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 ــَٟ.َ ٔغـُ ِذــٟ اٌز١ّّـ

 جبِعخ ورثـــلاء/ و١ٍخ اٌعٍَٛ

 لطُ اٌف١س٠ــبء

  ببستخذاو SeIنجزيئت  انحراريتانخصبئص  حسبة

 تجريبيتانشبه  PM3طريقت 
  

 

 

 

 

 

 انخلاصت:
صط١ذخ فذٟ ِٕطمذخ اة ذعخ رذذذ اٌذّذراء اٌ (SeIجس٠ئذخ ٠ٛا٠ذا اٌطذ١ٕ١ٍ١َٛ  ٌرُ فٟ ٘ذاا اٌجذذش اساضذخ ثعذخ اٌص ذبحر اٌذراس٠ذخ 

رو١ذت اٌّطذزمر ٌٍجس٠ئذخ اٌذاٞ رذ ذً ف١ذٗ اٌجس٠ئذخ  جٗ اٌزجر٠ج١خ رذذ  رط اٌذ ذٛي لٍذٝ اٌز PM3اٌّزٛضطخ ثبضزصااَ طر٠مخ 

( k 1000-100ٚلا رراٚح اٌّاٜ ٌاسجبد اٌذراسح اٌزٟ دطجذ ضّٕٙب اٌص بحر اٌذراس٠ذخ ِذٓ   لٍٝ الً ل١ّخ ٌٍطبلخ اٌى١ٍخ .

 ٚاٌزٟ ا زٍّذ لٍٝ اٌطٛس٠ٓ اٌطبحً ٚاٌغبزٞ .

 

Abstract : 
In the present work some thermodynamic properties for the linear (SeI) molecule , have been 

studied in the Mid IR-region using the semi-empirical PM3 method under equilibrium condition. 

Also using range temperature from 100K to 1000K to investigat for this thermal properties, 

which including liquid and gas phases . 
 

 

 : انـمـقـذ مـــــــت 
اْ ٘ذذاٖ إٌةذذرح اٌّجاح١ذذخ ٚاٌ ذذ١ٌّٛخ ٌّجذذبي اٌزذذٟ رذذرثذ اٌذذاساد ثجعبذذٙب اٌذذجعخ    ٘ذذٟ راسح ثاةٌذذخ ررو١جٙذذب اٌذذاسٞ ٚاٌمذذٛٞاٌذذذ

  ثّذب رٕطذٛٞ ل١ٍذٗ ٘ذاٖ اٌزطذ١ّخ ِذٓ ِعٕذٝ فذٟ اٌٛلذذ  اٌضرِٛاا٠ّٕه رجعً ِٕٗ ِٛضذٛلب ٚاضذعب ٠غطذٟ ِجذبةد لٍذُ اٌضرِٛاا٠ّٕذه

فّذضلا طج١عذخ لذٜٛ اٌزذراثذ اٌذاسٞ فذٟ اٌّروجذبد  اضخ ٚرذ١ًٍ خذٛا  اٌّذباح اٌزذٟ رزذبصر ثزغ١ذر اسجذخ اٌذذراسح.اٌذبضر ِىرش ٌاس

اٌى١ّ١بح١خ ٚاْ وبٔذ رزبصر ثبٌعٛاًِ اٌذراس٠خ اة اْ ِعبٌجزٙب رزُ ثأضزصااَ ا١ٌّىب١ٔه اٌىّٟ ٌٚىٓ دبٌّب ٠ ذجخ اة٘زّذبَ ِٕ ذجب لٍذٝ 

 ر اٌطبلذذخ اٌذراس٠ذذخ ٠جذذرز اٚس اٌضرِٛاا٠ّٕذذه ٚاضذذذبو١ف١ذذخ ِٚرادذذً رذٍذذً ٘ذذاٖ اٌّروجذذبد ثزذذبص١
(1)

اْ ٘ذذاا اٌّٛضذذٛم ٠ ذذًّ د١ذذش  .

اساضخ ربص١ر اٌذراسح اٌزٟ ر بدت اٌزفبللاد اٌى١ّ١بح١خ ٚرى٠ٛٓ اٌّذب١ًٌ ٚرغ١راد اٌذبٌخ ِضً اةٔ ٙبس ٚاٌزجصر 
(2)

وّذب اْ اٌٙذا   

ٕةبَ ٚرًّٙ ٚجٙخ إٌةر اٌع١ٕ١خ ٚرؤخذا ثٕةذر اةلزجذبس اٌى١ّذبد اةضبضٟ ِٓ اٌضرِٛاا٠ّٕه ٘ٛ اْ اٌزرو١س ٠ىْٛ ِٛجٙب اٌٝ ااخً اٌ

اٌزٟ ٌٙب ربص١ر فٟ اٌذبةد اٌااخ١ٍخ ٌٍٕةبَ اْٚ غ١ر٘ب ٚرطزصاَ فٟ ا٠جبا اٌطبلخ اٌااخ١ٍخ ٌٍٕةذبَ ٚلذاا ِذٓ اٌص ذبحر اةخذرٜ 
(3)

. 

ٚة٠عٕذٝ ثزذبص١راد لبِذً اٌٛلذذ    (equilibrium  ( فٟ ظذرٚ  اٌزذٛازsystemsْ  اةٔةّخ٠زٕبٚي اٌضرِٛاا٠ّٕه اساضخ خٛا  

ٔذ ً لٍٝ للالبد ال١مخ ث١ٓ اٌم١بضبد اٌّصزٍفذخ  وّذب ٠عطذٟ اةضذص ٌزٕجذؤاد ِعذٛي ل١ٍٙذب ٌزذبص١راد اٌذذراسح ٚاٌبذغذ  ٚثٛضبطزٗ

١ذخ  اٌطبلذخ اٌذرو ٚاٌزرو١س لٍٝ اٌزٛازٔبد اٌى١ّ١ب٠ٚخ. رذذ ظرٚ  اسجخ اٌذراسح اٌعب١ٌخ ٚاٌبغذ اٌٛاطئ ربخا اٌذروذخ اٌذراس٠ذخ

ٌذٝ اةٔزمب١ٌخ( اةضجم١خ لٍٝ لٜٛ فبٔاسفبٌس اٌبع١فخ ٔطج١ب اٌزٟ ررثذ اٌجس٠ئذبد لٕذاِب رىذْٛ ِزجذبٚسح  ٚثذاٌه رذرجخ أزمذبي إٌةذبَ ا

فبْ ظرٚ  اٌبغذ اٌعبٌٟ ٚاسجخ اٌذذراسح اٌٛاطئذخ رذرجخ اٌذبٌذخ اٌّىضفذخ ٌٍٕةذبَ. ٚرذذذ اٌبذغذ  اٌذبٌخ اٌغبز٠خ. ِٚٓ جٙخ اخرٜ

ٛاا رةٙر أزمبةد فٟ دبٌزٙب اٌف١س٠ب٠ٚخ اٌغبز٠خ اٌٝ ضبحٍخ  ٚاٌطبحٍخ اٌٝ صٍجخ( ِذ  أصفذبد اسجذخ اٌذذراسح اٌجٛٞ  ٚجا اْ وً اٌّ

 ٚاٌعىص ثبٌعىص
(4)

ٔطذجخ ٍِخ ٠زىْٛ لٕا رطذص١ٓ ٘ٛ لجبسح لٓ  (SeI  ٠ٛا٠ا اٌط١ٕ١ٍ١َٟٛ٘ جس٠ئخ خط١خ  اساضخ اٌجذش لٍٝرروس  .

٠ذررجذ ٠ٚذاٚة ثطذٌٙٛخ فذٟ اٌطذبحً . اٌٍذْٛ لٍذٝ وزٍذٗ سصبصذ١خ غبِمذخ  ي ٌٍذ ذٛيِٓ ا١ٌذٛا ثٛجذٛا اٌىذذٛ اٌط١ٕ١ٍ١َٛ ِ  ٔطجخِٓ 

 ٚثبصذذرح رطذذب١ّ٘خ ِفذذراح ِف ذذٌٛخ ثّطذذبفبد ِع١ٕذذٗ ثمذذٜٛ فبٔذذاسفبٌس Iثذذب١ٌٛا  Seاٌطذذ١ٕ١ٍ١َٛ 
(6,5)

٘ذذاٖ اٌجس٠ئذذخ طذذخ غ١ٍذذبْ رجٍذذن ٔمٚ 

 406.77K)   25.28  ٚوضبفزٙبcm
3
/mol) . 

 

 انحســـبببث اننظـــريـــــت 
اٌطراحك  جٗ اٌزجر٠ج١خ ِٓ اٌطرق اٌطر٠عخ فٟ رٕف١ا اٌع١ٍّبد ٚا٠جبا إٌٛارج ث ىً اٚض  ثبٌرغُ ِٓ وٛٔٙب الً الخ ِٕٙب ٚذٌه  رعزجر

 ِ  اّ٘بٌٙب ٌىض١ر ِٓ إٌٛارج اٌ غ١رح ٌٍزىذبِلاد ةلزّبا٘ب لٍٝ ٔةر٠خ اٌّااس اٌجس٠ئٟ
(7)

ٍمذا وذبْ ٌٍزطذٛس اٌطذر٠  اٌذبصذً فذٟ ف .

ٌٙبحٍخ اٌزٟ ٚصذٍذ ا١ٌٙذب اٌذبضذجبد اةصذر اةوجذر فذٟ رطذ٠ٛر اٌّعبٌجذخ إٌةر٠ذخ ٌىض١ذر ِذٓ اٌص ذبحر ِٕٚٙذب اٌجراِج١بد ٚاٌطرلخ ا

( ِٚجّٛلزذٗ Dewarد١ذش طذٛس وذلا ِذٓ ا٠ذٛاس   اٌذراس٠خ 
(8)

( ِٚجّٛلزذٗ Pople  ٚثٛثذً  
(9)

 ثراِج١ذبد فذٟ دطذبة اٌ ذفبد 

اٌّطذذز٠ٛبد اٌجس٠ئ١ذذخ ٌٍّروجذذبد ثبةلزّذذبا لٍذذٝ ِعباٌذذخ  ذذرٚأىر اٌضرِٛا٠ٕب١ِى١ذذخ   اٌ ذذىً إٌٙاضذذٟ ٌذبٌذذخ اٌزذذٛازْ ٚاٌطبلذذخ ٌىذذً 

 PM3 خرُ ر ١ٕف اٌطراحك  جٗ اٌزجر٠ج١خ اٌٝ لاح طرق  ِٕٙب اٌطر٠مخ اٌذا٠ضذ ٚاٌذٍٛي اٌزمر٠ج١خ ٌٙب اةضبش فٟ ص١بغخ اٌجراِج .

 Parameterization model version 3 )ـذذـ طر٠مذذخ رع١ذذ١ٓ لذذ١ُ اٌّعٍّذذبد
(10)

 MNDOسح ٌطر٠مذذخ  ٚ٘ذذٟ طر٠مذذخ ِطذذٛ 

 Modified Neglect  of Differential Overlap )رز١ّس طر٠مخ   ــ اةّ٘بي ٌٍزااخً اٌّزٛضذ اٌّذٛسPM3  ثىفبءرٙب إٌطذج١خ
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1......................................... 

.......4....................                        T)H/(C
pP



ثبٌّمبسٔخ ِ  اٌطراحك اٌزجر٠ج١خ اةخرٜ  اذ رزّىٓ ِٓ ِعبٌجخ اٌّٛاا لب١ٌخ اٌطبلخ ٚاٌزٟ غبٌجب ِب رّضً أةّذخ دب٠ٚذخ لٍذٝ ِجب١ِـذـ  

(Ione Pairsسارٙذذب ِساٚجذذبد اٌىزر١ٔٚــذذـخ  رّزٍذذه ذ
 (11)

( اٌزذذٟ الزّذذاد رمر٠ذذت J.J.P.Stewart  ٚلذذـا اضذذزصاِٙب ضذذز١ٛساد   

( ِعذاي اٌصطذأ فذٟ ٠ٚ1ٛضذخ اٌجذاٚي    ( فٟ ٘اا اٌجذذشRestricted Hartree-Fock Theory- RHFفٛن اٌّم١ا   –٘بسررٞ 

 خ ِمبسٔخ ثبٌم١ّخ اٌع١ٍّخجعخ اٌص بحر اٌف١س٠بح١خ ثبٌطراحك  جٗ اٌزجر٠ج١ٌل١بش 
(12) 

. 

 

Quantity انكميت MNDO AM1 PM3 

 طٛي اةصرح

Band Length(Å) 
0.066 0.065 0.053 

 اٌسٚا٠ب

Angles (Degrees) 
6.289 5.708 5.467 

 لسَ صٕبحٟ اٌمطت

Dipole Moments (D) 
0.713 0.572 0.485 

 جٙا اٌزأ٠ٓ

Ionization potential (eV) 
0.921 0.752 0.715 

 ( ِعاي اةخطبء ٌى١ّبد ِصزٍفخ ِذطٛثخ ثبٌطراحك  جٗ اٌزجر٠ج١خ1جاٚي  

 

ِٓ اٌص بحر اٌّّٙخ اٌزٟ رُ اساضزٙب ٟ٘ اٌص بحر اٌذراس٠خ اٌزٟ رذاا اُ٘ اٌةرٚ  ٚاٌزٟ لٍٝ اضبضذٙب رجذرٞ اٌزفذبللاد ثذ١ٓ 

ذخ اٌّعذباةد اٌمب١ٔٛٔذخ اٌزذٟ انضذزٕزجذ ِّٕٙذب ٚاٌضرِٛاا١ّٕ٠ه لٍُ رجر٠جٟ ة ٠ب  فرض١بد لٓ ررو١ت اٌّباح ِٚاٜ ص اٌجس٠ئبد.

فذٟ دم١مذخ وذْٛ  رىّٓ أ١ّ٘خ ا٠ٕب١ِه اٌذراسح ثً ٠عطٟ اٌىض١ر ِٓ اٌعلالبد ث١ٓ خٛا  اٌّباح ٚة ٠عطٟ اٌم١ُ اٌفع١ٍخ ٌٙاٖ اٌصٛا .

ِزراثطذخ ٠ّىذٓ ثٛضذبطزٙب  ٚأاٜ ٘اا إٌذٝ إ٠جذبا  ذجىخ ِعذباةد   ٌٍّذمخ ثٙب لا ألط١ذ ص١غخ س٠بض١خلٛا١ٕٔٙب ٚاٌزعبس٠ف اٌّع١ٕخ ٚا

اٌذ ٛي لٍٝ اضزٕزبجبد ٚٔزبحج ل١ٍّخ لٍٝ ٔطبق ٚاضذ 
(13)

ثعذخ اٌذاٚاي اٌذراس٠ذخ  اٌضرِٛا٠ٕب١ِى١ذخ( اٌّعرٚفذخ ٠ّٚىذٓ رٛضذ١خ  .

 : وبةرــــــــٟفٟ لٍُ اٌا٠ٕب١ِىب  اٌذراس٠خ 

راسح اٌلازِخ ٌرف  اسجخ دراسح رعر  اٌطعخ اٌذراس٠خ لأٞ ٔةبَ ثأٔٙب و١ّخ اٌذ : (Heat Capacity) انسعت انحراريت -1

 إٌةبَ اسجخ دراس٠خ ٚاداح أٞ أْ:

 

 

 

فبذاوبٔذذ اٌذراسحإٌّزمٍذخ    ٚثّب اْ اٌطعخ اٌذراس٠خ ٌٍٕةبَ رزغ١ر ثزغ١ر اسجذخ دراسرذٗ فّذٓ اٌّطزذطذٓ اْ ٔعرفٙذب ث ذ١غخ رفبضذ١ٍخ

 فبْ:dT ٚاةسرفبم فٟ اسجخدراسرٗ ٔز١جخ ذٌه ٟ٘  dQٌٍٕةبَ ٟ٘

C = dQ/dT                                                     ..………..……………… 2 

٠ّىذذٓ سفذذ  اسجذذخ دذذراسح جطذذُ فذذٟ ظذذرٚ  ِزعذذااح ِٕٙذذب رضج١ذذذ اٌذجذذُ أٚاٌبذذغذ أٚ اةصٕذذ١ٓ ِعذذبه ثأضذذٍٛة ِعذذ١ٓ أٞ إْ اٌّذذباح ٌٙذذب 

 . دراساد ٔٛل١خ ِزعااح دطت اٌةرٚ  

( رذذذ CP  ِضذً ا إجراء ل١ٍّخ لٍٝ اٌّباح ٚ٘ىاا فبْ ٕ٘ذبن ٔذٛل١ٓ ِذٓ اٌطذعخ اٌذراس٠ذخٚلا أرج  ل١ٍّبه رضج١ذ اٌذجُ أٚ اٌبغذ لٕ

 ( ٌٍذجُ اٌضبثذCVضغذ صبثذ ٚ 
(14)
 . 

.3..............................                                    T)E/(C
vV

 

 

 

اٌّذزذذٜٛ اٌذذذراسٞ   اةٔضذذبٌجٟ ( ٕٚ٘ذذبن للالذذخ ثطذذ١طخ ِّٚٙذذخ ثذذ١ٓ اٌذذذراسح إٌٛل١ذذخ ٌٙذذبر١ٓ  Hاٌطبلذذخ اٌااخ١ٍذذخ ٚ  Eد١ذذش رّضذذً 

 ١ز١ٓ :اٌعٍّ

.5..............................                                   RCC
vp
 

cal K 1.987)اٌضبثذ اٌعبَ ٌٍغبزاد ٠ٚطبٚٞ  ٠ّضً Rد١ش 
-1

  mol
-1

ٚ٘اا ٠عٕٟ أْ اٌذذراسح إٌٛل١ذخ ٌٍغذبز اٌّضذبٌٟ لٕذا صجذٛد  . (

اٌطذعخ اْ  . ط اٌّعزاٌذخصذ١ذخ ٌٍغبزاد اٌذم١م١خ فذٟ اٌبذغٛ ٚ٘اٖ ( R )اٌبغذ اوجر ِٓ دراسرٗ إٌٛل١خ لٕا صجٛد اٌذجُ ثّمااس 

لٕذاِب  دجذُ( -  ضغذ   ةْ اٌّباح رمَٛ ث غً CVٓ اٌطعخ اٌذراس٠خ فٟ اٌذجُ اٌضبثذ رىْٛ اوجرِ CPاٌذراس٠خ فٟ اٌبغذ اٌضبثذ 

وٍّب رىْٛ اٌجس٠ئخ ِعماح وٍّب رىْٛ ضعزٙب اٌذراس٠خ اٌّٛةس٠خ وج١رح  ٠ٚىْٛ ربص١ر اسجذخ   ث ٛسح لبِخٚ رطصٓ رذذ ضغذ صبثذ.

اٌذذراسح وج١ذرا 
(15)

( فذبْ اٌطذعخ اٌذراس٠ذذخ رمزذرة ِذٓ اٌ ذفر لٕذا أصفذبد اسجذخ اٌذذراسح ثبرجذذبٖ solids  اِذب ثبٌٕطذجخ ٌٍجٛاِذا . 

اٌ فر اٌّطٍك 
(16)

 . 

 

C= 
QΔ 

TΔ 
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dQR 

T 

.10..............................                                 
T

dQ
ΔS

fR

iR

R


 ذبحعخ  ذبٍِخ اٌاٌاٌذاٚاي اٌضرِٛاا١ّٕ٠ى١ذخ  اٌذراس٠ذخ(  ٠ٚعزجر ِذٌّٓذزٜٛ اٌذراسٞ ٌٍٕةبَ ِم١بش ا ٘ٛ : (Enthalpy) الانثبنبي -2

اةضزعّبي ٚاٌّّٙخ 
(17)

  :ٛصف ثبٌّعباٌخ ا٢ر١خ ٚ ر ، Hثٙب ١ِّٚسح ٌٙب ٠ٚرِس ٌٙب ثبٌرِسٌٚىً ِجّٛلخ أضبٌج١خ خبصخ    

6..............................                                    PVUH  

 Hاْ ٚدذااد ل١ذبش  ٠زبخاللاٖ اٌّعباٌخ خلاي  ِٓ   اٌذجُ Vاٌبغذ ٚ P   اٌطبلخ اٌااخ١ٍخ U اٌّذزٜٛ اٌذراسٞ   Hد١ش رّضً 

 :١ر فٟ اٌّذزٜٛ اٌذراسٞ ثبٌّعباٌٗ اةر١خاٌزغ٠ٚعجر لٓ    طبلخٟ٘ ٚدااد 

.7..............................                           Δ(PV)ΔUΔH  

ٚ٘اٖ اٌّعباٌخ ٠ّىٓ اضزعّبٌٙب وٍّب داس رغ١ر ٍِّٛش فٟ إٌةبَ 
(18)

 :  اٌ ١غخ اٌزفبض١ٍخ ٌزغ١ر اةٔضبٌجٟ ٟ٘اْ ٚ 

.........8....................                             d(PV)dUdH  

ٍٛوبه اٌغذبزاد اٌزذٟ رطذٍه ضذ١خ ثبٌٕطذجخ ٌج١ّذ  اٌّذٛاا ف١ّذب لذاا ٌاسجخ اٌذراسح ٌٍٚطبلخ اٌااخ٠ٍٚعا اٌّذزٜٛ اٌذراسٞ ااٌخ ٌٍبغذ ٚ

اٌطٍٛن ِضب١ٌبه أٚ لر٠جبه ِٓ ٘اا 
(16)

. 

 

ـــي ـالانتروب -3 اٚ    ٕةذذبَاٚل ذذٛاح١خ اٌ فٛضذذٝ٘ذذٛ ِم١ذذبش ٌّذذاٜ ٚ   اةٔزرٚثذذٟ ٘ذذٟ ٌفةذذخ ٠ٛٔب١ٔذذخ رعٕذذٟ اٌزغ١ذذر : (Entropy)ـ

لبٌٟ ِٓ دبٌخ اٌفٛضٝ ٠ىْٛ اةٔزرٚثٟ الٍٝ   ٌٚزرر١ت الً ادزّبة" ررر١ذت   ٚلأدزّبي  ٌزرر١ت ِع١ٓ ةجساء ِٓ إٌةبَ اةدزّبي

ذٚ ٔةبَ اوجر( ٠ىْٛ اةٔزرٚثٟ الً 
(1)

ٚاةٔزرٚثٟ ااٌخ دبٌخ رطزعًّ ِم١بضذب" ٌج١ّذ  اٌزغ١ذراد اٌف١س٠بح١ذخ ٚاٌى١ّ١بح١ذخ اٌزذٟ رذ ذً  . 

 ذف اةٔزرٚثذٟ لذخ ٚثذاٌه ٠ساد اٚاة٠ٛٔذبد فذٟ اٌّجّٛرٍمبح١ب ٚرؤاٞ اٌٝ د ٛي رغ١ر ٔطذجٟ فذٟ أزةذبَ ٚرٛز٠ذ  اٌجس٠ئذبد اٚاٌذا

ٚ٘ٛ وبٌطبلخ اٌااخ١ٍخ ٌٗ ل١ّذخ ِع١ٕذخ  ٠Sرِس ٌلأزرٚثٟ ثبٌرِس   اٌع ٛاح١خ( اٚ ثبٌعىص. ٔزةبَ اٌٝ دبٌخ اٌلاأزةبَدبٌخ اة اٌزغ١ر ِٓ

 ٠intinifesimal reversibleعذذر  ثبٌزغ١راةٔعىبضذذٟ اٌّزلا ذذٟ ds ٚاْ رفبضذذٍٗ    لٕذذاِب رىذذْٛ اٌّجّٛلذذخ فذذٟ دبٌذذخ ِع١ٕذذخ

change : 

 

ds =                                                           .………..…………….9 

 

ٚاةٔزرٚثذٟ خبصذ١خ ِّزذاح   Tٗ ِعىٛضذخ لٕذاِب رىذْٛ اسجذخ اٌذذراسح و١ّخ اٌذراسح اٌزٟ ٠ّز ٙب إٌةبَ اصٕذبء ل١ٍّذ dQRد١ش اْ 

ّا لٍٝ وزٍخ اٌّجّٛلخ   رعزUٚاٌطبلخ  V بٔٙب  بْ اٌذجُ 
(18)

( ٠ىذْٛ f( إٌذٝ ٔٙب٠ذخ  iرغ١ر إٌةبَ ِذٓ دبٌذخ اثزااح١ذخ  ٚفٟ دبٌخ  . 

 :S رغ١ر اةٔزرٚثٟ ٘ٛ 

ىذبش ْ ِفَٙٛ اةٔزرٚثٟ ٠عزّا لٍٝ اٌٛصف اٌّرحٟ ٌٍٕةبَ ثاةٌخ خٛاصٗ الإجّب١ٌخ ِضً اسجخ اٌذراسح ، ٚاٌبذغذ ٚاٌزذٟ ٘ذٟ أعا

 ٌطٍٛو١خ اٌجس٠ئبد فٟ إٌةبَ.

                                

 

 

 ٌٍّباح ثأٔٙب اٌزغ١١ر فٟ اةٔضبٌجٟ لٕا رى٠ٛٓ ΔH˚f):رعر  دراسح اٌزى٠ٛٓ اٌم١بض١خ    (Heat of formationحرارة انتكىين ) -4

ِٛي ٚادا ِٓ اٌّباح ِٓ لٕبصر٘ب الأضبض١خ فٟ اٌةرٚ  اٌم١بض١خ
 

ِروذت ٚادذا  . وّب ٠عر  رفبلً اٌزى٠ٛٓ ثأٔٗ اٌزفبلً اٌاٞ ٠ىذْٛ

اْ دراسح رى٠ٛٓ اٌّروت ٟ٘ أضبٌج١خ ثبٌٕطجخ ةٔضبٌج١خ اٌعٕبصر اٌّىٛٔخ ٌذٗ رذذذ  ذرٚط اٌذبٌذخ اٌم١بضذ١خ  .اِٞٓ لٕبصرٖ اٌّىٛٔخ ٌٗ

٠ّىذٓ دطذبة دذراسح اٌّروذت ِذٓ دذراسح اةدزذراق اذا لٍّٕذب لذ١ُ دذراساد رىذ٠ٛٓ اٌّذٛاا إٌبرجذخ ٌلأٛام اٌّ ذزروخ فذٟ رى٠ٕٛذٗ. ٚ

اٌّذزرلخ
(15)

 . 

                                           C + ½O2 + 2H2 → CH3OH:                     اٌزفبلً اٌزبٌــــــــٟ فّضلاه  

 : اةخرث١ّٕب اٌزفبلً   ٚ٘ٛ ِروت ِٓ اٌعٕبصر اة١ٌٚٗ ٘ٛ رفبلً رى٠ٛٓ اٌىذٛي ا١ٌّض١ٍٟ 

H2O + SO3 → H2SO4                                               

رمذبش دذراسح ٚ    ١ٌٛ٘ص رفبلً رى٠ٛٓ طبٌّب أٔٗ ٠ّضً رى٠ٛٓ دذبِخ اٌىجر٠ز١ذه ِذٓ ِروجذبد أخذرٜ ٌٚذ١ص ِذٓ اٌعٕبصذر الأضبضذ١خ

(cal/mol)ثبٌطعرح / ِٛي  أٚ  (J/mol)ثبٌجٛي / ِٛي  اٌزى٠ٛٓ لباح 
 
. 

ٚإْ اٌّروذت اٌذاٞ ٌذٗ دذراسح رىذ٠ٛٓ ِٛججذخ وج١ذرح ٚرعا دراسح اٌزى٠ٛٓ صفخ ١ِّسح ِّٚٙخ ٌٍّروت ٚرزعٍذك ثئضذزمراسٖ               

٠ىْٛ غ١ر ِطزمر ٚاٌّروت اٌاٞ ٌٗ دراسح رى٠ٛٓ ضبٌجخ ٠ىْٛ ِطزمراه 
(20)

. 

 

 تاننتبئــج وانمــنبقـــش
اٌذاٞ ررضذُ ف١ذٗ اٌجس٠ئذخ ( PCMODEL  اٌّ فٛفخ إٌٙبح١خ ِٓ خلاي ثرٔبِج ِٓ ِعرفخ ٘اا اٌجذش ٔزبحج لٍٝ ٌما رُ اٌذ ٛي    

ِٚذٓ    (MNDO-PM3 طر٠مذخ ثبضذزصااَ ٚ  WinMopac7.21فذٟ ثرٔذبِج اٌذـِذبٚس٘ب ِٚٓ صذُ ااخذبي ٘ذاٖ اٌّ ذفٛفخ ثزذا٠ا 

. ٌٚىذْٛ اٌجس٠ئذخ طذٛاس اٌضلاصذٗا٘ذُ اٌذذبةد اٌزذٟ رّذر ثٙذب اٌجس٠ئذخ خذلاي اة ٠ذزُ اساضذخِعرفخ اسجذخ اةٔ ذٙبس ٚاٌغ١ٍذبْ ٌٍجس٠ئذخ 

رذذُ ٚلذذا   . ٌٚمذذ١ُ ِصزٍفذذخ ِذذٓ اسجذذبد اٌذذذراسحاٌطذذبحً ٚاٌغذذبزٞ ي اٌطذذٛس٠ٓ اٌّاسٚضذذخ رّزٍذذه ٔمطذذخ غ١ٍذذبْ فمذذذ فىذذبْ اساضذذزٙب خذذلا

ثبضذزصااَ ٚسضذّٙب  PCMODELثٛضذبطخ ثرٔذبِج  لٕذا اٌٛضذ  اٌّطذزمر ٌٙذب اٌّ فٛفٗ إٌٙبح١خ ٌٍجس٠ئذخ اٌّاسٚضذخ ٍٝاٌذ ٛي ل

( 2( وّب ِج١ٓ فٟ اٌجذاٚي  Optimization( ٚاٌذ ٛي لٍٝ اةفب١ٍخ ةدطٓ ٚض  ٕ٘اضٟ ٌٙب  r,,اٌّذبٚساٌااخ١ٍخ ٌٍجس٠ئخ  

.  
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 نيىديذ انسيهينيىو نمصفىفت اننهبئيت( ا2جذول )
charge   C   ATOM  DISTANCE  OPT.     ANGLE  OPT.    DIHDRAL  OPT.      A   B 

.3397-    0    0    0         0         .000000        0    .000000       0        Se         .0000000  

.3397    0     0   1         0          .000000         0    .000000       0       1.9431273         I  

اٌّطؤٌٚخ لٓ    ٚ٘اٖ اٌّ فٛفخ ٟ٘ زٚا٠ب اٌططٛح ٚ ذٕخ وً ذسحٚاٌسٚا٠ب ٚاٌّ فٛفخ إٌٙبح١خ اثعبا اةٚاصر ث١ٓ اٌاساد ربّٕذ 

( ِرٚسا ثاسجخ غ١ٍذبْ 100K حر ٌم١ُ ِصزٍفخ ِٓ اسجبد اٌذراسح ثاءا ثاسجخ اسضذ اٌص ب د١ش دطبة اٌص بحر اٌذراس٠خ

 . (1000Kاٌجس٠ئخ اٌٝ اسجخ  

 اٞ اْ اٌّاخلاد اٌٝ اٌجرٔبِج اٌّطؤٚي لٓ دطبة اٌص بحر ٟ٘ اٌّ فٛفخ اٌّٛضذخ ثبٌجاٚي اللاٖ . 

 SeI (Heat Capacity: ) حسبة انسعت انحراريت نجزيئت -1

٠ّضذً اٌ ذىً ٚاٌصٛا  اٌّّٙخ اٌزٟ رُ دطبثٙب ٌٚاسجبد دراس٠ذخ ِصزٍفذخ اٌمذ١ُ ِٕٚٙذب اسجذخ اٌذذراسح اٌم١بضذ١خ  اٌطعخ اٌذراس٠خ ِٓ 

 ( اٌعلالخ اٌج١ب١ٔٗ ث١ٓ اٌم١ّز١ٓ .1 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
طرا٠ذب . ٙذب ِعاْ اٌطعخ اٌذراس٠خ ااٌخ ٌاسجخ اٌذراسح ٚرعزّا ث ٛسح وج١ذرح لٍذٝ اسجذخ اٌذذراسح ٚرزٕبضذت  (1اٌ ىً  ٠زبخ ِٓ  

ِصزٍف ِطز٠ٛبد اٌطبلخ اة٘زساز٠خ اٌع١ٍب ٚثاٌه رذسااا اٌطذعخ اٌذراس٠ذخ   د١ش وٍّب اسرفعذ اسجخ اٌذراسح ازااا لاا اٌجس٠ئبد فٟ

ٌىً ١٘ئخ ا٘زساز
(19)

ز٠ذباح ٍِذٛظذخ  400Kفٟ اٌطٛس اٌطذبحً لٕذا اٌذاسجبد اةلذً ِذٓ  SeIوبٔذ ز٠باح اٌطعخ اٌذراس٠خ ٌجس٠ئخ . 

ذراسح   اِب فٟ اٌطٛس اٌغبزٞ وبٔذ اٌس٠باح الً ٚاٌفرق ثذ١ٓ اٌمذ١ُ الذً فبخذا إٌّذٕذٟ  ذىً  ذجٗ ِطذزم١ُ ث ذٛسح افم١ذخ لٕا اسرفبم اٌ

 8.174   ٟ ــذـِّب٘ٛ ل١ٍٗ فٟ اٌطٛس اٌطبحً د١ش وبْ ِبحً ٌٍ ىً اٌعّٛاٞ   ٚوبٔذ ل١ّخ اٌطعخ ٌٍجس٠ئخ ثاسجخ دذراسح اٌغرفذخ ٘

cal/mol.K ). 

 

  : SeI (Enthalpy) نجزيئت حسبة الانثبنبــي -2 

اْ اٌّذزٜٛ اٌذراسٞ ٌٍجس٠ئخ ااٌخ ٌاسجخ اٌذراسح ٌٍٚطبلخ اٌااخ١ٍخ ٌاا ٠ّىٓ رع١١ٓ اةٔضبٌجٟ ٌٍجس٠ئذخ لٕذا سفذ  اسجذخ اٌذذراسح ِذٓ 

 ٔمطخ اٌٝ اخرٜ
(21)

س٠ٓ   وّذب   ٚلا رُ دطبة اةٔضبٌجٟ ٌٍجس٠ئخ ٌاسجبد ِصزٍفخ ِٓ اٌذراسح ٌاساضخ رغ١١راد اةٔضبٌجٟ خذلاي اٌطذٛ 

٠ٛضذخ ( . cal/mol 2206.8اةٔضذبٌجٟ  ٚاٌزذٟ وبٔذذ لٕذا٘ب ل١ّذخ   298Kلٕذا اسجذخ اٌذذراسح اٌم١بضذ١خ اةٔضذبٌجٟ ا٠بذب رُ دطبة

 .ث١ٓ اٌااٌز١ٓ ٌج١بْ ِاٜ الزّبا اةٔضبٌجٟ لٍٝ اسجخ اٌذراسح ( اٌعلالخ2اٌ ىً  
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ذخ ِٓ خلاي اٌ ذىً الذلاٖ اْ اةٔضذبٌجٟ ااٌذخ ٌاسجذخ اٌذذراسح ِٚذاٜ الزّبا٘ذب لٍذٝ اسجذخ اٌذذراسح ِٓ اٌعلالخ اٌطرا٠خ اٌٛاضرج١ٓ 

ففذٟ اٌطذٛس اٌطذبحً اةلذً ِذٓ  اْ اٌس٠باح رىْٛ لٍٝ ِرادً دطت اطٛاس اٌجس٠ئذخ   د١ش رسااا ثس٠باح اسجخ اٌذراسح. واٌه ٠لادع

ٌذبٌخ اٌغبز٠خ   لِّٛب اٌس٠ذباح ِزٕبضذجخ رمر٠جذب ا ذجٗ ثصذذ ِطذزم١ُ ف١ذٗ وبْ اةسرفبم فٟ اةٔضبٌجٟ الً ِّب٘ٛ ل١ٍٗ فٟ ا 400Kاسجخ 

 رمعر ل١ًٍ فٟ اٌذبٌخ اٌطبحٍخ.

 
 SeI (Entropy: ) حسبة انتروبي جزيئت  - 3

ِٓ اٌص بحر اةخرٜ اٌزٟ رُ دطبثٙب أزرٚثٟ اٌجس٠ئخ ٌٚم١ُ ِصزٍفخ ِٓ اسجبد اٌذراسح اٌّمبثٍخ ٌىً ل١ّخ ضّٓ اٌطٛس٠ٓ اٌطذبحً 

 ( .3( وّب ِٛضخ فٟ اٌ ىً  cal/mol.k 59.806اٌم١بض١خ د١ش وبٔذ ل١ّزٙب   زٞ   ٚدطبثٙب فٟ اٌاسجخٚاٌغب
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٠زبخ ِٓ اٌ ىً اللاٖ اْ اٌعلالخ ث١ٓ اٌم١ّز١ٓ طرا٠خ ارصاد  ىً ِٕذٕٟ رج١ٓ الزّبا أزرٚثٟ اٌجس٠ئخ لٍٝ اسجبد اٌذذراسح اٌزذٟ 

سح . فٟ اٌطٛس اٌطبحً وبٔذ اٌس٠باح وج١رح فٟ اةٔزرٚثٟ لٕا ز٠باح اسجخ اٌذراسح  فٟ د١ٓ اٌس٠باح وبٔذذ رسااا ثس٠باح اسجبد اٌذرا

 الً فٟ اٌطٛس اٌغبزٞ ٚز٠باح ِزٕبضجٗ ٌاا ارصا اٌ ىً ِٕذٕٝ فٟ اٌطٛس اٌطبحً ٚخذ  جٗ ِطزم١ُ فٟ اٌطٛس اٌغبزٞ .

 
 SeI (Heat Of Formation:)حرارة تكىين جزيئت  - 4

( 298K  لٕا اسجخ اٌذراسح اٌم١بض١خ اٞ لٕذا اسجذخٚدطبثٙب اٌذراس٠خ ِٓ اٌاسجبد  ٌم١ُ ِصزٍفخة دراسح رى٠ٛٓ اٌجس٠ئخ رُ دطب

 .اٌعلالخ اٌج١ب١ٔٗ ث١ٓ اٌّزغ١ر٠ٓ (٠ٚ4ٛضخ اٌ ىً    (kcal/mol 40.024  زٙبٚ وبٔذ ل١ّ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ز٠ذباح   فعٕذا  خ اةٌخ لٍٝ الزّبا دراسح رى٠ٛٓ اٌجس٠ئذخ لٍذٝ اسجذبد اٌذذراسحخط١ ث١ٓ اٌّزغ١ر٠ٓ اْ اٌعلالخ (٠4زبخ ِٓ اٌ ىً  

اةلذً ِذٓ اسجذخ ٚ٘ذٟ اٌّردٍذخ  خ اٌذبٌذخ اٌطذبحٍخ ٌٍجس٠ئذخخذلاي ِردٍذّذٓ ف .اسح اٌزىذ٠ٛٓ خذلاي اٌطذٛس٠ٓ اسجخ اٌذراسح رسااا دذر

ِطذزمرح لٕذا  اٌجس٠ئذخل١ّذخ دذراسح رىذ٠ٛٓ  اْ اٌس٠ذباح ِطذزم١ّخ ِٚطذزمرح رمر٠جذب د١ذش وبٔذذ (K 406.77اٌغ١ٍذبْ اٞ اْٚ اسجذخ  

اٌذراسح ٠ىْٛ ل١ًٍ فٟ اٌذبٌخ اٌطبحٍخ . اِب فٟ اٌذبٌخ اٌغبز٠خ رررف  ل١ّخ دراسح اٌزى٠ٛٓ ثس٠باح  اٞ اْ ربصر (Kcal/mol 70اٌم١ّخ  

 اسجخ اٌذراسح ز٠باح ِزٕبضجخ .
 

 الاستنتبجبث
رعا ِٓ اٌطراحك اٌذا٠ضخ ٚاٌطر٠عخ اٌزٟ رعطٟ ل١ُ ف١س٠ب٠ٚخ الذرة اٌذٝ اٌزٟ الزّاد فٟ ٘اا اٌجذش  PM3اضزصااَ طر٠مخ  ٔطزٕزج اْ

فبذلا لذٓ ضذٍٛن اٌطذعخ اٌذراس٠ذخ د١ذش  اٌعٍّٟ ِٕٙب ثبٌٕطجخ ٌجم١خ اٌطراحك اةخرٜ ثٛلذ ل ١ر جاا لا ة ٠زذراٚح اٌجبذ  صذٛأٟ .

وبٔذذ ز٠ذباح ٍِذٛظذخ لٕذا اسرفذبم  (K 400 فذٟ اٌذاسجبد اةلذً ِذٓ  ٚجا اْ ز٠باح اٌطعخ اٌذراس٠خ ٌٍجس٠ئذخ فذٟ اٌطذٛس اٌطذبحً  

اٌذراسح   اِب فٟ اٌطٛس اٌغبزٞ وبٔذ اٌس٠باح الً ٚاٌفرق ث١ٓ اٌم١ُ الً ٌذاا اخذا إٌّذٕذٟ  ذىً  ذجٗ ِطذزم١ُ ِّذب٘ٛ ل١ٍذٗ فذٟ اٌطذٛس 

اٌذبٌذخ اٌطذبحٍخ . ث١ّٕذب  اٌطبحً . ٚثبٌٕطجخ ٌصبص١خ اةٔضبٌجٟ ٌٛدع اْ اٌس٠باح وبٔذ ِزٕبضجخ رمر٠جب ا جٗ ثصذ ِطزم١ُ ف١ٗ رمعذر ل١ٍذً فذٟ

ٌذاا ارصذا اٌ ذىً ِٕذٕذٝ فذٟ  ٚجا اْ اٌس٠باح فٟ اةٔزرٚثٟ فٟ اٌطذٛس اٌطذبحً وبٔذذ وج١ذرح ِمبسٔذخ ِذ  اةٔزرٚثذٟ فذٟ اٌذبٌذخ اٌغبز٠ذخ

ٌذٛدع اْ اٌس٠ذباح ِطذزم١ّخ اٌطٛس اٌطبحً ٚخذ  جٗ ِطذزم١ُ فذٟ اٌطذٛس اٌغذبزٞ . ٚوذاٌه ثبٌٕطذجخ ٌٍصبصذ١خ اةخ١ذرح دذراسح اٌزىذ٠ٛٓ 

 رمر٠جب ٌاا ارصا اٌ ىً ِٕذٕٝ فٟ اٌطٛس اٌطبحً ٚخذ  جٗ ِطزم١ُ فٟ اٌطٛس اٌغبزٞ .ِطزمرح ٚ
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