 )ىين يبين انعلاقت بين حزارة انتك (2)شكم 

ΔH
º
f )  ودرجت انحزارة(T) 

 

ؽغبة أُؾزٟٞ اُؾشاس١ ) الأٗض٤ِج٢ (  

Enthalpy  H  ٢ٛٝ داُخ ُِضـظ ُٝذسعخ     :

اُؾشاسح ُِٝغبهخ اُذاخ٤ِخ ٢ٛٝ ٗبرغخ ٖٓ ؽبطَ 

ٓغ اُغبهخ  Uعٔغ اُغبهخ اُذاخ٤ِخ ُِ٘ظبّ 

٣ٝٔضَ أُؾزٟٞ اُؾشاس١   PVاُخبسع٤خ ُٚ  

اُزغش٣ج٤خ  لأٗضبُج٤خ    ُِ٘ظبّ  ٝلا٣ٌٖٔ ا٣غبد اُو٤ْ

أُٞاد ٌُٖٝ ٣ٌٖٔ ا٣غبد ه٤ْ اُزـ٤ش ك٢ ٛزٙ 

الأٗضبُج٤بد ، ٝرْ  ؽغبة  أُؾزٟٞ  اُؾشاس١  

 ( 3000k -100 ) ُذسعبد  ؽشاس٣خ  ٓخزِلخ   

٣ج٤ٖ إٔ اُزـ٤ش ثبلأٗضبُج٤خ ٣ضداد ًِٔب  (3) ٝاُشٌَ 

 صادد دسعخ اُؾشاسح .
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يبين انعلاقت بين انمحتىي انحزاري (3) شكم 

(H)  ودرجت انحزارة(T) 

 

Deq=2.9
5 ev 



  2102( 4)9مجهذ           مجهت بغذاد نهعهىو                       
 

620 

 : Heat Capacity (CP )اُغؼخ اُؾشاس٣خ  

٢ٛٝ داُخ ُذسعخ اُؾشاسح ٝرز٘بعت عشد٣ب    

ٓؼٜب  ا ر ثأصد٣بد  دسعخ  اُؾشاسح رضداد ػذد 

خ  اُؼ٤ِب  اُغض٣ئبد ك٢ ٓغز١ٞ  اُغبهخ  الأٛزضاص٣

ٝرضداد  اُغؼخ  اُؾشاس٣خ  ٌَُ  ٤ٛئخ أٛزضاص . 

ًٝبٗذ ه٤ٔخ اُغؼخ اُؾشاس٣خ ثضجٞد اُضـظ ٝػ٘ذ 

 )    atm 1 ٝضـظ   k 298دسعخ  ؽشاسح  

10.06 Cal/k/mol )    ٢ٛٝ  هش٣جخ   ٖٓ اُو٤ٔخ

. ؽغجذ  [20]  ( Cal/k/mol 9.45 )اُؼ٤ِٔخ  

بد   اُغؼخ  اُؾشاس٣خ  ُو٤ْ  ٓخزِلخ  ٖٓ دسع

  (4)ٝاُشٌَ  ( k 3000 – 100 )اُؾشاسح  

٣ٞضؼ اُز٘بعت  اُغشد١ ث٤ٜ٘ٔب ك٢ دسعبد 

 k 1100 )اُؾشاسح  اُٞاعئخ  ُؾذ دسعخ ؽشاسح 

روش٣جب ، ٝثؼذ ٛزٙ اُذسعخ رأخز اُغؼخ اُؾشاس٣خ  (

 ثبلأعزوشاس ك٢ دسعبد اُؾشاسح اُؼب٤ُخ .
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 ) ت بين انسعت انحزاريت يبين انعلاق (4)شكم 

CP) ودرجت انحزارة(T) 

 

:  ؽغجذ  ه٤ٔخ   Entropy    (S)الأٗزشٝث٢  

 298الأٗزشٝث٢ ػ٘ذ  دسعخ اُؾشاسح  اُو٤بع٤خ   

K   ًٝبٗذ ه٤ٔزٜب( 59.52 Cal/k/mol )   ٢ٛٝ

 Cal/k/mol 60.69)هش٣جخ  ٖٓ  اُو٤ٔخ اُؼ٤ِٔخ 

. ؽغت الأٗزشٝث٢ ُو٤ْ ٓخزِلخ ٖٓ  [21,20] (

 5)ٝاُشٌَ  ( k 3000 -100)دسعبد اُؾشاسح 

٣ج٤ٖ اُؼلاهخ اُغشد٣خ ث٤ٖ الأٗزشٝث٢ ٝدسعخ  (

 اُؾشاسح .
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 S )يبين شكم انعلاقت بين الأنتزوبي  ( 5 )شكم 

 ( T )ودرجت انحزارة   (

       
 Gibbs Free  ( Gp )ؽغبة عبهخ عجظ اُؾشح  

Energy   ٢ٛ خبط٤خ ٣ٌٖٔ ٖٓ خلاُٜب ػشكخ     :

إ اُزلبػَ ٣ؾذس ثظٞسح رِوبئ٤خ أّ لا ٝؽغجذ 

 -ه٤ٔزٜب ٖٓ اُؼلاهخ :

           

G  =  H  -  T S 

 

،  (  kcal/mol 15370.51- )ًٝبٗذ  ه٤ٔزٜب  

ٝؽغجذ  عبهخ عجظ  ُو٤ْ  ٓخزِلخ  ٖٓ  دسعبد  

  ( 6 )ٝاُشٌَ   ( k 3000 – 100 )اُؾشاسح 

ؼلاهخ اُؼٌغ٤خ ث٤ٖ عبهخ عجظ اُؾشح ٣ٞضؼ اُ

ٝدسعخ اُؾشاسح أ١ إٔ عبهخ عجظ اُؾشح روَ 

 ثبسرلبع دسعخ اُؾشاسح .
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يبين انعلاقت بين طبقت جبس انحزة    ( 6 )شكم  

( Gp )  ودرجت انحزارة( T ) 

     

 الأستنتبجبث:ا
ُخ  ٖٓ خلاٍ  اُ٘زبئظ ٣زضؼ إ الاطشح اُلؼب  

راد اُو٤ْ  أُخزِلخ  ُلآزظبص  رٌٕٞ ٖٓ خلاٍ 

( ار  إ  ه٤ــْ   الآزظـبص      ( P-O الأطشح

ار  إ  اُؼــذد    ( P - O ) ٗبرـظ   ٓـٖ  الاطـشح  

cm  142.27  )   أُٞعـــ٢ )
-1

  ,  843.92  

cm
-1

٣ؼــٞد  اُــ٠   ٓــظ   الاطــشح    

 , nm 548.71 )أُز٘بظــشح    ٝ اُزــشدداد  

548.70 nm  )  ٣ؼٞد ا٠ُ أُظ   الأٗؾ٘بئ٢

. ار  إ  رشدداد  اٛزضاص أُظ  (P-O)ُلاطشح  

ٝالاٗؾ٘بء  رؼزٔذ  ثظٞسح ًج٤شح ػ٠ِ  ًزَ 

اُزساد أُٜزضح  ؽ٤ش ًِٔب  ًبٗذ اُزساد خل٤لخ 

اُٞصٕ ًبٗذ اٛزضاصارٜب اػ٠ِ .آب  اُخٞاص 

ـَ ٖٓ : اُؾشاس٣ــخ ك٤لاؽظ اُز٘بعت اُغــشد١ ٌُـ

S, H, Cp, ∆H
o

ٓغ دسعــخ اُؾــشاسح ٝرلغ٤ش  

رُي ثؾغت ٤ٌٓب٤ٗي اٌُــْ ار إ ك٢ دسعــخ 

ؽــشاسح اُـشكــخ ٝأػ٠ِ ثو٤َِ رغْٜ ًــَ ٖٓ 

اُؾـــشًخ اُذٝسا٤ٗــخ ٝالاٗزوب٤ُخ ك٢ ه٤ــْ اُغؼخ 

اُؾشاس٣ــخ ٝك٢ دسعــبد ؽشاسح اػ٠ِ رؤخــز 

ٝك٢ دسعبد ثؼ٤ٖ الا٤ٔٛخ اُؾشًــــخ الأٛزضاص٣خ 

كــبٕ اُؾشًخ  1000Kاُؾشاسح  اػ٠ِ ٖٓ 

الأُــٌزش٤ٗٝخ رؤد١ دٝس ٜٓـٔب ٛزا ثبُ٘غجخ ُِغؼخ 
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كإٔ اُض٣بدح ك٢   Sآب الأٗزشٝث٢   Cpاُؾشاس٣ـــخ 

الأٗزشٝث٢ ثض٣بدح دسعبد اُؾشاسح ٣ؼٞد اُـــ٠ 

اُض٣بدح ك٢ الأٗزشبس اُغبه٢ أُشرجظ ثبُغبهبد 

اسح اُز٣ٌٖٞ  اُذٝسا٤ٗخ ٝالأٛزضاص٣خ ٝك٢ ؽش

∆H
o
f   كإٔ اُو٤ــــْ اُغبُجخ رذٍ ػ٠ِ اعزوشاس٣خ

 اُغض٣ئخ .
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4- Arthur, B. 2002.'' Concepts of 

Modern physics'', McGrew-Hill, 

sixth edition, 

pp556. 

5-  Schrader, B. 1995. ''Infrared and 

Raman Spectroscopy'', VCH  

Publishers. Inc. 

New York, pp765. 

6-  Mckellar, A. R. 2006. Infrared 

spectra of CO2, J. Chem. 

physic.125(11) :114310-114315. 

7- Robert, C. Spiker, J. and Ira, W.  

2003 . Effect of bilayer curvature on 

vibration  Raman spectroscopic 

behaviour of   phospholipids- water 

assemblies National institutes of 

Health , Bethesda, Md. 455(2): 588-

596. 

8- Walter, P.  Carsten, S.  Hartmut, F. 

and Hans, B. 1998.  Four Transform 

Infrared  Spectroscopy as a  Probe 

for  the  Study  of  Hydration  of  

Lipid Self Assemblies. I. 

Methodology and General  

Phenomena,  4(4): 281- 294. 

اُزغج٤وبد 1984ع٢ِٓٞ , ػظبّ عشع٤ظ  -9

   ا٤ٔ٤ٌُب٣ٝخ ُ٘ظش٣خ  أُغٔٞػخ  , عبٓؼخ
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Abstract: 
In This research a  Spectroscopic  complement  and  Thermodynamic properties   for   

molecule   PO2  were studied . That  included a calculation  of potential  energy . From 

the curve of total energy  for molecule at equilibrium   distance  , for  bond  (P-O), the 

degenerated  of   bond  energy  was  (4.332eV)  instate  of  the  vibration   modes  of  

( PO2 )  molecule  and   frequency  that  was  found  active  in   IR  spectra   because  

variable  inpolarization  and  dipole moment  for  molecule. Also  we  calculate some 

thermodynamic  parameters  of  ( PO2 )  such as  heat  of  formation , enthalpy ,  heat  

 Of  capacity ,  entropy  and  gibb's   free   energy  Were  ( -54.16  kcal/mol , 2366.45  

kcal/mol , 10.06  kcal /k/mol ,  59.52 kcal /k /mol,  -15370.51 kcal / mol ) respectively  

under  condition of  room temperature  and  atmosphere  pressure  ( 298 k , 1 atm.). 

We calculate  there  parameters at various temperature from ( 100 – 3000 ) K . It was 

found that the obtainded results were in a good agreement with  previous 

experimental facts. 


