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ثلاثي اثيل كاليوم(  و) ثلاثي مثيل كاليوم  لجزيئتيدراسة وحساب طاقة الجهد وترددات الاهتزازات 
 بواسطة البرامج شبه التجريبية

 1نديم خالد حسن،   2عبد الحكيم شكور محمد،  1عبد الرحمن رشيد حمود

 ، تكريت ، العراق جامعة تكريت،  كلية التربية للعلوم الصرفة ، قسم الفيزياء 1
 ، كركوك ، العراق جامعة كركوك،  كلية التربية للعلوم الصرفة،  قسم الفيزياء 2
 

 الملخص
وذليك باسيتيدام الايرام   ](C6H15Ga( و )[(C3H9Gaتم في هذا البحث دراسة وحساب طاقة الجهد و ترددات الاهتزازات فيي الجيزييتيا الطيطيتييا

حيييث تييم حسيياب الهييكي الهندسييي الفراتييي للجزييييات المدروسيية مييا يييط  المصييفوفة الااتدايييية   MNDO-PM3بطريقييةالنظرييية هييبت التجرياييية  
طاقيية والنهايييية التييي تحتييوا ولييا اطييوا  الاواصيير وولييا الزوايييا ايييا الاواصيير وزوايييا السييطوت وهييحنة كييي ذرم فييي الجييزييتيا ،ومنهييا  تييم رسييم منحنييي 

( في كي جزيية مقاايي ميا ييتم الحصيو  ولييت ميا قييم الطاقية الكليية  ومنيت  تيم Ga-Cم ولا تغيير طو   الاصر )الجهد لكي جزيية حيث اوتمد الرس
-( و )°A 1.8327( ونييد مسيييافة اتييزاا )eV 553.044-( لكيييي جزيييية ونييد الواييي  التييوازني وكانيييت )Total energyحسيياب الطاقيية الكليييية )

1003.53726 eV ( ونييد مسييافة اتييزاا )1.8344A° ) للجييزييتيا ولييا التييوالي  ، ومييا منحنييي الجهييد تييم حسيياب طاقيية التفكييك لكييي جزيييية وكانييت
 .( ولا التواليeV 4.70991( و ) eV 4.508تساوا )

 المقدمة 
( وثطثييييييي اثيييييييي كيييييياليوم C3H9Gaاا جزييتييييييي ثطثييييييي مثيييييييي كيييييياليوم )

(C6H15Ga تعتايييييييير ميييييييييا الجزييييييييييات المعدنيييييييييية العاييييييييوية )المهمييييييييية 
فيييييي وملييييييات الانمييييياء الفيييييوقي  كمصيييييدر لعنصييييير الكييييياليوم المسيييييتيدمة

 وذلييك باسيتيدام طريقيية الموصيلةللاليورات فيي وملييية تصيني  المييواد هيبت 
( لتكييييويا MOCVDترسيييييب اةايييييرم الكيميايييييية العاييييوية المعدنييييية )

. الا جانيب ذليك، فهنيت GaNو As Gaمركبات أهباه الموصطت مثي 
اللييييييزر، الثنايييييييات اليفيفييييية، ثنايييييييات يمكيييييا أا تسيييييتيدم فيييييي تصيييييني  

 [1.2] والترانزسيتورات والييية الطاقيية واليطييا الهمسييية ذات الكفيياءم العالييية

في نوع الذرات المكونة ولكنها تيتلف في ويدد اليذرات  تياتهترك الجزيي
فييييي بعيييص اليييييوا   ووتبعيييا ليييذلك فهييييي تيتليييف فييييي اليييوزا الجزيييييي 

الفيزياييية والكيمياييية ، وميا اهيم اليصياي  المدروسية هيي اليصياي  
الطيفيييية لانهيييا تعطيييي وصيييفا كيييامط لتركييييب الجزييييية ومسيييتويات الطاقييية 
فيهييييا وكثييييير ميييييا المعلومييييات الاييييييرث ، اا كييييي جزييييييية تمتلييييك ثيييييطث 

تهييا انتقييالات طيفييية رييسييية هييي الانتقييالات الالكترونييية والتييي تقيي  ترددا
فييي المنطقيية المريييية وفييوق الانفسييجية والانتقييالات الاهتزازييية والتييي تقيي  
تردداتهييييا فييييي المنطقيييية تحييييت الحمييييراء القريبيييية والمتوسييييطة والانتقييييالات 
الدورانييية والتييي تقيي  تردداتهييا فييي المنطقيية الموجييات المايكروييية وبمييا اا 

الصييفر حيرارم  الجزيييات فيي حالية حركية اهتزازيية دايميية حتيا ونيد درجية
المطلييل لييذلك تعتايير دراسيية الانتقييالات الاهتزازييية للجزيييية مصييدرا جيييدا 

 للمعلومات حو  تركيب الجزييات .  
 النظرية 

ا  ليذلك يجيب أا  يعد العدد الكلي لمستويات الطاقة ةية جزيية كاييراا جيدا
تتييوفر بعييص التبسيييطات لغييرص توايييحت د وةتييراص وديييدم ياييدو أنييت 
مييا المطيييم معامليية الجزيييية كمييا لوكانييت وبييارم وييا مسييتودوات وديييدم 
متمييييييزم ميييييا الطاقييييية . ليييييذا فيييييها الطاقييييية الكليييييية يجيييييب أا تقسيييييم اييييييا 

 : [  3] فة حسب المعادلة اةتية  المستودوات الميتل

Etotal = Etrans. + EN.O + ERot. + EVib. + Eelec. . (1) 
يمثيييي طاقييية  EN.Oيمثيييي طاقييية الحركييية الانتقاليييية د و .Etransحييييث أا 

 .EVibطاقييييية اليييييدوراا )أو الاسييييييتدارم ( د و.ERotالتوجهيييييات النوويييييية  و
يمثييي الطاقيية الالكترونييية . اا محييور اهتمامنييا  .Eelecد وطاقيية الاهتييزاز

فييي هييذا البحييث هييو الطاقيية الاهتزازييية  التييي تمثييي طاقيية الجهييد والطاقيية 
تكيييوا هيييذه الطاقييية  والحركيييية التيييي تمتلكهيييا الجزيييييات بسييياب حركتهيييا 

   .مكممة
اا اهتزاز الجزييية يكيوا تحيت تياثير الاصيرم ميا ناحيية التميدد واليتقل  

د كايييير سيييلوك النيييابص اليييذا يياييي  لقيييانوا هيييوك والييذا يهيييبت اليييا حييي
(Hook's law)  وليذلك ييدوا هيذا النميوذم انميوذم المتذايذب التيوافقي

حييث يعيد هيذا النميوذم Simple Harmonic Oscillator البسيي  .
 [5 ,4 ]تقريايا.نموذجا 

اا ابسيي  الجزييييات هييي الجزييييات ثنايييية الييذرم والتييي تتكييوا مييا ذرتيييا 
تييرب  اينهميييا اصيييرم كيمياييييية وتهتيييزاا ولييا طيييو  المحيييور اييييا النيييواتيا 

inter nuclear axis   وللتقريب يمكيا اا نتيييي اا كتيي النيواتيا هميا
m1   وm2   وليا التييوالي والاصيرم اينهميا تمثييي نيابص حلزونيي وييديم

. ووفقيا لقيانوا هيوك   [ 4,5 ]تيزاا توافقييا نسيبة اليا مركيز الكتلية الكتلية ته
 :فاا القوم المعيدم فيها هي
                           f =− k r …. (2) 

تمثيي الازاحية ويا مركيز الكتلية ،اا  rتمثيي ثاايت القيوم ،   k حييث اا 
 effective)كيييط الكتلتييييا يمكيييا اا تنيييتقط معيييا ككتلييية واحيييدم فعالييية 

mass)  يرمز لها بالرمز(μ). 
              1

μ
=

1

m1
+

1

m2
→ μ =

m1 .m2

m1 +m2
.. (3) 

 :او تهتز توافقيا نسبة الا مركز كتلتها اتردد يعطا بالعطقة 

                  𝑣 =
1

2π
√

k

μ
   …. (4) 
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) قييوم الاصييرم (   kومييا هييذه المعادليية نطحيير اا التييردد يييزداد ازيييادم 
   (μ)ويقي ازيادم الكتلة الفعالة 

ويمكييييا كتابيييية القييييوم المعيييييدم ادلاليييية الطاقيييية الكامنيييية كمييييا فييييي المعادليييية 
   التالية:

                  V(r) =  
1

2
k(r − re)2  …. (5) 

مسييافة   re الطاقيية الكامنيية ادلاليية الازاحيية و     V(r)حيييث تمثييي 
 .الاتزاا ) طو  الاصرم وند الاستقرار ( 

 Quantum)وطبقيييا لميكانييييك الكييييم فييياا الطاقييية الكلييييية الهاملتونيييية 

mechanical Hamiltonian)  للمتذاييييذب التييييوافقي فييييي بعييييد واحييييد
[6,7]تعطا بالعطقة الاتية 

 : 
                H =

−ħ2

2μ
∇2 + 

1

2
k(r − 𝑟𝑒)2  .. (6) 

 هرودنجروباديا  معادلة 
                         Hψ = E ψ … (7 )  

  نحصي ولا
          d2ψ

dx2 + ( 
2μEV

ħ2 − 
μk(r−𝑟𝑒)2

ħ2  ) ψ = 0 … (8) 
 :  وما حي معادلة هرودنجر نجد اا طاقة المستوث الاهتزازا هي

                Ev = h𝑣 ( v +  
1

2
 )…(9)     

وياييذ تمثيي العيدد الكميي الاهتيزازا   vتمثي تردد الموجت ،   𝑣حيث اا
لييذا تصيبل المعادليية   (𝑣 = c ω)وبمياا اا  (…,0,1,2,3,4)القييم 
 :كالاتي

              EV = h cω ( v + 
1

2
 )…. (10) 

تمثي سروة الاوء فيي   cو   cm−1العدد الموجي اوحدم  ωحيث اا 
   .الفراغ

كميييا يمكيييا كتابييية المعادلييية ادلالييية العيييدد الميييوجي كميييا هيييو المعتييياد فيييي 
 :كما في المعادلة h cلقسمة ولا المقدار دراسة الاطياف بعد ا
                  G(v) = ω ( v + 

1

2
 )… (11) 

ومييييا هييييذه المعادليييية نطحيييير اا المسييييافات ايييييا المسييييتويات الاهتزازييييية 
وييييدوا   G(0) المتجييياورم متسييياوية واا المسيييتوا الاهتيييزازا الرييسيييي 

 = v )ونيدما تكيوا قيمية  (zero point energy)طاقة نقطة  الصفر

 :  كما في المعادلة  ( 0
                       G(0) =

1

2
 ω0…(12) 

والتييي تمثييي اقييي طاقيية يمكييا اا تمتلكهييا الجزيييية حتييا ونييد درجيية حييرارم 
الانتقاليية لنيوث  طاقيةالصفر المطلل . وفي هذا النموذم تيم اوتبيار اا ال

 الجزيية تساوا صفر وجمي  الطاقة هي بهكي طاقة كامنية وهيذا ييطف
 الواق  لذلك ظهر ايتطف كاير ايا النتاي  النظرية والعملية . 

الحقيقيية لا تسييلك سييلوكا توافقيييا بهييكي دقيييل ، فييي اا الجزييييات الثنايييية 
صييغيرم جيييدا تسييلك الجزيييييات سييلوكا توافقييييا  (r-re)عنييدما تكييوا قيمييية ف

نحراف ويييا السيييلوك التيييوافقي حييييث الاوبزييييادم الازاحييية تايييدا الجزيييييات بييي
اليا اا تصيي اليا  an harmonic oscillatorتعميي كمهتيز لاتيوافقي 

قيمة محددم تتفكك فيها الجزييية اليا اليذرات المكونية لهيا وتسيما الطاقية 

 De  (dissociationالكامنييييية ونيييييد هيييييذه النقطييييية بطاقييييية التفكيييييك 

energy )[7]
    

المنحنيي التجريايي بهيكي افايي لقد اقترحت دوا  جهيد ودييدم تتفيل مي  
 Morse Potential)هييي داليية جهييد مييور   ومييا اهييهر هييذه الييدوا 

Function) [3] كما في المعادلة التالية: نسبة الا العالم الذا اقترحها   
         Vm = De[ 1 − e−α (r−re )]2… (13)  

            …. (14)   α =  ( 
8 π2μωexe c 

h
)

1

2 
 Vmثااييت يييا  بمسييتويات الطاقيية الالكترونييية للجزيييية ،   αحيييث اا 

تقتيرب   Vmتمثي الطاقة الكامنة لطصيرم ويتايل ميا المعادلية اا قيمية 
ما المالانهايية وهيذا يطياال التصيرف   ( r )وندما تقترب قيمة  Deما 

 الحقيقي للجزييات ثنايية الذرم . 
[10 ,9 ,8 ,3] .ويمكيا كتابية معادلية الطاقية للمهتيز الطتيوافقي 

باسيتعما     
معادلييييية هيييييرودنجر ومعادلييييية الجهيييييد الطتوافقيييييية ادلالييييية العيييييدد الكمييييييي 

    (.……v= 0,1,2,3)الاهتزازا 
       G(v) = ( v +  

1

2
 ) ωe − ( v +  

1

2
 )

2

ωexe. (15) 
 .( يمثي طاقة المستوا الاهتزازا vحيث اا )

 (ωe التردد الاهتزازا في الحركة الطتوافقية  ).   
(xe ثاات الطتوافقية )(An harmonic constant) 

وما معادلية ميور  يمكيا اا نسيتيرم ويدد مسيتويات الطاقية الاهتزازيية 
(v = 1,2,3 …..vmax)  [3]   

                vmax =
ωe

2ωexe
−  

1

2
……(16) 

( مييييييا معادليييييية مييييييور  نسييييييتيدم G(o)ولايجيييييياد طاقيييييية نقطيييييية الصييييييفر)
 :  المعادلة

              G(o) =
1

2
 ωe ( 1 − 

1

2
 xe).. (17) 

 :      [11]تعطا بالعطقة (  تقريبا   Deوطاقة التفكك )
                     De ≅  

ωe
2

4ωexe
 ….. (18) 

 [Vibration Frequency]كميييا يمكيييا  حسيييابات التيييردد الاهتيييزازا 
ميييا ثواايييت القيييوث  (normal coordinate)والاحيييداثيات الاوتياديييية 

هييي الطريقيية اةكثيير هيييوواا، حذ يمكييا حييي المعادليية التجريدييية و الجزييييية 
   [12]لويلسوا:

                  ∑ Li(Fij − Mij) = 0 … (19 )i 

وتقييييييم التييييردد الاهتييييزازا اةسييييا   وللحصييييو  ولييييا جييييذور المحييييددم 
التيييي تعييييا الاحيييداثيات الاوتياديييية.  (Eigen vectors)والمتجهيييات 
دالييية لقيمييية   ونصييير مصييفوفة ثواايييت القيييوث و تمثيييي  Fijحيييث يمثيييي 

: Liة  عنصير مصيفوفة الكتيي الذرييتمثل Eigen values :Mij  الذاتيية
 .قيم معامطت الجم  الواصفة لطحداثي الاهتزازا 

كميا يمكيا الحصييو  وليا التيرددات الاهتزازييية اةسيا  للجزييية ووييددها 
(3N-6)  ما يط  تعويص قيم :[,12,13]في المعادلة التالية   

                   = 4π2c2v́2 … … (20)    
cm: يمثيييي التيييردد الاهتيييزازا التيييوافقي اوحيييدم v́ حييييث

-1 ، c سيييروة :
 .الاوء
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امييا وييزم ثنييايي القطييب  فهييو القييوم الكهروسييتاتيكية العامليية ايييا هييحنتيا 
والمسيافة اينهميا  qمتساويتيا وميتلفتيا بالاهارم فأذا كاا مقدار الهحنة

d  [14]يمكا كتاب وزم ثنايي القطب بالمعادلة 

                            
μ = q. d … ( 21) 

 الحسابات 
والتيي تسيتغرق (semi empirical) تم اسيتيدام الايرام  هيبت التجريايية 

 [15] ،فترم زمنية قصيرم للدورات الحسااية ، وما الطرايل هيبت التجريايية

 ( وتعنيييMNDO-PM3التيي اسيتيدمت فييي البحيث هييي  طريقية )  

(Modified Neglect of Differential Overlap-

Parameterization model3) 
اا هذه الطريقة ترتقي الا مسيتويات متقدمية اليا حيد ميا ،ليذا فياا  حيث

 WinMopac7.21ايما ارنيام   المحسيوبة MNDO-PM3طريقة 
 القييييم العملييييةوبييييا  هيييذه الطريقيييةجعليييت هنييياك تقيييارب كايييير اييييا نتييياي  

 الطريقة.المقاسة تجريايا وهذا التقارب كاا المحفز في استيدام هذه 

  HyperChemاا هذا الارنام  اوتمد احدث طرايل النمذجية الجزيييية 
ويييتم وييا طريييل هييذا الارنييام  رسييم الجزييييات بصييورم اولييية ميي  تثايييت 
طايعيييية الاواصيييير ايييييا كييييي ذرتيييييا مييييا ذرات الجزيييييية وحسيييياب هييييكلها 

ا ويييييتم ذلييييك وييييا طريييييل تصييييحيل الهييييكي الهندسييييي الهندسييييي المتييييواز 
الفراتييي للجزيييية اليييا اقييرب هيييكي هندسييي مسييتقر طاقييييا بيياجراء وميلييية 

 (Geometry Optimization).الطاقة الا الحد الامثي  تيفيص
وميييا هيييذا الارنيييام  ييييتم الحصيييو  وليييا مصيييفوفة وويييا طريقهيييا نتعيييرف 

السييييييطوت  ولييييييا اطييييييوا  الاواصيييييير وقيييييييم زوايييييييا التاصيييييير، وقيييييييم زوايييييييا
Dihedral Angle   وتيرهيا. وتعيد هيذه المصيفوفة  ميديط اليا ارنيام
WinMopac7.21 .  اذ ييييتم رسيييم منحنيييي طاقييية الجهيييد للجزييييية ويييا

وحساب الطاقية الكليية لكيي جزييية   Ga – Cطريل تغيير طو  الاصرم 
ونيييد كيييي تغييييير وبالتيييالي رسيييم المنحنيييي )طيييو  الاصيييرم مقاايييي الطاقييية 

التيي   Ga – C(.  ويمكيا تحدييد قييم طيو  الاصيرم الكليية لكيي جزييية
تكوا وندها قيم الطاقة الكلية  اقي ما يمكيا وبالتيالي تكيوا الجزييية فيي 

 .  الطيفيةموا  الاتزاا المطلوب ، وونده يتم حساب اليوا  
 المناقشةالنتائج و 

 وثلاثييي اثييييل كيياليوم Ga9H3Cثلاثيييي مثيييل كييياليوم  تيييجزيئ (1)

Ga15H6C   
وثطثيي  C3H9Gaثطثيي مثييي كياليوم لجزييتيي  الهكي التركياييتم رسم 

اليذا يعتميد   HyperChemما يط  ارنام   C6H15Ga اثيي كاليوم
 (Internal coordinates) (r, θ, φ){حسيياب المحيياور الدايلييية 

تمثيي الزاويية اييا  θهو طو  الاصرم اوحدم الانكسيتروم، و   rحيث اا 
 Dihedral) فهييي زاوييية السييطوت φامييا ثييطث ذرات وتقييا  بالدرجيية ،

angle) وهو الهيكي الهندسيي ونيد حالية الاتيزاا  }وتقا  بالدرجة اياا
 .  ( ولا التوالي 2و)  ( 1)جزيية كما في الهكي  يكل

 

 

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

 

 

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

 

والحصييو  ولييا الافاييلية لاحسييا وايي  هندسييي  تيا وبعييد رسييم الجييزيي
نحصيييييي وليييييا المصيييييفوفة الااتداييييييية  (Optimization)جزييييييية  يكيييييل

(  ولييييا التييييوالي 2و) ( 1) ياجزيييييية وكمييييا فييييي الجييييدولبكييييي الياصيييية 
جزييييية والمسيييافة اييييا هيييذه  يكيييوليييا اليييذرات المكونييية ل اايحتويييي اواليييذي
وقيييم  (.Opt)) اطييوا  الاواصيير ( وافاييي واييعية لهييذه الييذرات  الييذرت

 (Dihedral)وولا زوايا السطوت  (Angle)الزوايا ايا 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 
 

بعيييييييد الحصيييييييو  وليييييييا المصيييييييفوفة الااتداييييييييية واديالهيييييييا فيييييييي ارنيييييييام  
WinMopac7.21   نيييييتمكا ميييييا الحصيييييو  وليييييا بعيييييص اليصييييياي

مثي حرارم التكويا النهايية والطاقة الكليية ونيد مواي  الاسيتقرار المهمت 
وطاقييية التاصييير والطاقييية الالكترونيييية وطاقييية تنيييافر النيييوث  وطاقييية نقطييية 

الصيييييفر وجهييييييد التيييييايا ووييييييزم ثنيييييايي القطييييييب واليييييوزا الجزييييييييي ووييييييدد 
ياييا هيذه  (4و)(  3رقيم ) يا والجدولالمستويات المهغولة بالالكترونات 

لكييييييي جزيييييييية ولييييييا التييييييوالي .دم قيييييييا  كييييييي منهييييييا اليصيييييياي  ووحيييييي

 

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

 القيمة المحسوبة وحدم القيا 
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 



 ISSN: 1813 – 1662 (Print) 2017(  3) 22مجلة تكريت للعلوم الصرفة،  
E-ISSN: 2415 – 1726 (On Line) 

 

150 

 HyperChemوبرنامج  WinMopac7.21المحسوبة من خلال برنامج  C6H15Ga( نتائج بعض الخصائص المهمة لجزيئة  4جدول ) 
 القيمة المحسوبة وحدم القيا 

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 unitتمثي وحدم الكتلة الذرية  electron volt   ،amuفولت  –وحدم الالكتروا  eVحيث اا 
D  تمثي وحدم ديباا لقيا  وزم ثنايي القطبDebye  
 

 و Ga9H3C تيييييي منحنييييي طاقيييية الجهيييييد اللاتييييوافقي لجزيئ (2)

Ga15H6C 
فييييييييييي ارنييييييييييام   لكييييييييييي جزيييييييييييية  اديييييييييييا  المصييييييييييفوفة الااتداييييييييييييةبعييييييييييد 

WinMopac7.21  نجييييييرا وملييييييية الافاييييييلية لجمييييييي  ذرات الجزيييييييية
وايييذ مييا يقاالهييا مييا قيييم الطاقيية الكلييية  (Ga-C)وبتغيييير المسييافة ايييا 

( للجيزييتيا وليا 6و) (5) ياجزيية وند كي مسافة كميا فيي الجيدول يكل
ييتم  (r= re )د، ووند مسافة الاتيزاا ، حيث يتم رسم منحني الجهالتوالي

)ونيييد حالييية التيييوازا( ، حييييث  ةالحصيييو  وليييا اقيييي مقيييدار للطاقييية الكليييي
 ( Aº 1.8327) ( ونيد مسيافة الاتيزاا (eV 553.044-كانيت تسياوا 

ونييد مسييافة (   (eV 1003.53726- لجزيييية ثطثييي مثيييي كيياليوم و
وهنيييا يسيييتمر فيهيييا  دلجزييييية ثطثيييي اثييييي كييياليوم  (°1.8344A)الاتيييزاا 

حيييث تكيييوا قيميية طاقييية  ا"مسيييتقيم ايطيي"المنحنييا تقريبيييا مييا الاسيييتقرار 
 =De) لجزيية ثطثي مثيي كاليوم و (De =4.508 eV) التفكك بحدود

4.70991 eV  ) والتييي تييم تواييييحها  لجزيييية ثطثييي اثيييي كيياليوم
   .( للجزييتيا ولا التوالي 4و) (3) يا بالهكل

 

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

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

 

ثلاثي مثيل  لجزيئة وطول الاصرة قيم الطاقة الكلية  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 الكلية بوحدة )4الشكل )
 ( Ga – C( لجزيئة ثلاثي اثيل كاليوم ) °A) بوحد

 

ثيل اثلاثي  لجزيئة وطول الاصرة قيم الطاقة الكلية  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 

نطحييير اا قييييم الطاقييية الكليييية لجزييييية ثطثيييي  (6)و (5)ميييا الجيييدوليا 
مثيي كاليوم اولا ما قيم الطاقة الكلية لجزييية ثطثيي اثييي كياليوم اذ اا 
الطاقيية الكليييية  هييي دالييية لكيييي مييا قيييوم الاصييرم والكتلييية الجزيييييية اا اا 

ات ثواات القيوث الكاييرم تعطيي تيرددات واليية والكتيي الكاييرم تعطيي تيردد
واطية ، كما يتايا اا جزيية ثطثي اثيي كاليوم اكثر اسيتقرارا ميا جزييية 
ثطثييي مثيييي كيياليوم ولييذلك لاا ثطثييي اثيييي كيياليوم يمتلييك طاقيية اقييي مييا 

يمثيييي مقارنييية اييييا منحنييييات الجهيييد   (5)ثطثيييي مثييييي كييياليوم والهيييكي 
 للجزييتيا.

 

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

 وثلاثي اثيل كاليوم
 

زييييادم الطاقييية الكليييية  للجزييييية ازييييادم كتلييية  5حييييث نطحييير ميييا الهيييكي 
 الجزيية كذلك زيادم طاقة التفكك ازيادم تعقيد الجزيية 

و جزيئييييية  Ga9H3Cزيئيييييةلج حسييييياب التيييييرددات الاهتزازيييييية( 3(
Ga15H6C 

 rجزيييية ونييد موايي  الاتييزاا) يكييمنحنييا الجهييد اليييا  ببعييد رسييم 

=req.لكيييي  ( ييييتم ايايييا وميييا هيييذه النقطييية حسييياب التيييرددات الاهتزازيييية
ييييتم حييييث  الاتيييزاا بعيييد اا ييييتم اييييذ المصيييفوفة النهاييييية لواييي  جزييييية 

cm) حسياب التيرددات ادلالية العيدد الميوجي وبوحيدم
 والهيدم اوحيدم  (1-

km/mol. ( للجييزييتيا 8و) (7) ياجييدولالو التماثييي لكييي تييردد كمييا فييي
   .ولا التوالي
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 المحسوبة من البرامج المذكورة المقابلة لها اليوم والاطوال الموجيةك( الترددات الاهتزازية لجزيئة ثلاثي مثيل 7) جدول
 نم  الاهتزاز

VIBRATION MODE 

 Hyper Chem winmopacباستيدام ارنام  

 الهدم
INTENSITY 

km/mol. 

 العدد الموجي

WAVE NUMBER 

1/cm 

 التماثي

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 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 ISSN: 1813 – 1662 (Print) 2017(  3) 22مجلة تكريت للعلوم الصرفة،  
E-ISSN: 2415 – 1726 (On Line) 

 

153 

 المحسوبة من البرامج المذكورة المقابلة لها ثيل كاليوم والاطوال الموجيةا( الترددات الاهتزازية لجزيئة ثلاثي 8) جدول
 الاهتزازنمط 

VIBRATION MODE 

 Hyper Chem Winmopacباستخدام برنامج 

 الشدة

INTENSITY 

km/mol. 

 العدد الموجي

WAVE NUMBER 

1/cm 

 التماثل

SYMMETRY 

 العدد 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)
لقييييد تمييييت دراسيييية وحسيييياب اليييييوا  الطيفييييية لمييييركايا مييييا  المركبييييات 

وتيلتيف فيي اليوزا  Ga – Cالعايوية المعدنيية والتيي تهيترك بالاصيرم
( هيبت التجريايية والحصييو  MNDO-PM3طريقيية )باسيتيدام  الجزيييي

ولييييا الهييييكي المسييييتقر الحصييييو  و بعييييد ولييييا اليصيييياي  الطيفييييية . 
( د r=reللجزييييات ونييد اقييي مقييدار للطاقيية الكلييية وونييد مسييافة الاتييزاا )
الييييوزا وتييييم ترتيييييب الجزييييييات المدروسيييية فييييي البحييييث بالتسلسييييي حسييييب 

  (.Molecular weight)الجزييي 
نطحييير اا الجزيييييات تيييم ترتياهيييا حسيييب اليييوزا الجزيييييي واا ثطثيييي  -1

ا ثطثييي اثيييي كيياليوم بمييا اا التييردد  مثيييي كيياليوم  اصييغر او اقييي وزنييا ميي
(ν = c/λ )  يتناسيييب تناسيييبا طردييييا مييي  طاقييية الاهيييعةد حسيييب وطقييية

Eبطنك ) = hν  حسيب  الفعاليةالكتلية ( د واا التردد وطقتت وكسية م
 التيييردد يقيييي للمركيييب الفعالييية الكتلييية فازييييادم ليييذا  ، ( 4)   رقمالعطقييية : 
   مثييي لثطثيي الكلية الطاقة اا نطحر ووليتد  الكلية الطاقة تقي وبالتالي
 [5].  كاليوم اثيي ثطثي ما اكار  كاليوم

مييي  تفييياوت   °A 1.8( تقريبيييا reاا مسيييافة التيييوازا للجيييزييتيا   ) -2
(د °1.8327A)ثطثييييي مثيييييي كيييياليوم فمسييييافة التييييوازا لجزيييييية  ، بسييييي 

ثطثييي مثييييي (د كميييا اا طاقيية تفكيييك °1.8344Aولثطثييي اثييييي كيياليوم )
قيييي ميييا ثطثيييي اثييييي كييياليومد فكلميييا ازداد تعقييييد ا  (4.51eV) كييياليوم

 المركب احتاجت الجزيية الا طاقة اولا لتتفكك .
مييا يييط  رسييم منحنيييات الجهييد ومعرفيية الطاقيية الكلييية نطحيير اا  -3

اكثيير اسييتقرارا ميا ثطثييي مثيييي كيياليوم لامتطكييت اقييي  ثطثيي اثيييي كيياليوم 
 طاقة كلية )ذات الهكي المستقر طاقيا(.

وميييي  مقييييدار   kاا طاقيييية الجهييييد تتناسييييب طرديييييا ميييي  ثااييييت القييييوم  -4
الازاحييية للكتلتيييييا ويييا موايييي  التيييوازا فكلمييييا ازداد ثاايييت القييييوم ازدادت 
الطاقيةد اا اا ثواايت القيوث الكاييرم تيلدا اليا تيرددات واليية واا الكتيي 

  تعطي ترددات اوطأ. [5]الثقيلة 
اا قيمة وزم ثنيايي القطيب لجزييية ثطثيي مثييي كياليوم مسياوية حليا  -5
(0.07139 D وهي اصغر ما ) قيمة ثنايي القطيب لجزييية ثطثيي اثييي

( وذليك لاا ويزم ثنيايي القطيب هيو دالية D 0.867كاليوم التي تسياوا )
وبميياا اا (  21رقييم )  لكييي مييا الهييحنة وطييو  الاصيير حسييب العطقيية 

الهييحنة تييزداد ازيييادم العييدد الييذرا فيياا وييزم ثنييايي القطييب سييوف يييزداد 
 [15]اياا 

 9.16011يييي كيياليوم  يسيياوا )اا جهييد التييايا  لجزيييية ثطثييي مث -6

eV وهيييو أكاييير ميييا جهيييد التيييايا  لجزييييية ثطثيييي اثييييي كييياليوم  واليييذا )
( وذلييك لاا جهييد التييايا يتناسييب وكسيييا ميي    (eV 8.65457يسيياوا 

 [,14]بعد الالكتروا وا النوام .
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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 A°) and (-1003.53726 eV) at equilibrium distance (1.8344A°) 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 .  

 


