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 :الخلاصة

ر أثدراسة والتً تعد جزٌئة خطٌة ثنائٌة الذرة، ٌهدف البحث الى  N2ٌتناول هذا البحث دراسة جزٌئة النتروجٌن 

 ق شبه التجرٌبٌة لمٌكانٌك الكمائالطر احد باستخدام N2على الخواص الطٌفٌة والحرارٌة لجزٌئة  (NN)الآصرة طول 

ومنها حسب الشكل الهندسً )عند نقطة  N2درست الخواص الفٌزٌائٌة لجزٌئة  ومقارنتها مع النتائج العملٌة. PM3 وهً

وحسبت منه طاقة  N2وحصلنا على رسم منحنً طاقة الجهد للجزٌئة  (NN)الاتزان( ، وكذلك أطوال مط الآصرة 

ت الخواص الحرارٌة )الثرمودٌنامٌكٌة( للجزٌئة قٌد . كذلك درسN2التفكك الطٌفٌة، وحساب تردد ونمط الاهتزاز للجزٌئة 

وشمل هذه البحث حساب حرارة التكوٌن والسعة الحرارٌة  500Kالى  100Kالدراسة عند مدى حراري امتد من 

والمحتوى الحراري )الانثالبً( ، وحصلنا على رسم العلاقات البٌانٌة بٌن هذه الخواص ودرجة الحرارة  [S]والانتروبً 

 .النتائج بعد مقارنتها مع النتائج العملٌةونقشت 

 .PM3، طرٌقة  N2، الخواص الطٌفٌة لجزٌئة  N2الخواص الحرارٌة لجزٌئة  :المفتاحية الكلمات

Study the physical properties for Nitrogen molecules by using software 

molecular modeling by using(PM3) semiemperical method of quantum 

mechanic 

Mushaq Talib Al- Helaly 

Physics  department/College of Education  University of Al-qadisaia 

Abstract: 

This research study nitrogen molecules(N2) which is consider as linear molecule with 

diatoms atoms, The aim of this research was studying the effect of the bond(NN) on the 

thermal and spectral properties of N2   molecules by using one of semiemperical methods of 

quantum mechanic (PM3)and comparison with  the experimental results.We calculate and 

study the importanl physical properties for N2 molecules like geometrical shape at 

equailibrium point,calculation the stretch length of the bond ((NN) and from potiential 

dissiontion enrgy curve of N2 molecules we calculate the spectral decay enrgy and the 

frequency of vibration mode of the  N2 molecules Also,we studied the thermal  

properties(thermodynamic) for the  molecules with range from (100-500)K these properties 

are the heat of formation, heat capacity,entropy and enthalpy.The relations between these 

properties with temperature were ploted and discussed with expermintal results. 

Keywords: Thermal properties for N2 , spectral properties for N2, PM3 method. 
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 مقدمة .1

 طاقة الاهتزاز التوافقي: 1-1

الزمنرة الخامسنة  منن عناصنر عنصر النتروجٌن

هنننذه الزمنننرة عناصنننر الجننندول الننندوري، وتمتننناز  فنننً

بالكهروسلبٌة العالٌنة والتنً تعنرف علنى انهنا مٌنل النذرة 

. الموجننودة فننً جزٌئننة علننى جننذب الالكترونننات نحوهننا

وٌحتوي الغلاف الخارجً لنذرة النتنروجٌن علنى خمسنة 

P الكترونات
3

2 2S
2   

. 

كمننننافً   N2جزٌئننننة النتننننروجٌن ثنائٌننننة الننننذرة  

 تننننرتبط ذرتٌهننننا ببعثننننهما بننننثلاث أواصننننر( 1)الشننننكل

والأخرٌنان منن ننو   تساهمٌة إحداهما من ننو  سنكما 

والننى ذلننك ٌعننزى كثٌننر مننن خننواص النتننروجٌن  بنناي 

( شننندة اسنننتقراره)الكٌمٌائٌنننة وخصوصننناف عننندم فعالٌتنننه 

وسهولة تحرره منن مركباتنه عنند تفككهنا، ولكننه ٌتفاعنل 

.فننً درجننات الحننرارة وبمسنناعدة العوامننل المسنناعدة
 [1 ،

3,2]
. 

 

 تركيبة جزيئة النيتروجين( 1)شكل

 

إنّ تقلننص وتمنندد الأواصننر الكٌمٌائٌننة ٌمكننن أن 

ٌشبه إلى حدٍّ ما سنلوك الننابا الحلزوننً بحٌنث ٌنطبنق 

علٌهنننننا قنننننانون هنننننوك، لنننننذلك فننننن نّ القنننننوة الرجوعٌنننننة 

Restoring force للآصرة تعطى بالعلاقة:
 [2،4,3]

 

F=-k(r-rc)                              …….(1)  

 ,تمثل طول الآصرة عند وثع الاتنزان rcحٌث 

r الطول الجدٌد, (r-rc) تمثل مقدار الإزاحة 

كمننننا أنّ تننننردد الاهتننننزاز للن ننننام ٌعطننننى       

:بالعلاقة
 [4]

 




k

2

1
W

    ………………..(2)  

 الكتلة المختزلة  ,ثابت القوة  kحٌث 

ولهذا السنبب ٌندعى نمنوذل الجزٌئنة ثنائٌنة النذرة 

 بنمننننننننننننننوذل المتذبننننننننننننننذب التننننننننننننننوافقً البسننننننننننننننٌط 

(Simple Harmonic Oscillator) حٌنننث ٌعننند ،

نموذل المهتز التوافقً نموذجاف تقرٌبٌاف وبذلك ٌمكنن رسنم 

وبنٌن المسنافة البٌنٌنة  Vالعلاقة بٌن طاقة جهد الاهتنزاز 

:وحسب المعادلة التقلٌدٌة للطاقة
 [4]

 

2
c )rr(k

2

1
V 

…………..(3)  

إنّ معدلات القٌم الذاتٌة المرافقنة للندوال الموجٌنة 

التامننة فننً معادلننة شننرودنكر المحلولننة للن ننام المتذبننذب 

التوافقً البسٌط لتعٌنٌن قنٌم مسنتوٌات الطاقنة الاهتزازٌنة 

:تمثل بالمعادلة التالٌة
 [4] 

hnEn )
2

1
( 

       
 …………(4) 

:  ,طاقة الاهتزاز بوحدات الجول: Enان  حٌث

cmبوحنندات  هننو التننردد الاهتننزازي
-1

تعطننى العلاقننة , 

 :وكما ٌلً   kبدلالة العدد الموجً

kn
hc

En
v )

2

1
( 

              …….… (5) 

cmتمثل طاقة الاهتزاز بوحدات : v :حٌث ان
-1

 

ولغنننرا الحصنننول علنننى أقنننل طاقنننة اهتزازٌنننة 

فنحصنننل ( 5و 4)فنننً المعنننادلتٌن  [n=0]توثنننع قٌمنننة 

 :على

hEn
2

1


                             ……… (6) 

kv
2

1


                             …… (7) 

 Zero)وتدعى هنذه الطاقنة بطاقنة نقطنة الصنفر 

Point Energy).  إنّ تشننخٌص هنذه الطاقننة ٌعند الفننرق

مٌكانٌنك الكنم والمٌكانٌنك الكلاسنٌكً لة دالأساس بٌن معا

 .لاهتزاز الجزٌئات

إنّ الجزٌئنننات الحقٌقٌنننة لا تخثنننع بدقنننة لقنننوانٌن 

الحركننة التوافقٌننة البسننٌطة والأواصننر الحقٌقٌننة لا تكننون 

متجانسننة بحٌننث تخثننع لقننانون هننوك حٌننث أنّ مرونننة 
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الآصرة تبقى فً حالة التقلصات والتمددات الكبٌرة وهذا 

لجزٌئات إلى الذرات المكونة لها، لنذلك ٌؤدي إلى تفكك ا

 Inharmonic)ٌجب أنّ تعد الجزٌئة متذبنذباف لا توافقٌناف 

Oscillator). 

لذلك فرثت دوال تحلٌلٌة كنتائج قرٌبة للمنحننً 

التجرٌبً لاهتزاز الجزٌئة وأقربها هً دالة جهد منورس 

 [4,3: ]الآتٌةالتً تعطى حسب العلاقة 

2)](exp1[ eee rrDV  
  …… (8) 

 ثابت اللاتوافقٌة: e    :حٌث أن

De : ًطاقة التفكك الطٌفٌنة والتنً تمثنل الفنرق فن

طاقة الجزٌئة بٌن حالة الاتزان الافتراثٌة وبٌن الذرات 

 Doعننن  Deالمفصننولة عننن بعثننها الننبعا، وتختلننف 

التنننً تمثننل الفننرق فنننً ( طاقننة التفكننك الثرمودٌنامٌكٌننة)

ٌن الجزٌئة فً المستوى الاهتنزازي صنفر وبنٌن الطاقة ب

، وتعطنننى (2)طاقنننة النننذرات المنفصنننلة، لاحننن  الشنننكل 

 [3: ]العلاقة بٌنهما

 h
2

1
DD eo

……..……(9)  

ٌمكننن كتابننة معادلننة الطاقننة للمتذبننذب اللاتننوافقً 

باسنننتخدام معادلنننة شنننرودنكر ومعادلنننة الجهننند لمنننورس 

الاهتزازٌنة بدلالنة العندد للحصول على مستوٌات الطاقنة 

 [5,4: ]الكمً الاهتزازي

332 )
2

1
()

2

1
()

2

1
( eev nnn  

…(10) 

الجنز  ( 11)وٌمثل الحد التكعٌبً فً المعادلة    

اللاتوافقً وهو المؤثر الرئٌس للاثطراب الحاصل فنً 

 .مستوٌات الطاقة

 

يوضح مستويات طاقة الاهتزاز والانتقالات (: 2)شكل 

[6,5,4]المسموح بها للمهتز اللاتوافقي
 

 [7: ]الأطياف الذرية: 1-2

تتألف الأطٌناف الذرٌنة منن خطنوط طٌفٌنة ناشنئة 

عن انتقالات الكترونٌة بٌن مستوٌات الطاقة للنذرة ولكنن 

حٌنث إن .الأطٌاف الجزٌئٌة ت هر بشكل حزمة عرٌثة 

الخط الطٌفً ٌنشنأ منن انتقنال واحند أمنا الحزمنة الطٌفٌنة 

إن معادلننة . فتنشننأ مننن عنندد مننن الانتقننالات الالكترونٌننة 

الطاقنننننة ل شنننننعا  الكهرومغناطٌسنننننً  ٌمكنننننن كتابتهنننننا 

 :بالصورة الآتٌة


hchvEEE  21

…….(11) 

الطاقنننننننننننننننننة الابتدائٌنننننننننننننننننة                                                      = 1Eحٌنننننننننننننننننث 

2E =الطاقة النهائٌة 

h  = ثابنت بلاننك=                                    

         6.6*10
-34 

J/s v=تردد الاهتزاز بوحدة((S
-1

                                                   

C =                                                                سننننننننننننننننننننننننننننننننننننرعة الثننننننننننننننننننننننننننننننننننننو

=ًالطول الموج 

وتخثننننع مسننننتوٌات طاقننننة الجزٌئننننة لتحدٌنننندات 

التننً ٌمكنهننا ان تأخننذ قٌمننا محنندودة ( فننً رام بننار )الكننم

وبنذلك ٌكنون تكمنً الطاقنة علنى شنكل . والطاقنةللسرعة 

فننً حنناة حرجننة فننً المسننتوٌات الذرٌننة .مثناعفات الكننم 

 :والجزٌئٌة وتعتمد قٌمة هذه المستوٌات على 

 انوا  الحركات الجزٌئٌة -1

 نو  وول وقوة الاصرة -2

 .الزواٌا فً الجزٌئة -3

9 
 

  8 
 

   7 
 

     6 
 

      

5 
 

        

4 

Energy  

CM
-1

 

(cm
-1

) 

        re      Internuclear(r) 

nuclear(r)                             

Do         

De 
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ان معادلننة الطاقننة الكلٌننة للجزٌئننة ٌمكننن كتابتهننا 

 كالاتً 

E total  =E translation +E nuclear orientation +E 

vibration +E electronic 

حٌننث ٌمثننل الحنند الاول طاقننة الانتقننال أي الطاقننة 

الحركٌننة للجزٌئننات فننً الفننراك وٌمكننن كتابتهننا بالشننكل 

 الاتً 

E translation=1/2mv
2
  

 

 [8،5،11: ]الخواص الثرموديناميكية: 1-3

قننننة ٌخننننتص علننننم الثرمودٌنامٌننننك بدراسننننة الطا

وتحولاتهنننا وتتركننننز الدراسننننة فننننً هننننذا المجننننال علننننى 

العلاقات الكمٌة بٌن الطاقة الحرارٌنة والأشنكال الأخنرى 

من الطاقة، ولعل أهمٌة الحرارة فً هذا الموثو  تنأتً 

الشكل الذي تجتازه كل أشكال الطاقة للوصنول  عدهامن 

 .إلى حالة الاتزان الحراري فً نهاٌة الأمر

توثنننٌب لنننبعا الننندوال الحرارٌنننة  ٌنننأتًوفٌمنننا 

 :المعرفة فً علم الثرمودٌنامٌك( الثرمودٌنامٌكٌة)

-a  السعة الحرارية[C] Heat Capacity 

تعنننرف السنننعة الحرارٌنننة لأي ن نننام بأنهنننا كمٌنننة 

الحنننرارة اللازمنننة لرفنننع درجنننة حنننرارة الن نننام درجنننة 

 :حرارٌة واحدة أي أن

  
كمٌة الحرارة التً ٌمتصها الن ام

مقدار الارتفا  فً درجة حرارة الن ام
 

ف ذا كان كمٌة الحرارة الداخلة إلى الن ام تساوي 

Q  ومقدار الارتفا  فً درجة حرارتهT  ٌقترب منن

 :الصفر فان السعة الحرارٌة تعرف بالعلاقة

dT

dQ

T

Q
LimC
T







 0 ……….…(12)  

حٌث ان السعة الحرارٌة لن ام واقع تحت ثنغط 

ثابت تدعى بالسنعة الحرارٌنة تحنت ثنغط ثابنت وٌرمنز 

الآتٌنننة وهنننً لجزٌئنننة خطٌنننة  وتعطنننى بالعلاقنننة Cpلهنننا 

 :متعددة الذرات

 
RNRRCp )53(2

2

3


………(13) 

 .هو الثابت العام للغازات Rحٌث 

-b  [ المحتوى الحراري]الانثالبيEnthalpy
 

لن ننام مننا هننو عبننارة عننن مجمننو   (H)الانثننالبً 

وحاصننل ثننرب الثننغط فننً  Uالطاقننة الداخلٌننة للن ننام 

وهننً عملٌننة دٌنامٌكٌننة تجننري تحننت ثننغط  pvالحجننم 

 :ثابت وتعطى بالعلاقة

H=U+PV…………………..(14)

  

ان التغٌننر فننً الطاقننة الداخلٌننة لن ننام مننا ٌعطننى 

 :بالعلاقة

U=Q-PV……………..…(15)

  

 .الحرارة المزودة للن امكمٌة : Qحٌث 

 

وللحالنة النهائٌنة ( 1)ف ذا أشرنا للحالة الأولٌنة بن  

 فان( 2)ب  

U2-U1=Q-P(V2-V1)…………(16)

  

 ومنها نحصل على

Q=[U2+PV2]-[U1+PV1]………(17)

  

Q=H2-H1                                ………..(18)

  

Q= H…………………….…  (19)

  

وهذا ٌعنً ان أي عملٌة عكسٌة تنتم تحنت ثنغط 

التنً ٌمتصنها أو ]ثابت تكون فٌها كمٌة الحرارة المنتقلنة 

تسننناوي التغٌٌنننر فنننً الانثنننالبً كمنننا تعننند [ ٌبعثهنننا الن نننام

 الانثالبً دالة للثغط ولدرجة الحنرارة وللطاقنة الداخلٌنة

لجمٌننع المننواد مننا عنندا الغننازات التننً تسننلك  فٌمننا ٌخننص

 .ً أو سلوك قرٌب من المثالًالسلوك المثال

-c  الانتروبي(S) Entropy
 

هنننً كمٌنننة ثرمودانٌمٌكٌنننة ذات  (S)الانتروبنننً 

وكما معروف فان الخاصٌة الشنمولٌة هنً . صفة شمولٌة

الخاصٌة التً تعتمد على كمٌة المادة فنً الن نام، ومثنال 

 .Eوالطاقة  Vذلك الحجم 

ان الانتروبنننً هنننً دالنننة الحالنننة للن نننام وتمثنننل 

 :بالعلاقة التالٌة
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dT

dq
ds 

……………………(20)  

 كمٌة الحرارة: qحٌث

ان دالننننة الانتروبننننً تعتمنننند علننننى حالننننة الن ننننام 

 :الابتدائٌة والنهائٌة لذلك ٌكون التغٌٌر فٌها مساوٌاف إلى

S=S2-S1                                …… (21) 

 حالة الن ام الابتدائٌة: S1حٌث 

      S2 :حالة الن ام النهائٌة 

إنّ التغٌٌننر فننً الانتروبننً ٌكننون مهمنناف فننً أمننور 

التصمٌم والحسابات الهندسٌة لنذلك نفنرا قٌمنة الصنفر 

كمرجع عند  روف معٌنة وعلى ثوئها ٌتم جدولة القٌم 

وكمثال على ذلك ٌعد التغٌنر فنً الانتروبنً صنفراف للمنا  

 .اديفً الحالة الثلاثٌة تحت الثغط الجوي الاعتٌ

 

-d حرارة التكوين  Heat of Formation
 

ofتعننرف حننرارة التكننوٌن القٌاسننٌة 
H  للمننادة

بأنهننا التغٌٌننر فننً الانثننالبً عننند تكننوٌن مننول واحنند مننن 

 .المادة من عناصرها الأساسٌة فً ال روف القٌاسٌة

ofولحسننننناب حنننننرارة التكنننننوٌن القٌاسنننننٌة 
H 

لمركب ما نحتال إلنى حنرارة التكنوٌن القٌاسنٌة للعناصنر 

الأساسٌة المكون منهنا المركنب، كمنا ان حنرارة التكنوٌن 

القٌاسٌة لأي مركب من عناصره الأساسٌة تسناوي كمٌنة 

 .الحرارة التً ٌحتوٌها فً الحالات القٌاسٌة

وتعد حرارة التكوٌن صفة ممٌزة ومهمة للمركب 

مركننب الننذي لننه حننرارة تكننوٌن وتتعلننق باسننتقراره، ان ال

موجبننة ٌكننون مٌننر مسننتقر والمركننب الننذي لننه حننرارة 

 .تكوٌن سالبة ٌكون مستقراف 

الطرائقققققققققققققققق الشقققققققققققققققب  تجريبيقققققققققققققققة : 1-3

Semiemprical Methods
[9,5]

 

سمٌت هذه الطرق بالطرق شنبه التجرٌبٌنة والتنً 

تتمٌننز بسننرعة التنفٌننذ وتعتمنند بشننكل خنناص للجزٌئننات 

 .Mopacق مننع برنننامج ائننالطروتسننتخدم هننذه . الكبٌننرة

 :قائومن هذه الطر

a : طريقة إهمال التداخلات التفاضليةMINDO/3: 

وثنعه  INDOوهو أسنلوب مطنور منن طرٌقنة 

وهذه الطرٌقة تعتمد . عدد من المبرمجٌن منهم ٌترٌشوف

فوك واستخدام الاحنداثٌات -هارتري-على صٌغة روتهان

 لاٌجاد الطاقة الكلٌة للجزٌئة (r,,)الداخلٌة الكروٌة 

  

b : طريقة(MNDO)  إهمال المعدل للتداخل ثنائي

:الذرة
 

 MINDO/3وهننننً طرٌقننننة مطننننورة لطرٌقننننة 

وتعطننً نتننائج أفثننل منهننا التننً فٌهننا بعننا التحدٌنندات 

تعطننً قننٌم موجبننة عالٌننة  MINDO/3حٌننث ان طرٌقننة 

لحننرارة التكننوٌن القٌاسننٌة للجزٌئننات مٌننر المشننبعة وقننٌم 

عالٌننة لحننرارة التكننوٌن القٌاسننٌة للجزٌئننات التننً  سننالبة

 .تحتوي على ذرات تمتلك مزدوجات إلكترونٌة حرة

c : طريقةMINDO/3-Forces: 

لقننننند قنننننام شنشنننننل ومجموعتنننننه بنننننالجمع بنننننٌن 

MINDO/3  لدٌوار وطرٌقة القوى لبولاي وهو نمنوذل

شننننامل التطبٌننننق للجزٌئننننات العثننننوٌة المختلفننننة حٌننننث 

بوسننناطة هنننذه الطرٌقنننة ٌنننتم حسننناب الشنننكل الهندسنننً 

المتنننوازن والمحتنننوى الطننناقً للجزٌئنننة وكنننذلك حسننناب 

تننننرددات الاهتننننزاز التوافقٌننننة للجزٌئننننة وحسنننناب شنننندة 

 .(km/mol)الامتصاص الخطٌة 

d : المعاملات طريقة تعيين قيمPM3: 

 MNDOوهننننً طرٌقننننة مطننننورة عننننن طرٌقننننة 

 وثنننننننننننننعت منننننننننننننن قبنننننننننننننل سنننننننننننننتٌوارت  AM1و

(J.J.P. Stewart)  وذلك باثافة معلمات أكثنر لغنرا

الحصننول علننى معلومننات أكثننر دقننة قٌاسنناف بالمعلومننات 

 AM1و PM3العملٌننننننة ولكننننننن الطننننننرٌقتٌن كلتٌهمننننننا 

تسننتخدمان نفننس صننٌا النندوال وتحسننبان بنننفس مسننتوى 

.لدقة للخواص الثرمودٌنامٌكٌة والتركٌبٌةالكفا ة وا
 

فننان معنناملات التغٌننر الموجننودة  PM3وطرٌقننة 

فٌهنننننننا اشنننننننتقت باسنننننننتخدام طرٌقنننننننة إدخنننننننال ذاتٌنننننننة 

(Parameterization) وثع من قبنل سنتٌورات نفسنه .

فننان الكثٌننر مننن معنناملات التغٌننر  AM1أمننا فننً طرٌقننة 

الموجننودة فٌهننا تننم الحصننول علٌهننا مننن خننلال المعرفننة 

 .ٌمٌائٌةالك

وتتمٌنننز هنننذه الطرٌقنننة عنننن بننناقً الطنننرق شنننبه 

التجرٌبٌة بالكفا ة العالٌة فنً دقنة الحسنابات، فهنً تمكنن 

مننن معالجننة المننواد عالٌننة الطاقننة كالجزٌئننات التننً تمثننل 

الأن مننة حاوٌننة علننى مجننامٌع تمتلننك ذراتهننا مزدوجننات 

لقند تنم فنً هنذا البحنث اسنتخدام . Ione Pairsإلكترونٌة 

برنامجان حسابٌان من برمجٌات النمذجة الجزٌئٌنة وهنً 

 Win Mopac7.21وبرنامج  PCModelبرنامج 
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[15,14]

 

 لا

 

  النتائج والمناقشة,الحسابات .2

وهقذ ذي حساب اهشكلن اهنِذيكا اهٌركنالٍ هئة  كح 

N2   ًتنيكاةح تنُككاPC Model      تعككذ اٍ ذككي ذهكك

إهككأ ربككنب مككلن ًسككرقن ةاب ككاى هِ هككن توككأ ا حككذا  اخ 

كٌكا  كا توكأ مكلن ًهكةن ح  (r, , )هوئة  كح  اهذاخو ح

 :(1اهئذوم)

 N2(: يىضح انمصفىفت انبذائيت نجسيئت 1جذول )

Atom rAo Opt o Opt o Opt ABC 

N 0.0 0 0.0 0 0.00 0 000 

N 1.1 0 0.000 0 0.00 0 100 

هنننذه المصنننفوفة إلنننى برننننامج بٌاننننات وب دخنننال 

WinMopac 7.21  ٌنننتم حسننناب المصنننفوفة النهائٌنننة

المعبرة عن أبعاد الأواصر بٌن الذرتٌن وقٌم  N2لجزٌئة 

الزواٌنننا بٌنهمنننا وزواٌنننا السنننطور وشنننحنة كنننل ذرة فنننً 

 :(2)الجزٌئة وكما موثب فً الجدول

 N2(: يىضح انمصفىفت اننهبئيت نجسيئت 2جذول )
[3,2,1] 

Atom rA Opt o Opt o Opt ABC 

N 0.0 0 0.0 0 0.00 0 000 

N 1.1 0 0.000 0 0.00 0 100 

 

وكننذلك تننم حسنناب بعننا الخصننائص الجزٌئٌننة 

عندما تكون الجزٌئة بالشنكل  N2المهمة الخاصة لجزٌئة 

الهندسً الفرامً المتوازن )نقطنة الاتنزان( وتمتلنك أقنل 

المحسنوبة  طاقة والجدول التنالً ٌبنٌن قنٌم هنذه الخنواص

 (3فً جدول رقم )

(: يىضح بعض انخصبئص انجسيئيت انخبصت 3جذول )

 N2بجسيئت 

 الكمية القيمة المحسوبة

17.57483 kcal Final heat of formation 

-324.2655 ev Total Energy 

-564.56438 ev Electronic Energy 

240.29883 ev Core-core repulsion 

13.80525 ev Ionization potential 

5 No. of filled levels 

28.013 Molecular weight 

 

وتنننم حسننناب هنننذه الخصنننائص بوسننناطة برننننامج 

WinMpopac 7.21  وبالطرٌقننننة شنننننبه التجرٌبٌنننننة

MNDO-PM3. ومقارنننننة هننننذه القننننٌم وكانننننت النتننننائج

 [,3,2,313,10]متوافقة 

 :N2منحني طاقة جهد جزيئة النتروجين  1:-2

وتحدٌند  N2تم رسم منحنً طاقنة اهتنزاز جزٌئنة 

نقطة الاتزان الخاصة بالجزٌئة والتً تكون عنندها طاقنة 

الجزٌئة أقل ما ٌمكن عند مط الآصرة بنٌن ذرتنً جزٌئنة 

N2  وعننندها تكننون الجزٌئننة أقننرب إلننى الشننكل المسننتقر

طاقٌنناف، حٌننث مننن نقطننة الاتننزان ٌننتم حسنناب الخننواص 

 الطٌفٌة والحرارٌة للجزٌئة المدروسة.

( ٌوثننب قننٌم أطننوال مننط الآصننرة 4والجنندول )

(NN)  مقاسنننة بوحننندة الانكسنننتروم(Ä)  وقنننٌم طاقنننة

 (NN)الجزٌئة الكلٌة عن كل مسافة منط بنٌن الآصنرة 

، حٌننث عننند رسننم (eV)فولننت -بوحنندة إلكتننرون مقاسننة

علننى المحننور  (R)العلاقننة البٌانٌننة بننٌن طننول الآصننرة 

السٌنً وقٌم طاقة الجزٌئنة الكلٌنة علنى المحنور الصنادي 

( الننذي ٌمثننل منحنننً طاقننة جهنند 3نحصننل علننى الشننكل )

 .N2جزٌئة 

حٌنننث بلغنننت طاقنننة الجزٌئنننة الكلٌنننة عنننند نقطنننة 

 (eV 324.266-)الاتنزان )قعنر منحننً الجهند( حنوالً 

 1.1)مسناوٌاف إلنى  (NN)عندما ٌكنون طنول الآصنرة 

A
o
، حٌنننث ٌكنننون الشنننكل مقاربننناف إلنننى التنننوافقً وعنننند (

2.6A
o  هننر تننأثٌر مننط الآصننرة بالابتعنناد عننن السننلوك ٌ

لثبننات بصننورة التننوافقً، ونلاحنن  المنحنننً ٌقننرب مننن ا

أفقٌنة حتننى نصننل إلننى طاقننة تفكننك الجزٌئننة، حٌننث بلغننت 

 20.939)تسنناوي  N2طاقننة التفكننك الطٌفٌننة لجزئٌننة 

eV). 

وقيم انطبقت انكهيت  (NN)(:يبين طىل اصرة 4جذول)

 N2نجسيئت 

E(eV) R (A) 

-279.349 0.7 

-311.273 0.8 

-319.363 0.9 

-323.248 1.0 
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-324.266 1.1 

-323.489 1.2 

-321.749 1.3 

-319.649 1.4 

-316.695 1.53 

-312.248 1.8 

-306.95 2.2 

-305.409 2.4 

-304.846 2.5 

-304.375 2.6 

-303.975 2.7 

-303.327 2.9 

 

 N2جسيئت  (: يىضح منحني طبقت جهذ3شكم )

 :حساب تردد ونمط اهتزاز جزيئة النتروجين :2-2

هنننً جزٌئنننة خطٌنننة ثنائٌنننة النننذرة  N2نّ جزٌئنننة إ

 تمتلننننننننك نمننننننننط اهتننننننننزاز واحنننننننند حسننننننننب العلاقننننننننة 

3N-5=1( الآتً:4، وكما مبٌن فً الشكل ) 

 

 N2 (   يىضح الاهتساز انمتمبثم نجريئت 4شكم )

حسققققاب الخققققواص الحراريققققة )الثرموديناميكيققققة(  3:-2

 :N2لجزيئة 

( ٌمثنننل العلاقنننة بنننٌن السنننعة الحرارٌنننة 5الشنننكل)

ومننن الشننكل ٌتبننٌن بشننكل N2 ودرجننة الحننرارة لجزٌئننة

 298عند درجة حرارة  واثب ان قٌمة السعة الحرارٌة 

K  ًهنن(6.9564 Kcal/mol)  وهننً تتفننق مننع النتننائج

(Kcal/mol 6.9345)العملٌننة والتننً تسنناوي 
 [32,،3,3، 

3112,11,] 

من العلاقة بٌن حنرارة التكنوٌن ودرجنة الحنرارة 

( نلاحنن  ان حننرارة التكننوٌن 6المبٌنننة فننً الشننكل رقننم )

تعتمنند علننى درحننة الحننرارة بشننكل واثننب ومننن الشننكل 

عننند  درجننة  N2 نبننٌن ان قٌمننة حننرارة التكننوٌن لجزٌئننة

                                                                                                                 تساوي K 293حرارة 

17.567 Kcal/mol))  وهً تقرٌبناف مطابقنة منع

تسناوي   النتٌجنة العملٌنة عنند نفنس درجنة الحنرارة التنً

(17.570K.cal/mol)
ومننن الواثننب  [,3112,11 ،3,3،,32] 

 . linearان العلاقة خطٌة 

ودرجننة  Entropy الانتروبنً العلاقنة بننٌنومنن 

المبٌننننة فنننً الشنننكل رقنننم    N2 لجزٌئنننة   Tالحنننرارة

عننند درجننة حننرارة (،حٌننث تبننٌن ان قٌمننة الانتروبننً 7)

298 K  ًه(47.1721 cal/kmol) وهً تتفق الى حند

 النتائج العملٌة ما مع 

 ،32,،3,3] .(cal/l.mol 45.621)والتننً تسنناوي 

3112,11,]   

تجرٌبٌاف إٌجناد معلوم فانه منن الصنعوبةوكما هو  

ولكنننن منننن الممكنننن قٌننناس القنننٌم المطلقنننة للانثالبٌنننات، 

وحساب التغٌرات فً قنٌم الانثالبٌنات عنند درجنة حنرارة 

قٌمننة الانثننالبً فننً ال ننروف القٌاسننٌة عننند  مختلفننة مننع 

، وكمثال على عملٌنة الحسناب هنذه 298Kدرجة حرارة 

نثالبً عنن درجنة حنرارة حساب التغٌر فً الا لنأخذ مثلاف 
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500K  298مننننع قٌمننننة الانثننننالبً عننننندK  لجزٌئننننةN2 

 وكالآتً:

cal/mol 943.140169.20796330.3481
298500

 o
K

Ho
K

H

  

مننع القٌمننة العملٌننة  تمامنناف  النتٌجننة متوافقننةوهننذه 

 ،32,،3,3]. (Cal/mol 1409.956)حٌنننننث تسننننناوي 

( ٌوثب النتائج وتكنون العلاقنة 3والشكل رقم)  [,3112,11

 خطٌة السلوك.

 :الاستنتاجات .3

  لجزٌئة الفٌزٌاوٌةمن خلال دراسة الخصائص 

N2  :ًامكن استنتال الات 

ان مسافة التوازن للجزٌئة المدروسة كانت ف  - 3

(1.1 A
o
كانت  (N2)، اما الطاقة الكلٌة لجزٌئة  (

اما طاقة التفكك  (ET=-324.266 eV)مساوٌة الى 

 وهً.(De=20.939 eV)للجزٌئة فكانت مساوٌة الى 

.تتوافق مع النتائج العملٌة
 [33,31] 

( نلاح  ان السعة الحرارٌة تبقى 5من الشكل)-2

وهذا ٌعنً ان  340Kثابتة الى درجة حرارة 

النٌتروجٌن لا ٌكتسب الحرارة بسرعة ولذلك ٌستخدم 

 فً من ومات التبرٌد

( ادناه نجد ان 5من خلال الجدول رقم)-3

مة فً حسابات ( المستخدPM3الطرٌقة الشبة تجرٌبٌة )

هذا البحث هً أفثل الطرائق الشبة تجرٌبٌة فً دقة 

الحسابات كونها تعطً نتائج دقٌقة ومتطابقة الى حد ما 

 .مع النتائج العملٌة فً الادبٌات والمراجع العلمٌة

(: مقبرنت بين حسبببث انطرق شبه انتجريبيت 5جذول )

 N2نبعض انخصبئص انجسيئيت وانحراريت نجسيئت 
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 H.O.Fو Tيىضح انعلاقت بين رسم بيبني (: 6شكم )

 

 Tو Entropyيىضح انعلاقت بين رسم بيبني (: 7)شكم 

 

 

 Tو  enthalpyيىضح انعلاقت بين رسم بيبني (: 8شكم )

 

رانمصبد  .4  

د. تٌار ُاها اهذج وا, د. ُنري خو ةح اهٌشنذاُا,  [1]

اهل ٌ اء اهة ة او ح )اهذ ٌِ ح اه نار ح اهل ٌ ا ن ح( 

هوٌنحوح ا هثاُ ح,  دار اهلرة هوطثاتح واهِشن, 

 (. 1111جاًعح اهٌنصن )

د. ه وأ ً ٌذ ُئ ة يو ي, اهط ف,دار اهلرة  [2]

  (1111هوطثاتح واهِشن, جاًعح اهٌنصن )

ُئ ة ود. ً ٌند ماكن يع ذ , د. ه وأ ً ٌذ  [3]

اهل ٌ اء اهة ة او ح, , ًذ ن ح دار اهلرة هوطثاتح 

 (.1111واهِشن, اهٌنصن )

د. ًع َ ايلِذر, اهر و ن الآها,  دار اهلرة  [4]

 (. 1114هوطثاتح واهِشن, جاًعح اهٌنصن )

ًذحد صث ا ًنيأ اهِ ام "درايح اهخناص  [5]

اهط ة ح واه نار ح هثعض اهئة  اخ 

ث ح" )رياهح ًاجسر ن(, اهئاًعح اهن ذروكسو

 (.2114اهٌسرِهن ح, بسي اهة ة اء )

د. ً ٌذ رحٌذ اهئثنري ود. كٌام ُهن  [6]

اهِنر,اهة ة اء اه ذ ثح, دار اهلرة هوطثاتح واهِشن, 

 (.1191جٌعح اهٌنصن )

ر.ى.د.رح ي تثذ جثن"درايح اهخناص اهط ة ح  [7]

واه نار ح هئة  ح رتاتا اوكس ذ اهةُك اهٌعادم 
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( MNDOتايرخذاى تطن قح) (ZnSO4)ن دتاهلث

 ,19مث  اهرئن ث ح",ًئوح جاًعح تاتن,اهٌئوذ 

 ( 2111) 2اهعذد

د. رًئذ تثذ اهنلاق كنج ح, د. ياًا ًظونى ود.  [8]

تثذ اهٌطوة إتناه ي اهش خ رحٌذ,اهثنًند ِاً ك, 

دار اهلرة هوطثاتح واهِشن, جاًعح اهٌنصن 

(2111.) 

ةثقح  تذي توا صث ح اهئناح "درايح يٌك [9]

اهة د توأ يطح اهٌاء ًَ خلام ظاهنج راًاٍ" 

)رياهح ًاجسر ن(, اهئاًعح اهٌسرِهن ح, بسي 

 (.2111اهة ة اء )
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