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 الملخّص   
  

استنادا إلى النظریة المیكانیكیة الكمومیة التقریبیة حول التوابع الكمونیة للدوران الداخلي للجزیئات تم اقتراح طریقة لتقدیر 
التشوهات النسبیة للجزیئات أثناء الدوران الداخلي، وخاصة من أجل الجزیئات التي تملك مستوي تناظر و زاویة وحیدة للدوران 

 وال الروابط بالمعاملات الفراغیةحیث تم استنتاج العلاقات التي تربط بصورة واضحة التغیرات النسبیة للزوایا وأط jخلي الدا
. استخدمت نتائج الحسابات jو رباعیات الأقطاب للذرات في الجزیئات وكذلك بزاویة الدوران الداخلي  تشحنات و عزوم ثنائیا

XCCأجل تقدیر تشوه الزوایا النظریة للشحنات وعزوم الذرات من --Ð والرابطة C –C  في الجزیئات XCH2 – CH2X 

. تبین نتائج الحسابات بأن شحنات وعزوم الذرات المستخدمة تعتبر غیر دقیقة .  X = H, F, Cl, Brأثناء الدوران الداخلي حیث
  مستندة علیها.نوقشت التطورات اللاحقة لهذه النظریة و الطرق الحسابیة ال

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  سوریة  –اللاذقیة  –جامعة تشرین  –كلیة العلوم  –مدرس في قسم الكیمیاء *
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  ABSTRACT    

 
On the basis of approximate quantum – mechanical theory of internal – rotational potential 

function of molecule has been suggested a method to evaluate relative deformation of molecule 
during internal rotation. In particular, for a molecules, which have a plane of symmetry and one 
angle of internal rotation j, have been derived an expressions that evidently, tie relative changes of 
angles and bonded distances with geometrical parameters, dipole and qudropole moments and 
charges of atoms in molecule, and also internal- rotational angle j. The results of theoretical 
calculation of charges and moments of atoms were used to evaluate of deformation 
angles XCC --Ð and distances C–C in molecules XCH2 – CH2 X during internal rotation, where X 
= H, F, Cl, Br. The results of calculation show that moments and charges of atoms  in molecule, 
which using ,are not accurate. The subsequent development of this theory and theoretical 
calculation methods have been discussed.  
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تعتمد البحوث والدراسات المیكانیكیة الكمومیة المخصصة لحل المشاكل الكیمیائیة على طریقتین أساسیتین: الطریقة الأولى: 

؛ الطریقة الثانیة: Ab Initioو یشار إلیها بالمصطلح  (Noniempirical)ختباریة الاو تدعى بالطریقة المیكانیكیة الكمومیة غیر 
. تستخدم الطریقة الأولى الهاملتون الحقیقي للجملة (Semiempirical)یكانیكیة الكمومیة نصف الاختباریة وتدعى بالطریقة الم

المدروسة دون التعرض إلى المعطیات التجریبیة و تستخدم فقط الثوابت الفیزیائیة الرئیسیة، وتعتبر الحسابات المستندة على هذه 
یل جداً من عمل الحاسب، ولكنها تسمح ببلوغ الدقة التجریبیة. بینما الطریقة الطریقة معقدة جداً و تحتاج إلى صرف وقت طو 

الثانیة تستخدم هاملتون أبسط من الهاملتون الجزیئي الحقیقي حیث یتم تعدیل قیمه بصورة تلائم المعطیات التجریبیة، أي یتم دمج 
الموافقة لهذه الظاهرة  إلا أن دقة الحسابات تكون أقل من  العلاقات الریاضیة التي تعبر عن ظاهرة فیزیائیة بالمعطیات التجریبیة

الطریقة غیر الاختباریة ولكنها تحتاج لصرف وقت أقل بكثیر من عمل الحاسب. یعتمد هذا العمل على نتائج الحسابات لإحدى 
لتقریبیة حول التوابع الكمونیة للدوران الطرائق المیكانیكیة الكمومیة نصف الاختباریة التي تستند على النظریة المیكانیكیة الكمومیة ا

  التي تتلخص كالآتي: [11-1]الداخلي للجزیئات 
تم استنتاج العلاقات التي  يءومفهوم الذرة في الجز  [11-1] للجزيء الإلكترونیةإلى العبارة المیكانیكیة الكمومیة للطاقة  استناداً 

 يءلجسیمین وكذلك المعاملات الفراغیة للجز  الاحتمالیةوالكثافة  الإلكترونیةتربط بشكل واضح شحنات النوى، توزع الكثافة 
یمكن تمثیل التابع الكموني للدوران الداخلي في تقریب الهیكل و بمعاملات منشور التابع الكموني للدوران الداخلي في سلسلة فورییة. 

  : [7]ران الداخلي بالشكل التالي التي لا تتأثر مع بعضها البعض أثناء الدو  (t) الصلبة تالدواماالصلب وعدد من 
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)لا یتعلق بالدوران الداخلي،  leE الطاقة الإلكترونیة جزء من -  leE0حیث  )habe  -  طاقة التأثیر المتبادلة لزوج من الذرات

)ba ab(للدوران الداخلي، ) h(من أجل درجة حریة مقدارها ) , VV ba(حجوم الذرتین  -), ,( ،)ab ZZ شحنات  - ),
ba(الذرتین  ,( ،)er( –  ،الكثـافة الاحتمالیة لجسیمین)1221 ,,, rrrr abab(  المسافات الفاصلة بین النوى الموافقة والحجوم
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hأما 

ab hlB  یعبر عنها بصورة مشابهة بدلالة المعاملاتh
ab hlb  ،h

b hl1b  ،h
a hl2b  وh

hl12b.  
وتمثل V ) والطاقة  jالمتخذ كبدایة لحساب الزاویة (في العلاقات السابقة فقط بالمعاملات الفراغیة للمماكب  bو  aتتعلق قیم 

abba في سلسلة فورییة للقیم رمعاملات المنشو  rrr /1,/1,/1 12/1و   12 r :ًعلى الترتیب. فمثلا  
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  وأنماط أخرى مماثلة.
baإلا أنه إذا تم نشر القیم  12 /1,/1 rr  12/1و r  أو في سلسلة تایلر بحسب درجات  (1)في العلاقة

12مراتب /1,/1 ab rr  والمقدارabr/1  مع الأخذ بعین الاعتبار التقریب الإضافي: [22,19]في سلسلة فورییة  
(4)                    ( ) )2,1()2()1(2,1 1212 rrrr D+= ee  

  بحیث 
(5)               0)2,1(12 =Dr  

من أجل الذرة ذات و م الشحنات الكهربائیة وعزوم الذرات، قی يءعندئذ سوف تظهر في عبارة الطاقة الكامنة للدوران الداخلي للجز 
  :الذرة لقد تم الأخذ بعین الاعتبار الممیزات التالیة: شحنة a [9,7]الرمز 
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  وعزم ثنائي القطب بالنسبة إلى النواة:
,11ò=
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  :هي مركز نواة هذه الذرة علىالتي یقع مبدؤها  xyz الإحداثیاتفي جملة  أما عناصر عزم رباعي القطب
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  كرونیكر.  ثابت  -fgdو f, g = x, y, zحیث أن 
لفة تملك تقریباً تعتمد الحسابات وفقاً لهذه النظریة على الافتراض التالي: إن جمیع الذرات من أنماط متماثلة في جزیئات مخت

قیم متساویة في الشحنات و عزوم الثنائیات ورباعیات الأقطاب. في هذه الحالة یمكن حساب تلك القیم استناداً إلى المعطیات 
التجریبیة لمجموعة من الجزیئات المؤلفة من نفس نمط الذرات، ومن ثم تستخدم نتائج هذه الحسابات من أجل تحدید المعاملات 

nA وnB  حیث  [8]لجزیئات غیر مدروسة مؤلفة من نفس الذرات. لقد طبقت هذه النظریة على جزیئات الإیتان وبعض مشتقاته
جمیع الجزیئات المدروسة تضم مماكبات متمتعة بمستوي تناظر، لذلك تعتبر التوابع الموجیة للدوران الداخلي الموافقة لهذه 

  ئات توابعاً زوجیة والتي تتمثل عادة بشكل سلسلة فورییه:الجزی

(6)                            å
=

-=
1

)cos1(
2
1)(

n
n nVV jj  

nnبأن  (1)في هذه الحالة نجد وفقاً للعلاقة  AV   nV، حیث تم استخدام معاملات فورییه  =-2
  . [ 8 ]أجریت عملیة انتقاءها وفقا للعمل التجریبیة من مراجع كثیرة و 

تعتبر قیم الشحنات والعزوم الموافقة للذرات المحسوبة بهذه الطریقة قیما تقریبیة و یعود السبب في الافتراض المذكور أعلاه 
ب زاویة الدوران و كذلك في عملیة انتقاء المعاملات الفراغیة للمماكب المتخذ كبدایة حسا و التقریبات المفترضة في النظریة 
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المستنتجة تجریبیاً في أعمال كثیرة. لذلك یمكن النظر إلى هذه القیم كمعاملات تحدد إمكانیة  nVومعاملات فورییه  jالداخلي 
بها بصورة مباشرة لجزیئات غیر مدروسة. لنعالج الآن إحدى  وكذلك تلك الخواص الفیزیائیة المتعلقة nVالتنبوء عن المعاملات 

التقریبات الهامة في هذه النظریة وهي وضع شرط صلابة الجزيء. كما نعلم بأن كل مماكب یتمتع بمعاملات فراغیة مستقلة عن 
طریقة لتقدیر  [10]ترح في العمل الآخر لذلك لا نستطیع الافتراض بأن المعاملات الفراغیة تبقى ثابتة أثناء الدوران الداخلي. اق

التشوهات الحاصلة على الجزيء أثناء الدوران الداخلي حیث تم ربط قوى التأثیرات المتبادلة بین زوج من الذرات بالمعاملات 
یتم حتى  الفراغیة و بقیم الشحنة وعزوم ثنائیات ورباعیات الأقطاب للذرات في الجزیئات و كذلك بزاویة الدوران الداخلي. ولكن لم

وینصب الاهتمام النظري و  ص هذا الموضوع وفقا لهذه النظریةتخ [ 8 ]الآن أیة حسابات أخرى عدا الحسابات في العمل 
التطبیقي لهذه النظریة في الإجابة على السؤال التالي: ما هو مدى تأثیر نزع شرط الصلابة على نتائج حسابات هذه النظریة و 

. لذلك سوف نقوم باستنتاج العلاقات التي تربط التغیرات الحاصلة على الجزيء أثناء الدوران الداخلي [ 8 ] مدى دقة نتائج العمل 
  . 8شتقاته استناداً إلى معطیات العملوتطبیق هذه العلاقات على جزيء الإیتان و بعض م

 
. تم التوصل في العمل (1)]انظر الشكل  [الإیتان  لندرس حالة بسیطة لجزيء متمتع بزاویة دوران واحدة مثل جزيء

),(إلى العلاقة التي تحدد التشوه النسبي للجزيء عند زاویتین مختلفتین للدوران الداخلي  [10,23] 21 jj  التي تعطى بالشكل
  التالي:
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 النوىللمسافة بین   الصغیرةالاهتزازیة التي تحدد التشوهات  الإحداثیات  -  jq و  iq حیث

التي تسبب تشوه دوامة  bو  aقوى التأثیر المتبادل لزوج من الذرات  -  abFثوابت القوى الموافقة؛  -  ijKوالزوایا التكافؤیة ؛ 
لا تتعلق بزاویة الدوران الداخلي وأن  ijKو هیكل الجزيء بعد إزالة شرط الصلابة، و لتبسیط الحسابات یمكن الافتراض بأن 

jiعندما  ijK=0جمیع  ج فقط العلاقات التي تربط قوى التأثیرات المتبادلة لأزواج مختلفة استنتا [23]. لقد تم في العمل ¹
من الذرات في الجزيء المفترض بالمعاملات الفراغیة وبقیم شحنات وعزوم الذرات وكذلك بزاویة الدوران الداخلي ، فمثلا یمكن 

  و التصورات حول الذرات وممیزاتها في الجزيء بالشكل التالي:  [22]فیمان  –من نظریة هیلمان  انطلاقا ijFالتعبیر عن القوة 
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jigjifijgijfتتعلق القوة في هذه الحالة بزاویة الدوران الداخلي من خلال الجداءات السلمیة للأشعة والقیم  rrrr التي    ijr/1و  ,,,
  اویة الدوران الداخلي ،  وبصورة  مشابهةبدورها تتعلق بز 
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 A، B، a، b: الإحداثیات الدیكارتیة الموافقة للذرات  (1) الشكل

 
  :[23]تم الحصول على النتیجة التالیة  (1)الریاضیة المستخدمة من أجل استنتاج العلاقة  تللإجراءا

(9)                       ( ) 0sincos jiijsijcij FF rF å +=
l

ll ll jj  

بدلالة شحنات و عزوم الذرات في الجزيء وكذلك بدلالة المعاملات الفراغیة للمماكب المتخذ  lsFabو  lcFabن حیث یعبر ع
  . (7) ]في العلاقة  1jالزاویة  jفي هذه الحالة تمثل[ jكبدایة لحساب الزاویة 

لنقوم الآن باستنتاج العلاقة التي تربط القوى المؤثرة على إحدى ذرات الجزيء من قبل الذرات الأخرى بتشوه أو بتغیر إما 
درس تشوه الزاویة التكافؤیة الموافقة لهذه الذرة أو الرابط المتعلقة بها. لنبدأ أولا بتحدید العلاقة التي تحدد تغیر الزاویة التكافؤیة. لن

aABالزاویة  Bبقوى ناشئة عن الذرتین  a. تتأثر في هذه الحالة الذرة (1)كما هو واضح على الشكل  )ˆbBAأو الزاویة (   ˆ
تعتبر مهملة لأنها لا تتعلق بزاویة الدوران الداخلي. ومن أجل التبسیط نفترض أن  Aالناشئة عن الذرة  aAF، أما القوةbو

مع الأخذ بعین الاعتبار  (7)المماكب المتخذ كبدایة لحساب زاویة الدوران الداخلي یملك مستوي تناظر، عندئذ یمكن كتابة العلاقة 
  كما یلي: (9)العلاقة 

(10)         ( ) ( ) ggggaaa
a b

gbaabab jj qKFF BBB =×+× ååå
=1

0000 coscos
l

ll ll qrqr  

00حیث  , baa rrB -  أشعة الواحدة الموجهة منb  إلىa  ومنB  إلىa  0على الترتیب؛
gq  -  شعاع الواحدة الموجه بحسب

. لنحدد الآن الجداء السلمي (1)]انظر الشكل  [ ةویعاكسه بالإشار  aXالتغیر حیث یقع في الحالة المدروسة على المحور 
)للأشعة  )00

gba qr )و  × )00
ga qr ×B توذلك بالنسبة إلى جملة الإحداثیا XYZ  التي مبدؤها یقع على النواةa  بحیث تكون

، أما ABیوازي  ZOaوالمحور Oxموجه على امتداد  XOaموجهة بالشكل التالي: المحور  XZZOaمحاور الجملة 
و  Aإلى  aموجه من zOaهي: المحور  xyzجملة الإحداثیات  ، حیث محاور ABaعمودي على المستوي  YOaالمحور 

( یمكن إدخال نفس الجملتین للإحداثیات  YOaعلى المحور yOaوینطبق المحور ABaعلى المستوي  xOaیقع المحور 
  ). نجد وفقا لهذه الإحداثیات ما یلي:bالدیكارتیة من أجل الذرة
(11)             ( ) ( ) ( ) BqBqq rLrML a

a
ggaabab

a
g

a
ggba j =×+=× 0000 ;cos qrqr  

  حیث أن:

(12)           
ab

a
g

aaagaabaa
a

g

g

gggg

cos

sincos;sincos

rM

rrLrrL

q

BO
B
qq

=

+-=¢+-=
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  نجد: (10)في العلاقة  (11)بتعویض العلاقة 

(13)                   ( )[ ]
( ) ( )B

B
qBBB

B
qBB

qq

BB

rLFqrLFq

rMLFq

qKqq

agaaagaa

abab
a
g

a
gabab

ggg
b

aaabab

j

jj

2211

2

1

,

cos

coscos

==

+=

=+åå å
=

ll

l l
ll ll

  

بالمعاملات الفراغیة وبشحنات وعزوم الذرات في الجزيء من  lBFaو  labFحیث یمكن الحصول على العبارات التي تربط القیم 
Baab. إذا رمزنا كبدایة لحساب الزوایا [23]العمل  jj 00بدلالة  و

Baab jj ، نجد عندئذ  و
jjjjjj aaabab +=+= 00 , BB  حیث تمثلj  في هذه الحالة بالشكل  (13)زاویة الدوران الداخلي و تصبح العلاقة

  التالي:

(14)   ( ) ( )ååå
==

+++=
2

10

sincossincos
l

llll llll jjjj aa
b

ababggg BsBc
l

sc qqqqqK  

(15)                  
00

00

sin;cos

sin;cos

BBsBBBc

sc

qqqq

qqqq

aabaaaa

abababababab

jj

jj

ll

ll

llll

llll

==

==
  

ذي المعاملات الفراغیة المعلومة فیمكن تحدید التشوه النسبي  jرنا المماكب المتمتع بمستوي تناظر كبدایة لحساب الزاویة وإذا اخت
  : 2jو  1jعند زاویتین مختلفتین  (14)للزوایا التكافؤیة لهذا المماكب وذلك بأخذ فرق العلاقة

(16)    
( ) ( )

llll

l
ll ll

BcBccc

Bc
l

c

qAqA

AAqqKqK

aaabab

a
b

abggggggg jj

-=-=

-+-=-=D ååå
==

;

cos1cos1)(
2

10

)1()2(

  

 (1). كما هو واضح من الشكل (1)استنادا إلى الشكل  B  –  Aلنستنتج الآن العلاقة التي تحدد تغیر الرابطة المركزیة 
. لندرس الآن فقط التشوه Aو  aبقوى ناشئة عن الذرتین فتتأثر  B، أما الذرة  Bو bبقوى ناشئة عن الذرتین  Aتتأثر الذرة 

  في هذه الحالة كما یلي: (7)لعلاقة ایمكن كتابة . Aالناتج من جهة الذرة 

(17)        ( ) ( ) 111

2

1

2

1

0
1

00
1

0 coscos qKFF BAABABAAA =×+×åå å
= =b

bbb jj
l l

ll ll qrqr  

00حیث تمثل  , ABA rrb أشعة الواحدة الموجهة منb  إلىA  ومنB  إلىA  0على الترتیب ؛ أما
1q-  شعاع الواحدة للإحداثیة

بدلالة  lABFو  lbAFثابت القوة الموافقة ، ویعبر عن القیم  K11 -؛ B  –  Aالاهتزازیة التي تحدد التشوه الصغیر للرابطة 
، الشحنات وعزوم الذرات . نلاحظ من العلاقة السابقة بأن الحدود تتعلق بزاویة الدوران الداخلي بصورة مباشرة المعاملات الفراغیة 

)من خلال الجداء السلمي  ) ( )0
1

00
1

0 , qrqr ×× BAAb  و كذلك بالمقدارAfrb  حیث تمثلf  المحاور الإحداثیةXYZOA  التي یقع
یقع على مستوي التناظر لتوزع الكثافة  YOA، أما المحور AB دموجه على امتدا ZOAبحیث المحور Aا على النواة مبدؤه

  ] نجد:(1)عمودي على هذا المستوي. وفقا لهذه الإحداثیات [ الشكل  XOAوالمحور  Aالإلكترونیة للذرة 

(18)                       ( ) ( ) 1; 0
1

00
1

0 =×=× ¢ qrqr BA
A

OB
A r

r

b

b

b  

  نجد: (17)بالتعویض في العلاقة 
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ABAلنرمز الآن كبدایة لحساب الزوایا  jj b 00بدلالة  , , ABA jj b  یمكن أن نكتب عندئذ ،
jjjjjj bb +=+= 00 , ABABAA  حیث تمثلj  في هذه الحالة بالشكل  (19)زاویة الدوران الداخلي و تصبح العلاقة

  التالي:

(20)   ( ) ( )åå å
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وكذلك المماكب المتخذ كبدایة لحساب زاویة الدوران الداخلي واستنادا إلى  2jو 1jبأخذ فرق هذه العلاقة عند زاویتین مختلفتین 
  نجد: (7)العلاقة 

(22)    
( )( ) ( ) ( )
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l l
ll ll
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وللحصول على التشوه الكلي یجب إضافة التشوه  Aمن جهة الذرة   B  –Aتسمح هذه العلاقة بتحدید التشوه الحاصل على الرابطة 
  الذي یعبر عنه بصورة مشابهة لهذه العلاقة. Bئ من جهة الذرة الناش

 
من أجل تحدید مثل هذه التشوهات  Visual Basicوتم تطویره بلغة  QBasicمن قبلي بلغة  لقد تم إعداد البرنامج الحسابي

ج في مركز المعلوماتیة في كلیة العلوم قسم الكیمیاء. وكما استنادا إلى العلاقات المستنتجة في الفقرة السابقة وتم تنفیذ هذا البرنام
هو واضح من العلاقات السابقة لإجراء الحسابات نحتاج إلى المعاملات الفراغیة و ثوابت القوى الموافقة بالإضافة إلى عزوم و 

الذي أجري فیه تحدید ممیزات  [ 8 ] شحنات الذرات في الجزیئات المدروسة . لقد اخترنا المعاملات الفراغیة المستخدمة في العمل
بما  (وذلك لكي نتمكن من مناقشة تأثیر نتائجنا على نتائج العمل المذكورة  (1) الذرات المذكورة أعلاه والتي تتمثل على الجدول 

للمعاملات استخدمت قیم عزوم وشحنات الذرات المحسوبة استنادا إلى النظریة الكمومیة التي استخدمت القیم المتوسطة  أنني
الفراغیة فلا بد من استخدام نفس المعاملات من أجل تحدید التغیرات الطارئة على الجزيء أثناء الدوران الداخلي، وإلا لا أستطیع 

أما فیما یتعلق بثوابت القوى قمنا باختیار . )الحكم على دقة نتائج الحسابات النظریة فیما لو استخدمت معاملات فراغیة مغایرة
، حیث قمنا باختیار جزیئات الإیتان و ثنائي هالوجینات الإیتان  (2)وتتمثل قیم هذه الثوابت في الجدول  [12,13]عمال نتائج الأ

XCHXCH 22 BrClFXحیث  (-   من أجل هذه الدراسة. )=,,
كورة تسمح من أجل الذرات المركزیة بتحدید مسقط هیومان لهذه الجزیئات. یجب الإشارة إلى أن النظریة المذ 2یمثل الشكل 

فقط مركبات عزوم ثنائیات الأقطاب العمودیة على محور الدوران الداخلي المار عبرها و من أجل جزيء الإیتان لا یمكن إجراء 
على مجموعة  دنااستنمن أجل المقارنة  و مثل هذا التحدید لذلك لا نستطیع تحدید تشوه الرابطة المركزیة في جزيء الإیتان فقط.

 الحسابیةالاختباریة المستندة على أحدث القواعد  دقة وهي الطرق غیر كثرالحسابیة الأ قائالطر من المراجع التي تضم نتائج 
 Gفوك و الرمز  –على نظریة هارتري  الطریقةتعتمد هذه  حیث **HF/6-311Gالكمومیة و التي یرمز لها برموز خاصة مثل 

  الحسابات وغیر ذلك.... فيرقام تتعلق بنمط المدارات الذریة المستخدمة غوص و الأ توابع یعني
جزیئات الإیتان بمماكبین مستقرین في  تتمتع حیث، C – C  والرابطة  X – C – Cالموافقة للزاویة  التغیرات 3الجدول  یبین

 الإیتان تتمتع في نفس الحالة بالمماكبینجزیئات ثنائي هالوجینات  أما staggered [14,18] و eclipsedالحالة الغازیة وهما 
trans وgauche [13,19,20,21] لقد أجرینا أیضا تحدید تغیر الزاویة (2) الشكل أنظر .HCC --ÐD زوایا مختلفة  عند

  .[4]الجزيء سلنف **G 311-6 النتائج المحددة وفقا للقاعدة مع 4الإیتان وتتمثل نتائج هذه الحسابات في الجدول  أجل من
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 ( في أجزاء القیمة المطلقة لشحنة الإلكترون) للشحنة: القیم المحسوبة 1 الجدول

1026)( الأقطابمركبات عزوم رباعیة  و Dm)(ثنائیة الأقطاب  وعزوم CGSQ ×  
  ] 8في جزیئات الإیتان وبعض مشتقاته [  للذرات

ZZQ YYXX QQ = m e الذرة 

-0.4 0.2 0.2 0.0 H 

-6.8 3.4 2.6 -0.4  F 

-10.8 5.4 9.8 -1.1 Cl 

-17.7 8.88 14.0 -1.5 Br 
CX
YY

CX
XX QQ - CX

XZQ ^
CXm المساقط 

-2.3  1.5 0.0 CF 

1.0 7.4 0.3 CCl  
2.0 8.7 0.4 CBr  

  
المتمثلة في الواحدة   : قیم ثوابت القوى الموافقة من أجل جزیئات الإیتان و بعض هالوجیناته2الجدول 

°

A/104 D  
)(CCXKgg )(CCHKgg )(11 CCK  الجزيء -
- 5.4 41.8 [ 12  ]33 CHCH - 

6.7 ~ 5.4    46.0  [13]FCHCFH 22 - 
4.1 4.1 42.4 [13 ]ClCHCClH 22 - 

~ 3.4    ~ 5.8    ~ 42.4     *- BrCHCBrH 22 

  من أجل هذا الجزيء تم اختیار قیم تقریبیة*         
  
 
 

 
 

  ئات الإیتان وثنائي هالوجینات الإیتان حیث: المماكبات المحتملة لجزی(2)الشكل 
X = H, F, Cl, Br ؛ - Trans مفروق؛- Gauche ،مشوه- Eclipsed محجوب أو مقرون  

  
  
  
  
  

  : قیم تغیر المعاملات الفراغیة أثناء الدوران الداخلي لجزیئات الإیتان3الجدول 
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  فقا لهذاومشتقاته المحسوبة وفقا لقواعد حسابیة كمومیة مختلفة والمقدرة و 
  .*)والزاویة في الدرجة Åتغیر طول الرابطة في  (العمل 

XCC المراجع --ÐD HCC --ÐD CCR -D الجزيء 

[14 ]  
[15 ]  

 العمل الحالي

-  
- 
- 

0.445  
0.400 
0.044  

-  
-0.014   

-  

  
33 CHCH -  
 

[15 ]  
  العمل الحالي

0.30  
2.00  - 

-2.70   
2.72 

-0.032  
0.033  FCHCFH 22 -  

[16 ] 
  العمل الحالي

-7.30    
-8.10    

1.80 
12.10   

-0.031  
0.625 ClCHCClH 22 - 

-* 0.765   13.30  1.76 العمل الحالي BrCHCBrH 22 

الموافقة للمماكب  دوران الداخلي . توافق التغیرات الفرق بین المعاملاتكبدایة لحساب زاویة ال transتم اختیار المماكب     *
trans  عند زاویتین مختلفتین للدوران الداخلي  

  . j2 = 1800و  j1 =0بحیث  
  
  

HCC: تغیر الزاویة   4الجدول  --ÐD في جزيء الإیتان عند زوایا  
  مختلفة للدوران الداخلي

 المرجع
 Staggered                                  Eclipsed 

(H-C-C-H) j  600 450 300 150 00 
[14] 111.191 111.201 111.362 111.553 111.636 

HCC --ÐD * 111.200 111.206 111.222 111.237 111.244 

  یمثل السطر الثاني في هذا الجدول نتائج العمل الحالي.  *  
  

 
نستطیع الآن الحكم على صحة التقریبات المقترحة في النظریة المیكانیكیة الكمومیة للتوابع الكمونیة للدوران الداخلي 

وشحنات الذرات  ببأن القیم المحسوبة وفقا لقیم عزوم ثنائیات الأقطا 3للجزیئات من خلال نتائج هذا العمل. نلاحظ من الجدول 
ستناداً إلى النظریة المذكورة لا تتطابق مع القیم المحسوبة بالطرائق المیكانیكیة الكمومیة غیر الاختباریة في الجزیئات المحسوبة ا

الأكثر دقة وتطوراً، وكذلك نلاحظ وجود اختلاف في إشارة هذه القیم. وكما توقعنا بأن أحد الأسباب التي تبین بأن قیم ممیزات 
الصلابة المفترض في النظریة المذكورة الذي لا یتوافق مع الواقع، لأن كل مماكب من  الذرات المذكورة غیر دقیقة هو وجود شرط

مماكبات الجزيء یتمتع بمعاملات فراغیة خاصة وهذا ما تؤكده التجارب. والسبب الثاني الذي أدى إلى عدم توافق القیم بالإشارات 
وذلك بجعله  (4)الذي یمثل الحد الثاني في الطرف الأیمن للعلاقة  [17]الموجبة والسالبة قد یعود إلى إهمال الترابط الإلكتروني 

مساویاً للصفر. وكما هو معلوم بأن هذا المقدار یمثل قیمة موجبة وبالتالي قد یؤثر على القیم السالبة والموجبة الموافقة لتغیر 
لنتائج غیر مقنعة مثل استخدام القیم المتوسطة الرابطة المركزیة أو الزاویا فیما بین الروابط. ویوجد أیضا أسباب كثیرة جعلت ا

للمعاملات الفراغیة المأخوذة من عدة طرق والمحسوبة بطرائق مختلفة والتي تختلف بالدقة التجریبیة أو الحسابیة من أجل تحدید 
ق النظریة المذكورة غیر الممیزات المذكورة للذرات. وهكذا نكون قد توصلنا إلى قناعة بأن قیم عزوم وشحنات الذرات المحسوبة وف

أیة طریقة من الطرائق الأكثر تطوراً مثل الطرائق غیر اختباریة أو الطرائق  ددقیقة أو خاطئة. یجب الإشارة إلى أنه لا توج
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قة التجریبیة تستطیع تحدید هذه المقادیر، لأنه لتحدید هذه القیم یجب معرفة حجوم الذرات بعد ارتباطها بالجزيء ولا توجد أیة طری
لتحدید ذلك، وهنا تكمن أهمیة الطرائق المیكانیكیة الكمومیة نصف الاختباریة في مثل هذه الحسابات، حیث تنحصر الأهمیة 
الأخرى لمثل هذه البحوث من الناحیة التطبیقیة في اختصار الوقت والجهد في تحدید بعض الخواص الفیزیائیة تجریبیاً. فمثلاً إذا 

توفیر زمن كاف في تحدید بعض الخواص  ادقة الحسابات متوافقة مع دقة الحسابات التجریبیة لاستطعننجحت هذه النظریة وكانت 
الفیزیائیة المعتمدة على النتائج الحسابیة النظریة دون التعرض إلى إجراء التجربة مثل تحدید التوابع الكمونیة للدوران الداخلي أو 

  ص فیزیائیة كثیرة. للجزیئات وخوا معرفة شكل سطح الطاقة الكامنة
  

 
في الختام یمكن القول بأن أهمیة هذا البحث لا ینحصر فقط في معرفة دقة الحسابات بالطریقة الحسابیة المستندة على 
النظریة المذكورة وإنما في تأمین العلاقات الریاضیة اللازمة والضروریة من أجل تحدید عزوم وشحنات الذرات في الجزيء إضافة 

العلاقات المستنتجة وفقا للنظریة المذكورة، ویمثل هذا العمل مرحلة من مراحل تطور هذه النظریة. ولتحسین نتائجنا ونتائج إلى 
  الحسابات النظریة اقترح ما یلي:

في  لابد الأخذ بعین الاعتبار العبارات المستنتجة في هذا العمل وضمها في البرنامج الحسابي أثناء تحدید ممیزات الذرات 1-
  الجزیئات وذلك لنزع أحد أهم الشروط التي تؤثر على النتائج وهو شرط الصلابة.

یمكن إذا علمنا قیم التغیرات الموافقة للروابط والزوایا فیما بینها المحددة بالطرائق المیكانیكیة الكمومیة الأكثر تطوراً أو تجریبیاً ف 2-
  ات المستنتجة في هذا العمل. وهنا یكمن أهمیة هذا العمل نظریاً وحسابیاً.بصورة مستقلة تحدید تلك الممیزات من خلال العبار 

من أجل  Vnإلا أنه قد نجد بعض الصعوبات في الاقتراح الأول أثناء إجراء العملیة الاستبدالیة البارامتریة لمعاملات فورییه 
ق كبیر جداً  بین قیم هذه المعاملات وقیم تغیر الروابط الحصول على التوافق بین هذه القیم والقیم المحددة تجریبیاً. لأنه یوجد فر 

  والزوایا فیما بینها. لذلك أفضل الاقتراح الثاني.
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