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 ثبستخذاو طريقخ SeIحسبة ثعض انخظبئض انفيسيبئيخ نجسيئخ 

 MNDO/PM3 انشجو تجريجيو 
 

  اٌز١ّّـــــُٟ ِســــــٟ ـَ.َ ٔغ

 بء ــلغُ اٌف١ض٠/  لاء/ و١ٍخ اٌؼٍَٛـــخبِؼخ وشث
 

 

 : انخلاطـــــــــــــــــخ
خط١خ فٟ ِٕطمخ الاشؼخ رسذ اٌسّشاء اٌ SeIدض٠ئخ اٌـــ ٌرُ فٟ ٘زا اٌجسث دساعخ ثؼغ اٌخٛاص اٌط١ف١خ ٚاٌف١ض٠بئ١خ 

شجٗ اٌزدش٠ج١خ رسذ ششؽ اٌسظٛي ػٍٝ اٌزشو١ت اٌّغزمش ٌٍدض٠ئخ ػٕذ ِغبفخ اٌزٛاصْ  MNDO/PM3ثٛعبؽخ ؽش٠مخ 

 req)َٛٚاٌزٟ رسظً ف١ٙب اٌدض٠ئخ ػٍٝ الً ل١ّخ ٌٍطبلخ اٌى١ٍخ,ز١ث وبٔذ ل١ّخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ١ٌٛد٠ذ اٌغ١ٕ١ٍ١ )-

481.56)eV)1.94)فخاٌزٛاصْ ),ػٕذ ِغب Å وّب رُ دساعخ اٌزشدداد الاعبع١ٗ الا٘زضاص٠ٗ ٌٙزٖ اٌدض٠ئخ ٚػذد الأّبؽ.

, ِغ اػطبء شذح وً ّٔؾ ِٓ ٘زٖ الأّبؽ , وزٌه رّث١ً اٌدٙذ  الا٘زضاص٠خ ٌٙب ٚرّث١ً ٘زٖ الأّبؽ ػٍٝ شىً سعِٛبد

 ( .3D( ٚثثلاثخ اثؼبد )2Dاٌىٙشٚعزبر١ىٟ ٚوثبفخ رٛص٠غ اٌشسٕٗ اٌى١ٍٗ ثشعَٛ اٌّذاساد ثجؼذ٠ٓ )

Abstract: 
In this work some spectroscopic properties for the linear (SeI) molecule , have been studied 

in the IR-region using the semi-empirical MNDO/PM3 method under equilibrium 

condition , whene the minimum total energy (- 481.56 eV) and bond length (1. 94 Å) .The 

fundamental vibrational frequencies for the given modes , for this molecule , have also 

been studied , graphically representing these modes and describing their  intensities with 

(2D- Contours) and (3D- Isosurface) representations. 
 
 

ـــخيـانـًـقـذ  :  
 .اٌى١ّ١بءٌٍف١ض٠بء ٚ ٠ؼذ ِٓ أُ٘ الاِٛس ألاعبع١خ,  أْ اٌخٛاص اٌدض٠ئ١خ ِثً اٌطبلخ ٚاٌزشر١ت اٌدض٠ئٟ اٌّزٛاصْ.....أٌخ

فٍّٕبلشخ شىً  رزىْٛ اٌّشوجبد ػبدح ِٓ رساد أٚ خض٠ئبد راد أشىبي اززّب١ٌخ ِخزٍفخ ٚزغت رّبثً أٚ ٚػؼ١خ اٌدض٠ئخ.

٠ٚؼشف اٌشىً اٌّغزمش ٌٍدض٠ئخ  ل١ّزٙب اٌطبل١خ ػٕذ اثؼبد ِخزٍفخ ث١ٓ اٌزساد اٌّىٛٔخ ٌٙب , اٌدض٠ئخ لاثذ ِٓ ِؼشفخ

(Equilibrium Structure) ( ٚاٌزٞ ٠ّثً اٌسبٌخ الاسػ١خground state)  ثبٌشىً رٞ أطغش ِسزٜٛ ؽبلٟ ث١ٓ خ١ّغ

الاشىبي الاخشٜ اٌمش٠جخ ِٕٗ 
(1)

الاعبط فٟ اػطبء ٚطف  ShrÖdinger equation 5291.رؼزجش ِؼبدٌخ ششٚدٔىش  

دل١ك ٌٍذاٌخ اٌّٛخ١خ اٌّشافمخ ٌٍدغ١ُ 
(2)

. ثبٌشغُ ِٓ اعزخذاِٙب ٌلأظّخ اٌزس٠خ اٌجغ١طخ , وبْ لاثذ ِٓ اٌٍدٛء اٌٝ ؽشائك  

رمش٠ج١خ ٌٍٛطٛي اٌٝ زٍٛي اوثشِلائّخ ٌٙزٖ الأظّخ . ٌدأ ػٍّبء اٌىُ اٌٝ عج١ً اٌزمش٠ت ٌّؼبٌدخ زغبثبد اٌدض٠ئبد 

٘بي ٚاؽٍك ػٍٝ ٘زٖ اٌّؼبٌدخ -خ ز١ث اػزّذ ػٍٝ اخشاء رمش٠ت ػٍٝ اٌزىبِلاد اٌٛاسدح ػّٓ ِؼبٌدبد سٚرٙبْاٌجغ١ط

 Self Consistent) ثبٌطشاثك شجٗ اٌزدش٠ج١خ. رّىٓ اٌؼبٌُ ٘بسرشٞ فٛن ِٓ زغبة اٌطبلخ ثأعٍٛة اٌّدبي إٌّغدُ ٌزارٗ

Field - SCF) ؼطٝ ثسبطً اٌدّغ اٌخطٟ ٌٍذٚاي اٌزس٠خ ٌٍّذاساد اٌزس٠خ ار اْ اٌذٚاي اٌّٛخ١خ ٌٍّذاساد اٌدض٠ئ١خ ر

(LCAOاٌزٟ اعزخذِٙب ١٘ىً ٚع١ّذ ثٕظش٠خ ١٘ىً ٌٍّذاساد اٌدض٠ئ١خ )
 (3)

اْ اٌجشاِد١بد إٌظش٠خ رٙزُ ثزطج١ك الاعظ .

زذٜ ٘زٖ ( اMolecular Modeling)إٌظش٠خ ٚاٌش٠بػ١خ فٟ زً اٌّغبئً اٌف١ض٠بئ١ٗ , ٚرؼذ ثشاِد١بد إٌّزخخ اٌدض٠ئ١خ 

رؼ١١ٓ ؽبلخ اٌزٕش١ؾ اٚ اٌسبٌخ الأزمب١ٌخ ٌٍّٛاد اٌّزفبػٍخ ,ؽبلخ الاطشح  شىً اٌدض٠ئخ , ِؼشفخ , ٙباٌزطج١مبد ف١ّىٓ ِٓ خلاٌ

ٚرشدداد  سذ٠ذ اٌدبٔت اٌفؼبي , خٙذ اٌزب٠ٓ فٟ اٌدض٠ئخ ٚر  Charge Distribution, رٛص٠غ اٌشسٕخHf∆ ,زشاسح اٌزى٠ٛٓ 

الا٘زضاصاد اٌدض٠ئ١خ ا١ّ٘خ وج١شح فٟ ػٍَٛ اٌى١ّ١بء ٚاٌف١ض٠بء, ار أٗ ٠ّىٓ ِٓ رؼ١١ٓ الأّبؽ  ٌسغبة رشدداد.الا٘زضاص 

الا٘زضاص٠خ اٌّمبعخ ردش٠ج١ب ِؼشفخ الاؽٛاي اٌّٛخ١خ اٌّمبثٍٗ ٌٙب. ٚلذ عجك اعزخذاَ اؽ١بف الا٘زضاصاد اٌدض٠ئ١خ لاغشاع 

٠ّىٓ ٚطف اٌسشوبد الا٘زضاص٠خ ثذلاٌخ زشوبد ١ف١خ , ز١ث اٌزس١ًٍ ٚرؼ١١ٓ اٌشىً اٌدض٠ئٟ ٌّث١لارٙب ِٓ اٌم١بعبد اٌط

اْ ٠ؼزّذ ػذد الأّبؽ الا٘زضاص٠خ ػٍٝ ػذد اٌزساد فٟ اٌدض٠ئخ . , Modes of Vibrations ثغ١طخ رغّٝ أّبؽ الا٘زضاص

خ١ٍخ اٌشاثطخ ( ردٙضٔب ثّؼٍِٛبد ػٓ اٌمٜٛ اٌذاIR) اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ الاعبع١خ إٌبردخ ػٓ ؽ١ف الاشؼخ رسذ اٌسّشاء

ث١ٓ اٌزساد ٌّٚخزٍف اٌدض٠ئبد, ز١ث ٚخذ اْ الأٛاع اٌّخزٍفخ ِٓ الاٚاطش رظٙش دسخبد ِخزٍفخ ِٓ ِمبِٚخ اٌّؾ 

ٚالأسٕبء غ١ش ِؼزّذح رمش٠جب ػٍٝ اٌدض٠ئخ ٌٚىٕٙب ِؼزّذح ػٍٝ الاٚاطش اٌّزسشوخ 
(4)

. ٚلذ وبْ ٌٍزطٛس اٌغش٠غ اٌسبطً فٟ 

 ,ٟ ٚطٍذ ا١ٌٙب اٌسبعجبد الاثش الاوجش فٟ رط٠ٛش اٌّؼبٌدخ إٌظش٠خ ٌلاؽ١بف اٌدض٠ئ١خ اٌجشاِد١بد ٚاٌغشػخ اٌٙبئٍخ اٌز

ِٚدّٛػزٗ  (Dewarز١ث ؽٛس ولا ِٓ د٠ٛاس)
(5)

ِٚدّٛػزٗ  (Pople) ٚثٛثً ,
(6)

ثشاِد١بد فٟ زغبة اٌظفبد ,

بد ثبلاػزّبد ػٍٝ ِؼبدٌخ ششٚدٔىش , اٌشىً إٌٙذعٟ ٌسبٌخ اٌزٛاصْ ٚاٌطبلخ ٌىً اٌّغز٠ٛبد اٌدض٠ئ١خ ٌٍّشوج اٌثشِٛد٠ٕب١ِى١خ

 ٚاٌسٍٛي اٌزمش٠ج١خ ٌٙب الاعبط فٟ ط١بغخ اٌجشاِح .
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 انحســـبثبد اننظـــريـــــخ 
فٟ رٕف١ز اٌؼ١ٍّبد ٚا٠دبد إٌٛارح ثشىً اٚعغ ثبٌشغُ ِٓ  Ab-initioرؼزجش اٌطشائك شجٗ اٌزدش٠ج١خ اعشع ثىث١ش ِٓ ؽش٠مخ 

 ِغ اّ٘بٌٙب ٌىث١ش ِٓ إٌٛارح اٌظغ١شح ٌٍزىبِلاد ٍٝ ٔظش٠خ اٌّذاس اٌدض٠ئٟوٛٔٙب الً دلخ ِٕٙب ٚرٌه لاػزّبد٘ب ػ
(7)

. 

 PM3 (Parameterization model version خرُ رظ١ٕف اٌطشائك شجٗ اٌزدش٠ج١خ اٌٝ ػذح ؽشق, ِٕٙب اٌطش٠مخ اٌسذ٠ث

 ــ ؽش٠مخ رؼ١١ٓ ل١ُ اٌّؼٍّبد( 3
(8)

 MNDO (Modified Neglect  of Differential, ٟٚ٘ ؽش٠مخ ِطٛسح ٌطش٠مخ 

Overlap )ــ الاّ٘بي ٌٍزذاخً اٌّزٛعؾ اٌّسٛس 
(10,1)

ثىفبءرٙب إٌغج١خ ثبٌّمبسٔخ ِغ اٌطشائك  PM3رز١ّض ؽش٠مخ ,  

اٌزدش٠ج١خ الاخشٜ, ار رزّىٓ ِٓ ِؼبٌدخ اٌّٛاد ػب١ٌخ اٌطبلخ ٚاٌزٟ غبٌجب ِب رّثً أظّخ زب٠ٚخ ػٍٝ ِدب١ِــغ رّزٍه رسارٙب 

(Ione Pairsـــخ )ِضدٚخبد اٌىزش١ٔٚ
 (11)

 –اٌزٟ اػزّذد رمش٠ت ٘بسرشٞ ( J.J.P.Stewartعز١ٛساد ) اعزخذِٙب, ٚلـذ  

 ( اٌزٟ اػزّذد فٟ ٘زا اٌجسث .Restricted Hartree-Fock Theory- RHF) فٛن اٌّم١ذ

بٌزٟ اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ ( ػٍٝ خضء ٠ّثً اٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ ٌسRHFاشزٍّذ اٌذاٌخ اٌّٛخ١خ اٌى١ٍخ فٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ اٌّم١ذح )

( فٟ زغبة اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ زغت اٌّؼبدٌخ الار١خ :( ٚاٌجشَ الاٌىزشٟٚٔ اٌٝ الاعفً )اٌٝ الاػٍٝ )

 

 

رّثً ز١ث 

core

Hii  اٌم١ّخ اٌّزٛلؼخexpectation value شٟٚٔ اٌٛازذٌٙبٍِزٟٛٔ اٌٍت الاٌىز  ,J ٟٔٚرّثً اٌزٕبفش الاٌىزش 

(Electronic Repulsion)  ٚK  ٟٔٚاٌزجبدي الاٌىزش(Electronic Exchange). فبْ ِؼبدٌخ ششٚدٔىش رأخز  ٌزا

 الار١خاٌظ١غخ 
(12)

 :-
 

 

 

 

 

 . (SCF) فٛن اٚ ِؼبدٌخ اٌّدبي إٌّغدُ ٌزارٗ –( رذػٝ ثٙبسرشٞ 3اٌّؼبدٌخ )

( اعزطبػذ اْ رسً اٌىث١ش Molecular Orbitals Theory-OMٔظش٠خ اٌّذاساد اٌدض٠ئ١خ )اْ ِّٚب ٘ٛ خذ٠ش ثبٌزوش

وً اٌىزشْٚ فٟ اٌدض٠ئخ ٠ٛطف ثذاٌخ ْ . آِ اٌزؼم١ذاد ز١ث أٙب فظٍذ زشوخ الاٌىزشٚٔبد ػٓ زشوخ إٌٛاح فٟ اٌدض٠ئخ

 دض٠ئٟ .ٚثّب اْ ٘زٖ اٌذاٌخ رظف الاٌىزشْٚ فٟ اٌدض٠ئخ ٌزٌه ع١ّذ ثبٌّذاس اٌ ψرار١خ 

)ِٛسط( ٌٍسظٛي ػٍٝ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ الا٘زضاص٠خ ) اٌّٙزض( اٌلارٛافمٟ ثأعزخذاَ داٌخ  زةٌّززثؽبلخ ا٠ّىٓ وزبثخ ِؼبدٌخ 

( Vثذلاٌـخ اٌؼذد اٌىّٟ الا٘زضاصٞ ) 
 (13)

 : وبلارـٟ 

 

 

 

V . ػذد اٌىُ الا٘زضاصٞ ٠ٚأخز ل١ّب طس١سخ ٛ٘ V = 0 ,1 ,2 , 3 , …, χe ١خ )طغ١ش ٚرٚ ل١ّخ ِٛخجخ(ٌلارٛافمثبثذ ا 

٘ٛ اٌزشدد     ( ٚ  Vزٗ ِغ ص٠بدح ػذد اٌىُ الا٘زضاصٞ)ز١ث رىّٓ ا١ّ٘زٗ اٌف١ض٠بئ١خ فٟ زغبة اٌزشدداد اٌفٛل١خ ٚرضداد ل١ّ

 . الا٘زضاصٞ

ِٓ الازذاث١بد ٌٛطف زبٌخ اٌدض٠ئخ )إٌظبَ( ٠ّٚثً ٘زا اٌؼذد  3Nٌٛطف ِٛلغ زشوخ وً رسح فٟ اٌدض٠ئخ ٔسزبج اٌٝ 

(, رزٛصع دسخبد اٌسش٠خ ٘زٖ اٌٝ x,y,zاخز١بس ثلاثخ ِسبٚس) , فؼٕذ  Degrees of Freedomبد اٌسش٠خ ٌٍٕظبَ دسخ

 دسخبد زش٠خ ٌٍسشوخ الأزمب١ٌخ ٚاٌذٚسا١ٔخ ٚالا٘زضاص٠خ. 

خ ( ٌٍدض٠ئبد اٌّزؼذدح اٌزساد غ١ش اٌخط3N – 6١ػذد الأّبؽ الا٘زضاص٠خ الاعبع١خ رىْٛ ِغب٠ٚخ اٌٝ ) ٚ٘زا ٠ؼٕٟ اْ

.رشرجؾ رشدداد الا٘زضاص ثظفز١ٓ ِّٙز١ٓ الاٌٚٝ ػذد اٌزساد (N,ز١ث رّثً )( ٌٍدض٠ئبد اٌخط١خ3N – 5ِٚغب٠ٚخ اٌٝ )

( اٌزٞ ١ّ٠ً اٌٝ اسخبع اٌدض٠ئخ اٌٝ forces-field) اٌىزً اٌزس٠خ ٚاٌزٛص٠غ إٌٙذعٟ ٌٍٕٜٛ اٌّٙزضح ٚاٌثب١ٔخ ِدبي اٌمٜٛ

( اٌزٛطً اٌٝ زغبة اٌزشدداد الا٘زضاص٠خ فٟ ٚطف اٌّؼبدٌخ Wilson) ْٛاٌزٛص٠غ إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ٚلذ اعزطبع ٌٚغ

اٌزدش٠ذ٠خ ٌٍسشوخ الا٘زضاص٠خ 
(14)

. 

j Lj (Fij – λ Mij ) = 0                          …….………..5 

 

صازخ ( ٌلاforce constant)٘ٛ ثبثذ اٌمٛح Fijٟ٘ اٌىزً اٌزس٠خ ػٕذ اٌشىً إٌٙذعٟ اٌّزٛاصْ ٌٍدض٠ئخ ٚ   Mijز١ث

 ٠ٚsecularزُ اٌسظٛي ػٍــٝ زً ٘ـزٖ اٌّؼــبدلاد ِٓ خــلاي خؼً ل١ـّخ اٌّســذدح اٌزدش٠ـذ٠ــخ ) .( i,jاٌظغ١شح ٌٍزساد)

determineantٌٛ )ٍغْٛ ِغب٠ٚخ ٌٍظفش٠
(14)

. 

│ Fij – λ Mij │= 0                                   …..……....….6 

( Li,j( ثمذس اٌّسذدح اٌزدش٠ذ٠خ اٌّشثؼخ ٠ٚؼطٟ ا٠ؼب ِؼبِلاد اٌدّغ )λkدزٚس )ِٓ اٌ ٠ٚnؼطٟ زً ٘زٖ اٌّسذدح ػذد 

اٌؼلالخ  زغتٚرؼشف  زشدداد الا٘زضاصٌ( eigen value( داٌخ اٌم١ّخ اٌزار١خ )λk(. ز١ث رّثً )υkٚرشدداد الا٘زضاص)

 الار١خ :

_ 

 
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 λ =  4
2
 υ

2
 c

2
                                        ..…..…………7 

 

رشدد الا٘زضاص الاعبعυٟ عشػخ اٌؼٛء ٚ c رّثً ثز١
(15)

.
 

 

ٚاٌزٟ   (Molecular Modeling) ٚلذ اعزخذَ فٟ ٘زا اٌجسث ػذح ثشاِح زبعٛث١ٗ اػزّذد ثشاِد١بد إٌّزخخ اٌدض٠ئ١خ

رمغُ ثظٛسٖ ػبِٗ اٌٝ ثلاثخ أٛاع 
(16)

٠ٚزُ ػٓ ؽش٠ك ٘زا اٌجشٔبِح سعُ اٌدض٠ئبد  PCMODELثشٔبِح ٟٚ٘ خ ١سئ١غ 

( Matrix اٌسظٛي ػٍٝ ِظفٛفخ ) ٚ(  φ  ,Ө  ,rاٌّغزخذِخ فٟ اٌجسث ٚ رٌه ثزسذ٠ذ اٌّسبٚس اٌزار١خ اٌذاخ١ٍخ ٌٍدض٠ئبد )

دساعخ اٌزفبػلاد اٌى١ّ١بئ١خ اٌّزؼّٕخ ) اٌدض٠ئبد فٟ  اٌزٞ اػزّذ Win Mopac 7.21ثشٔبِح  . ٚخبطخ ثبٌدض٠ئخ

 ٚالا٠ٛٔبد ٚاٌج١ٌّٛشاد اٌخط١خ (
(17)

٠ؼزجش ّٔطب  Hyper Chemثشٔبِح  ئض اٌط١ف١ٗ. ٚا٠ؼبٌخظباثؼغ ٚزغبة  

ِزؼذدا اٌدٛأت ٚاٌجشاػبد ِٚسشسا ٌّدّٛػخ ِٓ اٌسغبثبد اٌم٠ٛخ ٚاٌىج١شح ز١ث ٠مذَ ػذح أٛاع ِٓ اٌسغبثبد اٌدض٠ئ١خ 

 .ثبعزخذاَ زغبثبد ١ِىب١ٔه اٌىّٟ 

ػٕذ رغخ١ٓ اٌغ١ٕ١ٍ١َٛ ِغ ٔغجخ ِٓ ٍِر ٠زىْٛ , ٠ٛد٠ذ اٌغ١ٕ١ٍ١َٛ  SeI ٘زا اٌجسث فٟ اعزخذاَ خض٠ئخ خط١خرىّٓ ا١ّ٘خ 

 Iثب١ٌٛد  ٠ٚSeشرجؾ اٌغ١ٕ١ٍ١َٛ ٠زٚة ثغٌٙٛخ فٟ اٌغبئً , سِبد٠خ غبِمخ اٌٍْٛ , ٌٕسظً ػٍٝ وزٍٗ  ثٛخٛد اٌىسٛي ا١ٌٛد

 ِفظٌٛخ ثّغبفبد ِؼ١ٕٗ ِفشدح رغب١ّ٘خ حطشثمٜٛ فبٔذسفبٌض ٚثب
(19,18)

فظ١ٍ١ٗ زٛي ٘زٖ اٌدض٠ئخ , ٌٚؼذَ ٚخٛد دساعبد ر 

 . وبْ عجت اخز١بس٘ب ٌذساعخ اُ٘ خٛاطٙبٚلا١ّ٘زٙب 
 

 :اننتبئــج وانًــنبقـــشخ
ٚزغت ثشٔبِح اٌـــ  SeIٌدض٠ئخ  (Internal Coordinat) رُ ِؼشفخ اٌزشو١ت اٌدض٠ئٟ ِغ اٌّسبٚس اٌذاخ١ٍٗ

PCMODEL ( ً1وّب ِٛػر فٟ اٌشى. ) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  SeIنتركيت انجسيئي نـ ( يوضح ا1شكم )

 

 

 ٌٍدض٠ئخ دض٠ئخ ثبعزخذاَ اٌّسبٚساٌذاخ١ٍخاٌثؼذ سعُ  PCMODELرُ اٌسظٛي ػٍٝ اٌّظفٛفخ اٌجذائ١خ ثٛعبؽخ ثشٔبِح 

(r,,ٍٝٚاٌسظٛي ػ )  ٌٟٙبالافؼ١ٍخ لازغٓ ٚػغ ٕ٘ذع (Optimization )ٟ(1دذٚي )اٌ وّب ِج١ٓ ف .  

 

 يهينيوو( انًظفوفخ انجذائيخ نيوديذ انس1جذول )
ATOM      DISTANCE r(Å)    OPT.    ANGLE(θ˚)     OPT.    DIHDRAL(φ˚)    OPT.    A   

B   C   

Se                  .000000                    0          .000000             0            .000000               0         0  

  0    0 

 I                  1.940000                    0         .000000              0           .000000                0         1 

   0    0 



 2002انعذد انثبنث / عهًي /  –انًجهذ انسبدش  –ًيخ يجهخ جبيعخ كرثلاء انعه
 

 152 

 اٌضا٠ٚبػٍٝ ٚ ,(rاٌّغبفخ ث١ٓ اٌزسر١ٓي الاٚاطش)اؽٛا ػٍٝ ِشزٍّخخبطخ ثبٌدض٠ئخ  (Matrix ) ِظفٛفخ رؼّٓ اٌدذٚي 

رظس١ر اٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ  اػزّذد اٌّظفٛفٗ وّب( .٠ٚφخ اٌغطٛذ )صاػٍٝ ٚا٠ؼب  (Өزساد )اٌّسظٛسح ث١ٓ اٌ

 .ٌٍدض٠ئخ ػٍٝ الشة شىً ِغزمش ؽبل١ب 

ٚاٌزٟ ف١ٙب رىْٛ اٌدض٠ئخ  (WinMopac7.21ثٛعبؽخ ثشٔبِح اٌـ ) رُ اٌسظٛي ػٍٝ ثؼغ اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خٚلذ 

. ار (2) اٌدذٚيٚوّب ِٛػر فٟ ف١ٙب اٌدض٠ئخ ِغزمشح  ثبٌشىً إٌٙذعٟ اٌفشاغٟ اٌّزٛاصْ ٚرّزٍه ألً ؽبلخ ِّىٕخ  رىْٛ

اٌزى٠ٛٓ اٌم١بع١خ ,اٌطبلٗ اٌى١ٍخ ,اٌطبلٗ  ٟٚ٘: زشاسح ٚاٌٛزذاد اٌزٟ زغجذ٠زؼر ِٓ اٌدذٚي اُ٘ ٘زٖ اٌخٛاص 

 .,ؽبلخ اٌزب٠ٓ ,ػضَ ثٕبئٟ اٌمطت ٚاٌٛصْ اٌدض٠ئٟ الاٌىزش١ٔٚخ ,ؽبلخ رٕبفش الاٌجبة
 

  SeIانجسيئيخ انخبطخ ثجسيئخ   ثعض انقيى وانخواص 2)انجذول )

 انكًيخQuantity/ انقيًخانًحسوثخ وحذحانقيبش

Kcal 229.81711 Final Heat of Formation 

 زشاسح اٌزى٠ٛٓ إٌٙبئ١خ

eV -481.56 Total Energy 

 اٌطبلخ اٌى١ٍخ

eV -773.8035 Electronic Energy 

 اٌطبلخ الاٌىزش١ٔٚخ

eV 229.21716 Core-Core Repulsion 

 اٌٍت( -ؽبلخ رٕبفش)اٌٍت

eV 9.25542 Ionization Potential 

 خٙذ اٌزب٠ٓ

D 1.2 Dipole Moment 

 ػضَ ثٕبئٟ اٌمطت

Level 6 No. of  Filled Levels 

 ػذد اٌّغز٠ٛبد اٌّشغٌٛخ

amu 205.864 Molecular Weight 

 اٌٛصْ اٌدض٠ئٟ
 

ػٕذ ل١ّخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ . ٠زؼر ِٓ اٌشىً اْ  ١ٕSeIخ ٌدض٠ئخ اٌــ ( رغ١ش اٌطبلخ اٌى١ٍخ ِغ اٌّغبفخ اٌج٠2١ٛػر اٌشىً )

. ٚلذ ٚخذ (˚1.94A)( رمش٠جبSeـــI)ػٕذ اٌّغبفخ  (eV 481.56-)رغبٚٞ رمش٠جب ) لؼش ِٕسٕٝ ؽبلخ اٌدٙذ (ِٛػغ الارضاْ

 (SeـــI)د اٌّغبفخ صاد , ٚ٘زا ٠ؼٕٟ وٍّب ( رأث١ش ِؾ ا٢طشح ٚالاثزؼبد ػٓ اٌغٍٛن اٌزٛافمٟ˚A 2.17ػٕذ اٌّغبفخ )

٘زٖ  ل١ُٚثّمبسٔخ ثؼغ  . Deq = 7.8 eVاصدادد اٌطبلخ ٚطٛلا اٌٝ رفىه اٌدض٠ئخ ز١ث وبٔذ ؽبلخ اٌزفىه رغبٚٞ 

 ( ٚخذ أٙب ِمبسثخMNDO/PM3ِٚمبعخ ثٕفظ اٌطش٠مخ )اٌخٛاص ِغ ل١ُ ِبخٛرٖ ِٓ الادث١بد 
(20)

 . 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 البينيةتغير الطاقة الكلية مع المسافة  (2)الشكل  
 SeIلجزيئة  
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Deq = -7.8eV 
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Frquency=510.64 cm-1 

Intensity=1.032 km/mol            Stretch Vibration 

 
      

 

 اٌزٞ (3) بٌشىًٚوّب ِج١ٓ ث(, 3N-5=1زغت اٌمبػذح ) ّٔؾ ا٘زضاصٞ ٚازذرّزٍه  ثبٌٕظش ٌىْٛ اٌدض٠ئخ خط١خ فٟٙ

 لاِزطبؽٟ .لا٘زضاص اا ٠ٛػر

 

 

 ط الاىتسازي الأسبسي يع انشذه وانتردديوضح اننً (3)شكم 

 

 

 

 

 

ا اٌّؾ , ز١ث ٔلازع اػزّبد رشدد ا٘زضاصSeI  ٞ ٚاٌطٛي اٌّٛخٟ ٌدض٠ئخ اٌــالا٘زضاصاٌزشدد ل١ّخ ( 3)٠ٛػر اٌدذٚي

خ اٌشاثطخ ث١ٓ ــ( اٌى١ّ١بbond order٠ٚٚالأسٕبء ثظٛسح وج١شح ػٍٝ وزً اٌزساد اٌّٙزضح ٚوزٌه ػٍٝ سرجخ الاطشح )

ν=1/2( / )  زغت اٌؼلالخ ٝـب اػٍـب وبْ رشدد٘ــ, فىٍّب وبٔذ اٌزساد اخف ٚصٔ اٌزساد
  21))

 . 

 

 SeIىتساز جسيئخ نطول انًوجي لاالاىتسازي وا يجين قيى انتردد (3)انجذول 

 

ٚثلاثخ اثؼبد (, 2DContours) فٟ ثؼذSeIٓ٠ ( رٛص٠غ وثبفخ اٌشسٕخ اٌى١ٍخ ٌدض٠ئخ 4اٌشىً)٠ٛػر 

(3DIsosurface)ٌّدّٛػخ  ا١ٌٛداْ وثبفخ اٌشسٕخ الاٌىزش١ٔٚخ رزّشوض زٛي رسح زع ِٓ اٌشىً ٔفغٗ ٌزٛاٌٟ . ار ٠لاػٍٝ ا

ِٓ اٌدض٠ئخ ٚرٌه لاِزلان رسح ا١ٌٛد وٙشٚعٍج١خ اوجش ِٓ رسح اٌغ١ٕ١ٍ١َٛ ز١ث رضداد اٌىٙشٚعٍج١خ ٌٍزساد ثض٠بدح  Se ـــIاٌـ 

(. ار ٠زؼر ِٓ 1بد ا٠ؼب ٚوّب ِج١ٓ فٟ اٌشىً )ٚلذ رُ ِؼشفخ زغبة خٙذ ٘زٖ اٌدض٠ئخ فٟ ثؼذ٠ٓ ٚثلاثخ اثؼ اٌؼذد اٌزسٞ .

اْ اٌدٙذ ٠زشوض زٛي اٌدض٠ئخ ٌزذاخً الاٚسثزبلاد اٌزس٠خ ٚرى٠ٛٓ الاٚسث١زبي اٌدض٠ئٟ ٚاْ رٛص٠غ الاٌىزشٚٔبد ػٍٝ اٌشىً 

ؾ (. ٚلذ ظٙشد اٌىثبفخ ػٍٝ شىً خطٛؽ ٚوً خElectrostatic Potential) اٌدض٠ئخ ٘ٛ اٌّزسىُ ثبٌدٙذ اٌىٙشٚعزبر١ىٟ

اْ وثبفخ اٌشسٕخ رّزذ ِٓ رسح اٌٝ اخشٜ  ا٠ؼبوّب ٠ظٙش  )اٌىزشْٚ ٌىً أىغزشَٚ ِىؼت(, ٠ّثً وثبفخ اٌىزش١ٔٚخ ثبثزخ

اٌىزشْٚ رمش٠جبٌىً أىغزشَٚ/ِىؼت فٟ  0.2ْ  وثبفخ اٌشسٕخ رٕخفغ اٌٝ ِمذاساٌجؼذ٠ٓ ا ٞلازع ِٓ اٌشىً ر٠ثبعزّشاس. ٚ

ك ث١ٓ إٌٛار١ٓ ٟٚ٘ اٚؽب فٟ إٌّبؽ اٌخبسج) ػٕذ اٌسبفبد(
22))

.   
 

 وثثلاثخ اثعبد . (bثجعذين, ) SeI (a)ٌدض٠ئخكثبفخ انشحنخ انكهيخ  توزيع  (4شكم)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الا٘زضاص

Vibrational.no 

 اٌؼذد اٌّٛخـــــٟ

Wave Number(    ) /Cm-¹ 

 اٌطٛي اٌّٛخٟ

Wave Length  (λ)/μm 

1 510.64 19.58 

 

Total Charg – 3D (b) Total Charg – 2D (a) 

_ 

 
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 وثثلاثخ اثعبد (bثجعذين, ) SeI   (a)( خٙذ اٌىٙشثبئ١خ اٌغبوٕخ ٌدض٠ئخ5شىً)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : الاستنتبجبد
رسذ ششؽ اٌسظٛي ػٍٝ اٌشىً اٌّغزمش ٌٙب ٚثألً ؽبلخ ِّىٕخ ٌٍسظٛي ػٍٝ  SeIدسعذ اٌخٛاص اٌف١ض٠بئ١خ ٌدض٠ئخ 

اٌزٟ اػزّذد فٟ ٘زا اٌجسث  PM3اعزخذاَ ؽش٠مخ  الافؼ١ٍخ لازغٓ ٚػغ ٕ٘ذعٟ ٌٍدض٠ئخ ػٕذ ِغبفخ اٌزٛاصْ. ٚلذ رج١ٓ اْ

خ ٌجم١خ اٌطشائك الاخشٜ ثٛلذ رؼذ ِٓ اٌطشائك اٌسذ٠ثخ ٚاٌغش٠ؼخ اٌزٟ رؼطٟ ل١ُ ف١ض٠ب٠ٚخ الشة اٌٝ اٌؼٍّٟ ِٕٙب ثبٌٕغج

 لظ١ش خذا لذ لا ٠زشاٚذ اٌجؼغ ثٛأٟ .

ىزً اٌزساد اٌّٙزضح ث١ٓ اٌزساد الاثش الاوجش ٌزشدد ا٘زضاصاد اٌّؾ ٚالأسٕبء. ز١ث وٍّب وبٔذ ٌٌمذ اظٙشد إٌزبئح اْ 

 زساد اخف ٚصٔب وبْ رشدد٘ب اػٍٝ .اٌ
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