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 ممخصال

 قةطا محدِّدةً  ،الغازي الطورفي  C36 الفوليرينبات كِ اتمىذا البحث دراسة نظرية لمُ في  تجر 
 ،تواترات الاىتزازو  ،الترموديناميكيةالكميات الطّاقيّة و و  ،واليندسة المثمى ،النسبي الاستقرار

أظيرت الدراسة كما  .PM3طريقة  لجميع المُتماكِبات باستخدام IRوأطياف تحت الأحمر 
الأكثر تناظراً  C36-D6hويممك المتماكب  ،إلكترونية ىو الأقل طاقةC36-D2d-I المتماكبَ أنّ 

الكيربائية ىي الأعمى من بين المتماكبات  وبذلك تكون ناقميتو ؛ة الأصغرالطّاقيّ الفجوة 
 التالي الناقميةَ ة الأكبر وبالطّاقيّ الذي يممك الفجوةَ  C36-D2d-IIالأخرى عمى عكس المتماكب 

 شدّةِ امتصاصٍ تحت الأحمر. أكبرَ  C2-IVالمُتماكب يممك  .الأقل
 
 

أطياف تحت  ،النسبي الطّاقيّ الاستقرار  ،C36 الفوليرين ،PM3طريقة : الكممات المفتاحية
 .تواترات الاىتزاز ،النّظريّةالأحمر 
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Abstract 
In this work,  we have done a theoretical study of the fullerene C36 isomers 

in the gaseous phase. Relative energy stability, optimized geometry, 

electronic energy and thermodynamic quantities, vibration frequencies and 

infrared spectra are determined using the PM3 method. The study showed 

that the isomer C36-D2d-I has the lower electronic energy and the most 

symmetric isomer C36-D6h has the smaller energy gap and thus , its electrical 

conductivity is the upper compared to the other isomers, unlike the C36-D2d-II 

that has the larger energy gap, therefore it has the lower conductivity. The 

isomer C36-C2- IV has the  

greater infrared absorption intensity. 
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 :المقدمة 1-
    و  اً خُماسيّ  مضمّعاّ  12 مُكونة من عدد زوجي من ذرات الكربون تتوزع عمى شبكة مغمقةالفوليرينات  تُشكل

 
، حيث اً داسيّ سُ  مضمّعاً   

n (n ≥ 20 و n≠22 عدد صحيح زوجي ) المضمّعاتويساوي عدد  ،يُعبر عن العدد الأعظمي لذرات الكربون في القفص الفوليريني 
، وقدرة عالية [5-2] قدرة جيدة عمى امتصاص الأشعة فوق البنفسجية أظيرت الفوليرينات .[1] اً مضمع 12في جميع الفوليرينات الخماسيّة 

 داخلَ جسم الانسان، Free Radicalsالمعروفةِ باسم الشقائق   Neutralizationالجذور الحرة معادلةو  عمى جذب الإلكترونات
 وذلك من خلال تكوين رابطةٍ تساىميةٍ بين الإلكترون الحر لجزيئات وذرّات تمك الشقائق وبين إحدى ذرّات الكربون التي تتألّف منيا كرةُ  

 أجيزة استشعار الضوءو  . كل ىذه الخصائص تسمح باستخداميا في الخلايا الكيروضوئية[8]أنصاف نواقل تعد، كما [6,7] الفوليرين
ويمكن استخدامُ بعض أنواع الفوليرينات في بناء  [،2] قويّة Antioxidants، واستخدامِيا كمضادّات أكسدة [5-2] الشمسيةالبطاريات و 

  .[10-8] لكترونيات الجزيئية المختمفةرانزستوراتٍ نصف ناقمة وأجيزة الإالدارات الإلكترونيّة المدمجة لصناعةِ ثنائياتٍ القطب وت
يضمن استقرار  الذي َّصغريالأنحناء الا حصول عمىال نّ تنص عمى أالتي  بقاعدة الخُماسيّ المعزول يتحدد الفوليريناتاستقرار  إن

[. تنطبق ىذه القاعدة عمى الفوليرينات بدءاً من 1يما الآخر]خُماسيّين مع بعض تجاور مضمعين جب عدمو ي رينيّ ليلقفص الفو ا
التي تحتوي عمى عدد  تتبع الفوليريناتذرة كربون. بالمقابل  60الحاوية عمى عدد أكبر من  وعمى جميع الفوليرينات C60  الفوليرين

[ 11] (pentagon adjacency penalty rule) المتجاور الخُماسيّ  حدود أخرى ىي قاعدة قاعدةذرة ل 60من ذرات الكربون أقل من 
 وجود أقل عدد من بشكل مُكافئ، ،وأالمتجاورة الخماسيّة  المضمّعاتمن  عدد أقلَّ  تُوافقُ  كثر استقراراً البنية الأ أنّ  التي تنص عمى

 .الخماسيّة المضمّعاتكربون المشتركة بين  -كربون الرّوابط 
عدد  من نةالمكوّ رينات ليواستقرار الفو  ىبنل تتطرق ونَظَريَّة ةتجريبيّ  اتدراسأُجريت  ،[12]  1985عام C60 رينلياكتشاف الفو  بعد

 الصغيرة الفوليريناتعن مجموعة من سمحت بالكشف  طريقة الطيف الكتمي نذكر عمى سبيل المثال أنّ  ،ذرة كربون 60 أقل من
موضع  ، وىومن بين الفوليرينات الصغيرة C36فوليرين لايعتبر كما . متجاورة خُماسيّةً  تمتمك مضمّعاتٍ  والتي [72-27المستقرة ]

 .[28-25] الغازيّ  لطورا في ةالتجريبيّ راسات العديد من الدّ 
خمسة عشر  يمتمك C36فوليرين لا نت أنّ التي بيّ و  [،34-29] المختمفة النّظريّةخدمت في دراسة الفوليرينات الصغيرة العديد من الطرائق استُ 

 .المتجاورة الخماسيّة  المضمّعات من عدد أقلَّ المذان يممكان  C36-D2d) و  C36-D6h)ن متماكباال من بينيا ،متماكباً مختمفاً 
إذ كان من المتوقع عمى  ؛ةعدة نظريات كموميّ  استخدامَ  يتطمبُ أحياناً  يامتماكبات مختمفنية لبُ  ة الأكثر استقراراً الطّاقيّ ة ويّ السّ  تحديدَ إنَّ 

-C36 ين )ة لممتماكبَ الأحاديّ في حساب طاقة الحالة   Density Functional theory (DFT)لكثافةا ابعيت نظريّة لدى تطبيقسبيل المثال 

D6h  و (H-D2d  ّة لممتماكب لاثيّ وطاقة الحالة الث(C36-D6h) من النوع نظريـةً  حساباتٍ  ولكنَ  ،[43-35]تكون متقاربة جداً  نّ أ  complete 

active space self-consistent field (CASSCF)   ًالمرتبة الثانيةدة الجسيمات من ة الاضطراب متعدّ نظريّ  بحساباتِ  مرفقة MP2 
. [44] اقةط لأقلا وى  (singlet state) ةحاديّ الأ الحالة في  C36-D6h المتماكب أنّ  أظيرت قد (ةيجيم ةموجيّ  توابع عدةالتي تستخدم )

ي تالو   Stone-wales [[45 تلايتحو باستخدام  C36-D2d) وَ  C36-D6h) المتماكبينة الانتقال بين مكانيّ إ راساتأظيرت الدّ  ذلك عمى علاوة
في القفص السّداسيّة و  الخماسيّة المضمّعاتع تجاور يختمف توزّ  لنتيجةبا .   المفردة حول مركزىا بمقدار C-Cدوران رابطة  افيي حدثي

 المتعادل كيربائياً والمشحون  C36-D6hة لمفوليرين الخواص العطريّ  تمت دراسة. بعدىاو ل يحو قبل عممية التّ  بين مرحمة ما الفوليريني

 Gauge independent atomicالمنجزة بطريقة   nucleus independent chemical shift (NICS)باستخدام حسابات [35,40,46]

orbital (GIAO)الفوليرين  ن من ناحية أولى أنّ تبيّ  ، ووفقاً ليذه الدّراسات فقدC36-D6h  ّة، حالتو الثلاثيّ ةً من ة أكثر عطريّ بحالتو الأحادي
ة ة العطريّ نت دراسات أخرى لمخاصيّ . في حين بيّ [35] الخماسيّةو اتِ مضمّعمن  ةً عطريّ  أكثرُ   السّداسيّةَ  ومضمّعاتِ ومن ناحية أخرى فأن 

، والتي تتنبأ πوع عدد الإلكترونات من النّ  nحيث  ؛  (   ) ةة الكرويّ وأيوناتيا أنيا لا تتعمق بقاعدة العطريّ  C36لمتماكبات الفوليرين 
 . [46,47]ة في فوليرينات محددة مشحونة ومتعادلة بزيادة العطريّ 
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ميّ ة المتعمقة بالفوليرينات لأىميتيا البالغة في مختمف مجالات البحث العمجريبيّ والتّ  النّظريّةتزايد كبير لعدد الأبحاث  ، لوحظخيرةنوات الأفي السّ 
رات المكونة ليا وعدد المتماكبات المرافقة لكل تزايد عدد الفوليرينات المكتشفة من حيث عدد الذّ يدل عمى طور ىذا التّ  إن. و التطبيقيّ أ ساسيّ الأ

 [49]إلى الفوليرين  وبعد ذلك تم اكتشاف فوليرينات ذات أحجام أكبر فأكبر وصولاً C20 [48 ]أصغر فوليرين تم اكتشافو ىو الـ  منيا. نذكر بأنّ 

C4860يمكن بنجاح تطبيق الطرائق كما  ،خيراً عملاقةة ومتوسطة وكبيرة وألى فوليرينات صغير ث المبدأ تصنيف ىذه الفوليرينات إ. يمكن من حي
حواسيب  C4860و العملاقة أ C240مة عمى الفوليرينات الصغيرة والمتوسطة ولكن يتطمب تطبيقيا عمى الفوليرينات الكبيرة مثل الكمومية المتقدّ 

 لأنّ  ؛قريبية في مجال الفوليريناترائق نصف التّ بب من الميم اختبار الطّ ليذا السّ  ؛ذا كانت ممكنةإباىظة متقدمة جداً وتكون تكمفة الحساب 
 الممكن أنّ  في ىذه الحالة من .رائق في ىذا المجال يسمح بتطبيقيا عمى الفوليرينات الكبيرة والعملاقة بتكمفة حسابية معقولةنجاح ىذه الطّ 

تم اختيار وقد ي غير دقيق. وصيف الكمّ حتى لو كان التّ ة جريبيّ تائج التّ يسمح بفيم وتفسير النّ عمى توصيف كيفي جيد نحصل عمى الأقل 
ة اناً تجريبيّ حيمة وأة متقدّ سابات نظريّ وجد حتجميا نات الصغيرة والمتوسطة والتي من أبين الفوليريمن ولى يقع من جية أ سببين،ل C36الفوليرين 

اً وحساب تصنيفيا طاقيّ يتوجب عمى الحساب  [29,34] خمسة عشر متماكباً  C36ومن جية أخرى يممك الفوليرين  ،يمكن المقارنة معيا
طيف واسع ة في دراسة خصائص صف تقريبيّ رائق النّ ور الميم الذي لعبتو الطّ ة الدّ دبيات العمميّ ة. بالإضافة لذلك نعمم من الأيفيّ خصائصيا الطّ 

ة تطبيقيا عمى الفوليرينات الكبيرة مكانيّ ق في مجال الفوليرينات بيدف فيم إرائومن الميم اختبار ىذه الطّ  ،ةة والمعدنيّ بات العضويّ من المركّ  جداّ 
 .C36لمتماكبات الفوليرين ة ة نصف تقريبيّ ة كموميّ راسة حسابات نظريّ نقترح في ىذه الدّ  ،بناء عمى ما سبق ، وىو ىدفنا في ىذا البحث.خمةوالضّ 

 :الحساب طرائق -2
 :ةقريبي  نصف الت  رائق الط   -1 -2

يتطمب حل ىذه المعادلات ، و عمى معادلات ىارتري فوك روثان موجي   كتابعٍ محدد سلاتر التي تستخدم  Ab-initio الـ طرائقتعتمد 
بتقريب المدارات  كاملات بشكل تقريبيّ ب ىذه التّ حسَ ة المركز. تُ باعيّ رّ الة و لاثيّ ثّ الة و نائيّ ثّ الة و حاديّ الأكاملات من التّ  حساب عدد كبير جداً 

يا تصبح جميعيا قابمة لمحساب نّ كاملات إلا أغم من ازدياد عدد التّ ة. بالرّ من توابع غوصيّ  ةٍ يّ منتي ةٍ خطيّ  ة من نوع سلاتر بتراكيبَ ريّ الذّ 
 -فوك-عمى معادلات ىارتري ساسيِّ أ ة بشكلٍ قريبيّ رائق نصف التّ تعتمد الطّ . ةوابع الغوصيّ قة بالتّ ة المتعمّ ساسيّ بفضل المبرىنات الأ تحميمياً 

خرى تحدد ة وألحصول عمييا من معطيات تجريبيّ ة يمكن اة المركز ببارامترات ذريّ باعيّ رّ الة و لاثيّ ثّ الكاملات ولكن يتم استبدال التّ روثان 
كثر دقة قاعدة سلاتر والتي تعتبر أكاملات بشكل دقيق باستخدام يحسب ما تبقى من التّ و  ،ةمة مع معطيات تجريبيّ ءمواباستخدام طريقة ال

 ة المستخدمة.قريبيّ رائق التّ ىم الطّ من بين أ PM3و AM1و MNDOرائق تعتبر الطّ و ة. من القواعد الغوصيّ 
Modified Neglect of Diatomic Overlap (MNDO)طريقة  1-1-2-

 

ة نائيّ ثّ الالجزيئات و  عزولةمال راتالذّ  بارامتراتMNDO [50 ]طريقة تستخدم ، و وتعطي نتائج أفضل منيا MINDO/3رة لطريقة وىي طريقة مطوّ 
 .ةالييدروجينيّ الرّوابط ة كبينيّ ال آثراتتتي تخضع وتساىم في الالأنظمة ال قيق كفاية لدى حسابغير الدّ  ؤلتنبريقة امن مثالب ىذه الطّ لكن  .رةالذّ 

 Austin Model 1: (AM1)نموذج اوستن  أطريقة  2-1-2-
ة التي المشاكل الحسابيّ  وضعت من قبل ديوار ومجموعتو من أجل حلّ  MNDOلطريقة  نةحسّ ىي طريقة مAM1 [50 ]طريقة  نّ إ

ة عمى الحاويّ الحة لمجزيئات يا غير صة إلا أنّ نتائج أكثر دقّ  تعطي AM1طريقة  إن. MNDOحمّيا بطريقة  يتم التمكن منلم 
 .ةسانديّ تّ ال روابطة عمى ر وكذلك المركبات الحاويّ فسفو -أوكسجينروابط 

 PM3طريقة  3-1-2-
وذلك  (J.J.P. Stewart)قبل ستيوارت  وضعت منالتي  AM1و MNDO يتَ رة عن طريقمطوّ  طريقةٌ PM3 [50 ] طريقةَ  نّ إ

 AM1و PM3 نيريقتالطّ   منكلاً  ولكن .ةجريبيّ تّ ال تائجبالمقارنة مع النّ ة أكثر دقّ  نتائجالحصول عمى  بيدفأكثر  بارامترات بإضافة
ريقة طّ ال بارامترات اشتقت وقد .ةقّ بنفس مستوى الكفاءة والدّ  بنيويّةة والرموديناميكيّ تّ لخواص الاسبان وتح يانفس وابعالتّ تستخدمان 

PM3  ّة باستخدام طريقة إدخال ذاتي(Parameterization) من قبل ستيورات نفسو. أما في طريقة  توضعAM1 الكثير من  نّ إف
 .ةجريبيّ التّ  ةالكيميائيّ -ةالفيزيائيّ   عطياتتم الحصول عمييا من خلال الم بارامتراتال
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 :البرامج المستخدمة في حسابات البحث -2-2
  Orca 4.2.1ج امنبر  -2-21-

 Body Perturbation-Manyو Density Functional Theory الطرائق الكموميةمجموعة متنوعة من بأنو يشمل   Orca [51]برنامجيتميز 
الكثير  يحسبو  Gabeditمن برنامج  ممف الدخلبقراءة  Orcaيقوم برنامج  Semiempirical Methodsو Coupled Cluster Theoriesو

والشكل اليندسي  Core-Core Repulsionمن الكميات والخصائص الجزيئية مثل الطاقة الكمية والطاقة الإلكترونية وطاقة تنافر الألباب 
وأطياف الاشعة تحت الأحمر  الاىتزاز واترات، وأيضاً تةمستويات الجزيئيالوكذلك يقوم البرنامج بحساب عدد  ،لمجزيئة المدروسة الأمثل

والتي منيا يتم معرفة أعمى مدار جزيئي  Molecular Orbital Eigen Value، والقيم الطاقية الذاتية لممدارات الجزيئية NMRطياف الـ وأ
. وكذلك يقوم البرنامج بحساب ثوابت القوى والشحنة النيائية لكل [ELumo]ئي غير مشغول يوأدنى مدار جز بالإلكترونات  [EHOMO]مشغول 

صور الذاتي الكمي لمجزيئة، كما يقوم البرنامج بحساب الخواص الحرارية )الثرموديناميكية( لمجزيئة المدروسة عند درجات حرارة ذرة وعزم الق
 .وطاقة جيبس الحرة وأيضاً المحتوى الحراري )الانثالبي( لمجزيئة  Entropyالحرارية والانتروبي  طاقةمختمفة مثل ال

  Gabeditج امنبر  -2-22-
، ويمكن من بيةاسو الكيمياء الح رامجلب دخلإنشاء ممفات الوم بقيواجية مستخدم رسومية،  و برنامجى Gabedit [52] برنامجأنّ 

ورسم اليندسة النيائية وأطياف  بيةاسو الكيمياء الح رامجبخلالو بناء اليندسة البدائية لمجزيئات، وكذلك يمكنو قراءة نتائج حسابات 
 . NMRتحت الأحمر وأطياف الـ 

 :تائج والمناقشةالن  -3
وبعض الكميات الطّاقيّة ، سبيّ ة لمختمف المتماكبات بيدف تحديد استقرارىا النّ لكترونيّ الإ الطّاقةنقتصر في ىذا العمل عمى حساب 

 .النّظريّة ترات الاىتزاز وأطياف تحت الأحمروتوا ةرموديناميكيّ والتّ مى ة المثسيّ ة اليندوتحديد البنيّ 
  الهندسي ة والبنيةة سبي  الن   الط اقة -1-3

 C36الفوليرين  لجميع متماكباتة سبي  الن   الطّاقة -1-1-3
 أنّ  عمماً  ،C36-D2d-Iممتماكب الأكثر استقراراً بالنسبة ل C36الفوليرين متماكبات لة يّ الكمّ  ةالإلكترونيّ  الطّاقةفروق  (1ط )المخطّ  نيبيّ 

   eV 4235.6750 المتماكبىذا طاقة 
 

 

 .(PM3) بطريقة C36-D2d-Iالمتماكب الأكثر استقراراً مقارنة مع  C36الفوليرين بين متماكبات  (eV) ةالكمي   ةالإلكتروني   الط اقة فروق ( 1المخطط )

، D2d-I ، C2v، C2-I ،D6h، D2d-II ،C2-II  ، Cs-I ،C1-I ،C2-III  ،C1-I :عمى التوالي طاقياً  ات تترتبالمُتماكبَ  أنّ  (1) طالمخطّ ح من يتضِّ 
D3h ،C2-IV ،Cs-I،D2-I ،D2-II ، عمى التوالي:  طاقياً  ترتيب المتماكباتيكون  [34المرجع ] في وبالمقابلD2d-I،D6h ،  C2-I ،C2v،C2-II  ،Cs-

I، المُتماكبَ أنّ بالترتيبين يتفقان  نجد أنّ  أولى من زاوية ،مقارنةالوب D2d-I  والمتماكب الأخرى المتمُاكبات من بين  استقراراً  كثرُ الأىوC2-I 
عمى و  ،[34في المرجع ]الرّابع رتيب في حساباتنا والتّ الثاّني يحتلّ التّرتيب   C2Vبُ المُتماكِ  أنّ من زاوية أخرى نجد  .يحتل الترتيب الثالث

وبالمقارنة بين الترتيبين يمكن  .[34]الثاّني في المرجع رتيب التّ و  الرّابع في حساباتنايحتلّ التّرتيب   D6h نجد أنّ المتماكب  النقيض من ذلك
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متقاربة  D2d-II و  D6hو  C2-Iأن طاقة المتماكبات  (1)ط ن لنا من المخطّ كما يتبيّ . 6من   4الملاحظة أنو يوجد توافق بين الطريقتين بنسبة
و  C1-II و  C2-IIIالمتماكبات سبة لطاقة مر نفسو بالنّ الأ يضاً أو  C1-Iو  Cs-I و   C2-IIسبة لطاقة المتماكباتوكذلك الحال بالنّ فيما بينيا  جداً 
D3h.  

 الهندسي ة البنية2-1-3-
المدروسة  C36ممتماكبات الخمسة الأولى الأكثر استقراراً من متماكبات الفوليرين لنعرض جداولَ لأىم أطوال الرّوابط وقيم الزّوايا 

الزّوايا. ولابد من بيان  قياساتللإشارة ل (A: Degrees)للإشارة إلى أطوال الرّوابط و  (B: Angstroms). وسنستخدم PM3 ةبطريق
عشر مضمعاً  ياثنَ  الرّوابطأربع وخمسون رابطة ومئة وثماني زوايا بين أطوال الرّوابط؛ إذ تشكّل ىذه C36 يوجد في الفوليرين أنّو 

 متماكب إلى آخر.من  اخماسيّاً وثمانية مضمعات سداسيّة يختمف توزعي
 الأكثر استقراراً  C36-D2d-Iالهندسىة المثمى لممتماكب  1-2-1-3-

 .PM3 بطريقة C36-D2d-I المثمى لممتماكب الرّوابطندرج شكلًا وجدولًا بأىم أطوال 
 

 

 .(PM3) بطريقة C36-D2d-Iيوضح الهندسة المثمى لممتماكب ( 1الش كل )

يحتوي كل منيما عمى أربعة  ،تتّخذ موقعين منفصمين C36-D2d-Iأنّ المضمعات السّداسيّة في المُتماكب  (1)نلاحظ من الشّكل 
 12ىو الخماسيّة المضمعات  كربون المشتركة بين -روابط كربونأنّ عدد  (1)مضمعات سداسي ة متجاورة، ويتضح من الشّكل 

 رابطة.
وابط1الجدول ) وايا ( أهم أطوال الر   .PM3بطريقة  C36-D2d-I  في المتماكب وقياسات الز 

Definition Value Definition Value Definition Value 

B(C1,C0) 1.438 B(C7,C1) 1.415 B(C8,C7) 1.430 

B(C5,C4) 1.379 B(C9,C8) 1.472 B(C12,C6) 1.502 

B(C6,C5) 1.434 B(C2,C0) 1.423 B(C14,C9) 1.498 

A(C2,C0,C3) 118.1 A(C5,C4,C24) 107.4 A(C4,C7,C8) 118.3 

A(C1,C0,C3) 109.1 A(C7,C4,C24) 107.9 A(C1,C7,C8) 118.5 

A(C0,C1,C22) 107.8 A(C4,C5,C15) 108.8 A(C1,C7,C4) 106.7 

A(C7,C1,C22) 108.7 A(C6,C5,C15) 107.6   

A(C0,C1,C7) 122.8 A(C4,C5,C6) 120.3   

 C36-D2d-I انغستروم في المتماكب 1.502]–[1.379م مختمفة لأطوال الرّوابط تقع ضمن المجال ( بأنّو يوجد تسع قيَ 1يتبيّن من الجدول )
ن رابطة وأن المعدّل يوخمس اً حيث أنّ عدد الرّوابط يبمغ أربع ؛لأكثر استقراراً من بين المتماكبات الخمسة عشر المدروسة في ىذا العملا

-[°106.7وجد أربع عشرة قيمة مختمفة لمزوايا محصورة ضمن المجال تكما  انغستروم. 1.443الوسطيّ لأطوال الرّوابط  ليذا المتماكب ىي 
) قياس الزّاويّة في  °108 زوايا المضمّعات الخماسيّة ليذا المتماكب تنحرف بزيادة أو نقصان عن القيمةومن الجدير بالذّكر أنّ  .120.3°]

  A(C1,C0,C3)=109.1° الزّاويّةبينما زادت قيمة  °1.3بمقدار A(C1,C7,C4)=106.7°حيث نقصت قيمة الزّاويّةالمضمّع الخماسيّ المنتظم( 
اويّة في المضمّع )قياس الزّ  °120زوايا المضمّعات السّداسيّة تنحرف بزيادة أو نقصان عن القيمة . وفي ذات السّياق نجد أنّ °1.1بمقدار 

بمقدار  A(C0,C1,C7)=122.8°بينما زادت قيمة الزّاويّة  °1.9بمقدار A(C2,C0,C3)= 118.1°حيث نقصت قيمة الزّاويّة  السّداسيّ المنتظم(؛
2.8°. 
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  C36-C2V  الهندسىة المثمى لممتماكب 2-2-1-3-
 PM3 بطريقة C36-C2Vندرج شكلًا وجدولًا بأىم أطوال الرّوابط المثمى لممتماكب 

 

 
 .(PM3) بطريقة C36-C2Vيوضح الهندسة المثمى لممتماكب ( 2الش كل )

يحتوي أحدىما عمى مضمّعين سداسيّين  ،تتّخذ موقعين منفصمين C36-C2Vأنّ المضمّعات السّداسيّة في المُتماكب  (2)يبيّن الشّكل  
كربون  -روابط كربونأنّ عدد  (2)بينما يحتوي الموقع الآخر عمى ستة مضمّعات سداسيّة متجاورة. ويتضح من الشّكل  ،متجاورين

 رابطة.  13ىو الخماسيّةالمضمّعات  المشتركة بين
وايا في المتماكب 2الجدول ) وابط وقياسات الز   .(PM3)بطريقة  C36-C2V( أهم أطوال الر 

Definition Value Definition Value Definition Value 

B(C1,C0) 1.426 B(C7,C6) 1.411 B(C11,C10) 1.412 

B(C2,C1) 1.469 B(C8,C7) 1.442 B(C12,C4) 1.366 

B(C3,C0) 1.407 B(C8,C4) 1.502 B(C13,C12) 1.511 

B(C5,C2) 1.505 B(C8,C1) 1.409 B(C14,C11) 1.486 

B(C5,C4) 1.385 B(C10,C9) 1.458 B(C15,C14) 1.371 

B(C6,C3) 1.454 B(C11,C5) 1.429   

A(C1,C0,C3) 118.2 A(C0,C3,C26) 107.5 A(C6,C7,C8) 107.6 

A(C1,C0,C24) 119.2 A(C6,C3,C26) 107.4 A(C1,C8,C7) 108.8 

A(C3,C0,C24) 108.3 A(C0,C3,C6) 120.8 A(C4,C8,C7) 108.7 

A(C0,C1,C2) 118.9 A(C5,C4,C8) 109.1 A(C1,C8,C4) 118.4 

A(C0,C1,C8) 118.8 A(C5,C4,C12) 119.6 A(C16,C9,C19) 105.6 

A(C2,C1,C8) 107.1 A(C2,C5,C4) 106.9 A(C11,C10,C23) 109.0 

A(C1,C2,C23) 121.5 A(C4,C5,C11) 121.9 A(C9,C10,C23) 107.3 

A(C5,C2,C23) 108.5 A(C3,C6,C7) 117.9   

A(C1,C2,C5) 108.0 A(C7,C6,C35) 118.5   

 

الذي يحتل التّرتيب الثاّني من حيث الاستقرار من بين المتماكبات الخمسة عشر C36-C2V المتماكب  بأنَّ  (2)نلاحظ من الجدول 
ومن زاوية أخرى فأن  (°A) 1.511و  (°A) 1.366المدروسة في ىذا العمل يتميّز بسبع عشرة قيمة مختمفة لأطوال الرّوابط  تقع بين 

 [°105.6وعشرين قيمة لمزوايا تقع ضمن المجال  اً كما نميّز خمسانغستروم.  1.450المعدّل الوسطيّ لأطوال الرّوابط ليذا المتماكب ىي 
- [121.5° . 

 C36-C2-I  الهندسىة المثمى لممتماكب 3-2-1-3-
 .(PM3)بطريقة  C36-C2-Iندرج جدولًا بأىم أطوال الرّوابط المثمى لممتماكب 
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 .(PM3) بطريقة C36-C2-Iيوضح الهندسة المثمى لممتماكب  ( 3الش كل )

. في ىذا المتماكب نجد أنّ عدد (3)الشّكل ببعضيا كما ىو واضح في C36-C2-Iتتّصل المضمّعات السّداسيّة الثّمانيّة في المُتماكب 
 رابطة.  13ىو الخماسيّةالمضمّعات  كربون المشتركة بين -روابط كربون

 
 

وايا في المتماكب3الجدول ) وابط وقياسات الز   .(PM3)بطريقة  C36-C2-I ( أهم أطوال الر 
Definition Value Definition Value Definition Value 

B(C1,C0) 1.478 B(C10,C8) 1.42 B(C18,C9) 1.524 

B(C2,C1) 1.399 B(C10,C1) 1.461 B(C19,C17) 1.483 

B(C3,C0) 1.472 B(C11,C9) 1.374 B(C21,C20) 1.389 

B(C4,C3) 1.41 B(C12,C5) 1.477 B(C21,C14) 1.480 

B(C5,C4) 1.432 B(C13,C11) 1.503 B(C22,C20) 1.448 

B(C5,C2) 1.442 B(C15,C14) 1.423 B(C23,C20) 1.460 

B(C6,C4) 1.451 B(C16,C14) 1.392 B(C23,C15) 1.419 

B(C7,C6) 1.386 B(C17,C15) 1.438 B(C24,C16) 1.447 

B(C9,C8) 1.457 B(C17,C8) 1.511 B(C25,C24) 1.400 

A(C1,C0,C24) 109.1 A(C5,C4,C6) 107.9 A(C5,C12,C13) 121.0 

A(C3,C0,C24) 109.4 A(C9,C8,C17) 118.3 A(C12,C13,C31) 107.1 

A(C1,C0,C3) 120.1 A(C9,C8,C10) 107.0 A(C11,C13,C31) 119.6 

A(C2,C1,C10) 121.6 A(C11,C9,C18) 121.7 A(C17,C15,C23) 120.6 

A(C0,C1,C2) 117.3 A(C8,C9,C11) 108.7 A(C8,C17,C19) 122.8 

A(C0,C1,C10) 107.6 A(C8,C9,C18) 119.0 A(C9,C18,C31) 107.7 

A(C5,C2,C11) 106.5 A(C1,C10,C8) 106.7 A(C9,C18,C19) 108.3 

A(C1,C2,C5) 119.5 A(C8,C10,C16) 108.1 A(C17,C19,C18) 119.1 

A(C1,C2,C11) 118.2 A(C2,C11,C13) 109.2 A(C18,C19,C28) 118.0 

A(C4,C3,C27) 120.8 A(C9,C11,C13) 120.7 A(C20,C21,C25) 118.8 

A(C0,C3,C4) 117.8 A(C2,C11,C9) 120.0   

A(C0,C3,C27) 107.2 A(C13,C12,C33) 108.5   
 

الذي يحتلّ التّرتيب الثاّلث من حيث الاستقرار من بين المتماكبات الخمسة عشر  C36-C2-Iبأنّ المتماكب  (3) نلاحظ من الجدول
حيث أنّ المعدّل الوسطيّ  انغستروم  1.511-1.374بين  أطواليا محصورةً  مُ المدروسة في ىذا العمل يتميّز بسبع وعشرين رابطة تكون قيَ 

ولعلّ من   .°122.8] - [°5 .106وثلاثين قيمة لمزّوايا تقع ضمن المجال  اً كما نميّز أربعانغستروم.  1.444لأطوال الرّوابط ليذا المتماكب 
ي المضمّع الخماسيّ المنتظم( ) قياس الزّاوية ف °108المناسب التنّويو أنّ زوايا المضمّعات الخماسيّة تنحرف بزيادة أو نقصان عن القيمة 

 A(C3,C0,C24)=109.4°بينما زادت عمييا قيمة الزّاويّة  °1.5بمقدار A(C5,C2,C11)=106.5°حيث نقصت عنيا قيمة الزّاويّة 
)قياس الزّاويّة في المضمّع  °120زوايا المضمّعات الخماسيّة تنحرف بزيادة أو نقصان عن القيمة وفي ذات السّياق نجد أن  .°1.4بمقدار

 A(C8,C17,C19)=122.5°بينما زادت قيمة الزّاويّة  °2.7بمقدار A(C0,C1,C2)= 117.3°حيث نقصت قيمة الزّاويّة  السداسيّ المنتظم(؛
 .°2.5بمقدار

 C36-D6hالهندسىة المثمى لممتماكب  4-2-1-3-
 .PM3 بطريقة C36-D6h ندرج جدولًا بأىم أطوال الرّوابط المثمى لممتماكب

 
 .PM3 بطريقة C36-D6h يوضح الهندسة المثمى لممتماكب( 4الش كل )
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يحتوي أحدىا عمى ستة  ،(4ثلاثة مواقع منفصمة كما ىو واضح في الشّكل ) C36-D6hتتّخذ المضمّعات السّداسيّة في المُتماكب 
بينما يحتوي كل من الموقعين الباقيين عمى مضمّع سداسيّ  ،مضمّعات سداسيّةٍ مُتجاورة تشكّلُ حزاماً في وسط ىذا المُتماكب

 -( أنّ عدد روابط كربون4ن بالنّسبة لمموقع الأوّل. يتبين من الشّكل )اومن الجدير بالملاحظة أنّ ىذين الموقعين متناظر  .معزول
 رابطة.  12كربون المشتركة بين المضمّعات الخماسيّة  ىو

 
وايا في المتماكب4الجدول ) وابط  وقياسات الز   PM3.بطريقة   C36-D6h ( أهم أطوال الر 

Definition Value Definition Value Definition Value 

B(C2,C1) 1.402 A(C3,C0,C24) 120.9 A(C3,C2,C13) 107.5 

B(C3,C2) 1.440 A(C3,C0,C4) 109.5 A(C1,C2,C3) 120.0 

B(C3,C0) 1.500 A(C4,C0,C24) 107.8 A(C1,C2,C13) 107.4 

B(C4,C0) 1.413 A(C2,C1,C23) 118.1   

B(C5,C4) 1.462 A(C2,C1,C27) 119.4   

 

الخمسة  الذي يحتلّ التّرتيب الرّابع من حيث الاستقرار من بين المتماكبات C36-D2d-IIبأنّ المتماكب  (4)يتبين لنا من الجدول 
حيث المعدّل الوسطيّ لأطوال  (°A) 1.500و (°A) 1.402عشر المدروسة في ىذا العمل يتميّز بخمس روابط تقع قيم أطواليا بين 

وتكون قيم الزّوايا في  .°120.9]-[°107.4كما نميّز ثماني قيم لمزّوايا تقع ضمن المجال انغستروم.  1.443الرّوابط ليذا المتماكب 
متساوية مع زوايا المضمّع  الخماسيّ المنتظم أو زوايا المضمّع السّداسيّ المنتظم وأحياناً أخرى تكون أكبر أو أصغر حيان بعض الأ

بينما زادت قيمة الزّاويّة  °0.6عن زاوية المضمّع الخماسيّ المنتظم بمقدار A(C1,C2,C13)= 107.4°حيث نقصت قيمة الزّاويّة منيا؛ 
A(C1,C0,C25)=109.1°  بالمقابل انحرفت قيمة الزّاويّة °1.5بمقدار ،A(C3,C0,C24)=120.9°  ّعن زاوية المضمّع  السّداسي

 .°1.9بمقدار  A(C2,C1,C23)=117.4°بينما انحرفت قيمة الزّاويّة  °0.9المنتظم زيادة بمقدار 
 C36-D2d-IIالهندسىة المثمى لممتماكب  5-2-1-3-

 .(PM3) بطريقة C36-D2d-IIندرج جدولًا بأىم أطوال الرّوابط المثمى لممتماكب 
 

 
 .(PM3) بطريقة C36-D2d-IIيوضح الهندسة المثمى لممتماكب ( 5الش كل )

ببعضيا لتشكّل موقعين منفصمين لممضمعات الخماسيّة يحتوي كل منيما عمى ستة  C36-D2d-IIتتّصل المضمعّات السّداسيّة الثمّانيّة في المُتماكب 
  14ىو الخماسيّةالمضمعّات  كربون المشتركة بين -روابط كربون. في ىذا المتماكب نجد أنّ عدد (5)مضمعّات خماسيّة كما ىو مبين في الشّكل 

 رابطة.
وايا في5الجدول ) وابط وقياسات الز   .(PM3)بطريقة C36-D2d-II   المتماكب ( أهم أطوال الر 

Definition Value Definition Value Definition Value 

B(C1,C0) 1.497 B(C6,C2) 1.438 B(C9,C8) 1.395 

B(C3,C0) 1.386 B(C6,C1) 1.465 B(C11,C10) 1.439 

B(C3,C2) 1.403 B(C9,C3) 1.475 B(C13,C12) 1.367 

B(C5,C4) 1.506     

A(C1,C0,C25) 109.1 A(C3,C2,C10) 109.0 A(C6,C5,C17) 117.9 
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A(C1,C0,C3) 107.1 A(C3,C2,C6) 107.2 A(C4,C5,C6) 106.5 

A(C3,C0,C25) 107.6 A(C6,C2,C10) 108.7 A(C4,C5,C17) 106.1 

A(C0,C1,C28) 106.7 A(C0,C3,C9) 117.4 A(C1,C6,C5) 120.5 

A(C0,C1,C6) 119.3 A(C2,C3,C9) 118.9   

A(C6,C1,C28) 122.5 A(C5,C4,C27) 119.2   
 

الذي يحتلّ التّرتيب الخامس من حيث الاستقرار من بين المتماكبات الخمسة  C36-D2d-IIبأنّ المتماكب  (5) يتضح لنا من الجدول
حيث أنّ المعدّل الوسطيّ  (°A) 1.506و (°A) 1.367يا بين أطوالِ  مُ عشر المدروسة في ىذا العمل يتميّز بعشر روابط تقع قيَ 

حيث  [°122.5-°106.1]كما نميّز ست عشرة قيمة لمزّوايا تقع ضمن المجالانغستروم.  1.445لأطوال الرّوابط ليذا المتماكب 
بينما زادت قيمة الزّاويّة  °1.9عن زاوية المضمّع الخماسيّ المنتظم بمقدار A(C4,C5,C17)= 106.1°نقصت قيمة الزّاويّة 

A(C1,C0,C25)=109.1° بالمقابل انحرفت قيمة الزّاويّة°1.1بمقدار ،A(C6,C1,C28)=122.5°  عن زاوية المضمّع  السّداسيّ المنتظم
 .°2.6بمقدار A(C0,C3,C9)=117.4°بينما انحرفت قيمة الزّاويّة  °2.5زيادة بمقدار

 لممتماكبات  والترموديناميكية ةالط اقي  الكميات  -3-2
أين والألفة الإلكترونيّة والكيرسمبيّة والكمون الكيميائيّ وكمون التّ  EGapو ELUMOو EHOMOة الطّاقيّ ندرج فيما يمي جداول بالكميات 

 بطريقة  .الحرّة جيبس وطاقة والانتالبيّة والإنتروبيّة الطّاقة الحراريّةو الإلكترونيّة والإلكتروفمسيتي  والقساوة الإلكترونيّة والمدونة الإلكترونيّ 

(PM3). 
 ة الط اقي  الفجوة و  Lumoالـ و  Homoالـ  طاقات -1-2-3

 بالإلكترونات نى مدار جزيئي غير مشغولأدو  EHOMO بالإلكتروناتجزيئي مشغول  عمى مدارٍ لأ الطّاقةقيم ( 6الجدول )في نعرض 
ELUMO  يما بين الطّاقيّ الفرق و EGap  

 .(eV)مقدرة بوحدة الـ  (PM3)بطريقة  C36لمتماكبات الفوليرين  EGap لوا ELUMO  لوا EHOMO ل( قيم ا6الجدول )

Energy gap ELumo EHomo Sym. 

Previous work [34] Previous work [29] This work This work This work 

1.387 0.8245 5.2034 -3.4088 -8.6122 D2d-I 
1.430 0.6531 5.6375 -3.4177 -9.0552 C2v 

1.424 0.6422 4.4784 -4.1240 -8.6024 C2-I 

1.095 0.2095 4.0881 -4.1771 -8.2652 D6h 

- 0.5660 5.8833 -3.1499 -9.0332 D2d-II 

1.443 0.3510 4.5025 -4.1722 -8.6747 C2-II 

1.585 0.5959 5.4061 -3.6296 -9.0357 Cs-I 

- 0.4708 5.3252 -3.6769 -9.0021 C1-I 

- 0.4381 4.8933 -3.7810 -8.6743 C2-III 

- 0.4980 5.2749 -3.6873 -8.9622 C1-II 

- 0.4272 5.2544 -3.6652 -8.9196 D3h 

- 0.4762 5.6524 -3.4833 -9.1357 C2-IV 

- 0.5660 5.0439 -3.8891 -8.9330 Cs-II 

- 0.7102 4.6124 -3.9810 -8.5934 D2-I 

- 0.5959 5.1522 -3.7701 -8.9223 D2-II 

وأصغر قيم الفجوة  EHOMOوأصغر قيم الـ  ELUMO  ل، بالقيمة المطمقة، يممك أكبر قيم اD6hالمتماكب  بأنّ  (6)يُظير لنا الجدولُ 
ة المحسوبة الطّاقيّ ىذا ما نلاحظو أيضاً لدى ترتيب قيم الفجوة  .وذلك من بين المتماكبات الخمسة عشر المدروسة EGap)ة )الطّاقيّ 

 وبالمقابل نلاحظ أنّ ة. ةً مقارنة بالمتماكبات البقيّ ةً كيربائيّ الأكثرَ ناقميّ  D6hالمتماكب وبذلك يُعتبَرُ  [؛29,34سابقة ]بأعمال 
؛ D6h( عن المتماكب eV 1.7952ة من بين المتماكبات الخمسة عشر بفارق )الطّاقيّ يممك أكبر قيمة لمفجوة  D2d-IIالمتماكب 

[ 29] في المرجعالأكبر ة الطّاقيّ لفجوة ا . في حين تعودة مقارنة بيذه المتماكباتة الكيربائيّ اقميّ الأخيرةَ في النّ يحتل المرتبةَ وبذلك 
ىو الذي يممك القيمة الأكبر لمفجوة  Cs-Iالمتماكب  نّ إف [34] بينما في المرجعمن بين المتماكبات الخمسة عشر،  D2d-Iممتماكب ل

، بالقيمة المطمقة، يممك C2-IVالمتماكب  خرى، نلاحظ أنّ أ. ومن زاوية في ىذا المرجع تة المدروسةالسّ  من بين المتماكباتة الطّاقيّ 
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 بأنّ  يمكن الملاحظة D6h.( عن المتماكب eV 0.5333من بين المتماكبات الخمسة عشر المدروسة بفارق ) EHOMO لأكبر قيم ا
( eV 1.0272من بين المتماكبات الخمسة عشر المدروسة بفارق )ELUMO  ل، بالقيمة المطمقة، يممك أصغر قيم اD2d-IIالمتماكب 

 ةالطّاقيّ  تعرّف الفجوةو . عوازلأو نواقل  نصافأ فيما إذا كانت نواقل أو الموادَ  ةالطّاقيّ نُ من قيمة الفجوة تتبيّ  D6h.عن المتماكب 
الفجوة، بوحدة الإلكترون  طاقة نّ قيمةإ إذ التوصيل؛ نطاق إلى كافؤالتّ  نطاق من لينتقلَ  ،للإلكترون اللازمة الطّاقة مقدار بأنّيا

 المواد في 3لى إ 0.1 وبين نسبياً، كبيرة وتعتبر العازلة، المواد في 3 وأكبر من ،اقمةالنّ  المواد صفر أو صغيرة جداً في فولت،
 C36متماكبات الفوليرين تعتبر  PM3طريقة  بأنّ  (6)في الجدول الواردة ة الطّاقيّ . يتضح من خلال قيم الفجوة [52]واقل أنصاف النّ 

  نصف ناقمة. C36متماكبات الفوليرين  بأنّ  [29,34وبالمقابل، تظير نتائج العممين ] .من العوازلفي عممنا وسة المدر 
 DFTطريقة استخدمت  34بأنو في المرجع  ويمكن تفسير ذلك، اختلاف كبيرنلاحظ  02نتائج المرجع و  نانتائجبالمقارنة بين  

 بالإضافة لذلك تقوم بحساب جميع التكاملات تحميمياً  ،لكترونيبعين الاعتبار الترابط الإالتي تأخذ تابعي الكثافة المعتمدة عمى 
الكيميائية بدقة تتعمق بطبيعة ىذه  –تسمح بالتنبؤ بالعديد من الخصائص الفيزيائية  PM3بالمقابل طريقة  باستخدام قواعد غوصية.

عمى معادلات  PM3تعتمد طريقة إذ ستخدمت لتحديد قيم بارامترات ىذه الطريقة. وبطبيعة سمسمة الجزيئات التي اُ  الخصائص
 ط الضعف التالية:ىارتري فوك روثان وتعاني من نقا

 لكترونيبعين الاعتبار الترابط الإ لا تأخذ 

  تقريبية يدخل فييا بارامترات تقريبية وبعض الكميات تحسب عدديا التكاملات الثنائية والثلاثية المركز باستخدام علاقات
 الفيزيائية المأخوذة مباشرة من التجربة.

  تحدد البارامترات السابقة عمى سمسمة محدودة من الجزيئات وتفترض أن ىذه البارامترات تممك نفس القيم من أجل جميع
نتائج غير مرضية من أجل جزيئات ذات تعطي   PM3طريقة  الجزيئات خارج ىذه السمسمة. يحدث في بعض الحالات أنّ 

. عمى سبيل المثال إذا كانت جزيئات السمسمة ترات الطريقةلتحديد بارام ؛طبيعة مختمفة جداً عن الجزيئات المستخدمة
 قت الطريقة عمى جزيئات لاعضوية .بّ المستخدمة جميعيا عضوية فمن تكون النتائج مرضية إذا طُ 

تنجح بشكل جيد جداً بالتنبؤ ببعض الخصاص الفيزيائية واليندسية وىي عادة تعطي  PM3طريقة ن مقالات أولكن اثبتت العديد من ال
في مجال الفوليرينات الصغيرة بيدف  PM3ردنا في ىذا المقال اختبار . بناء عمى ذلك أىندسة جزيئية مثمى عمى درجة عالية من الدقة

 الكبيرة والعملاقة والتنبؤ بالسموك الكيفي لبعض الخصائص الفيزيائية صعبة المنال بالطرائق نصف التقريبية. التنبؤ بيندسة الفوليرينات
  الإلكتروني ة والكهرسمبي ة والكمون الكيميائي  الإلكتروني  أين والألفة كمون الت  -2-2-3

  µ والكمون الكيميائيّ الإلكترونيّ  χوالكيرسمبيّة  A والألفة الإلكترونيّة I أينقيم كمون التّ ( 7الجدول )في نعرض 
 .(PM3)بطريقة  C36لمتماكبات الفوليرين ( eV)مقدرة بوحدة  الإلكتروني   الكيميائي   والكمون والكهرسمبي ة الإلكتروني ة والألفة أينالت   كمون قيم (7الجدول )

µ χ A I Sym. 

-6.011 6.011 3.4088 8.6122 D2d-I 
-6.236 6.236 3.4177 9.0552 C2v 

-6.363 6.363 4.1240 8.6024 C2-I 

-6.221 6.221 4.1771 8.2652 D6h 

-6.092 6.092 3.1499 9.0332 D2d-II 

-6.423 6.423 4.1722 8.6747 C2-II 

-6.333 6.333 3.6296 9.0357 Cs-I 

-6.340 6.340 3.6769 9.0021 C1-I 

-6.228 6.228 3.7810 8.6743 C2-III 

-6.325 6.325 3.6873 8.9622 C1-II 

-6.292 6.292 3.6652 8.9196 D3h 

-6.310 6.310 3.4833 9.1357 C2-IV 

-6.411 6.411 3.8891 8.9330 Cs-II 

-6.287 6.287 3.9810 8.5934 D2-I 
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-6.346 6.346 3.7701 8.9223 D2-II 

 الخمسة عشر المدروسة: ( من بين المتماكبات7نستنتج من الجدول )
  ّأين الأكبر ىي لممتماكب أنّ قيمة كمون التC2-IV اللازمة  الطّاقةأكبر من  واللازمة لنزع إلكترون من الطّاقة وىذا يعني أنّ ؛

 ة.لكترون من المتماكبات البقيّ لانتزاع إ

  أنّ المتماكبD6h  ّة بينما المتماكب قيمة للألفة الإلكترونيّ أين وأكبر يممك أصغر قيمة لكمون التD2d-II للألفة  يممك القيمة الأقل
 .ةالالكترونيّ 

 ىي لممتماكب  ة والكمون الكيميائيّ القيمة الأكبر لمكيرسمبيّ  أن قيمة المطمقة،وفقاً لمC2-II  ّة بينما القيمة الأصغر لمكيرسمبي
 الأكثر استقراراً. D2d-Iىي لممتماكب  كمون الكيميائيّ وال
 وعزم ثنائي القطب الكهربائي   قيم القساوة والمدونة الإلكتروني ة والإلكتروفيمسيتي-3-2-3
لكلّ متماكب من   وعزم ثنائي القطب الكيربائي ωوالإلكتروفيمسيتي S والمدونة الإلكترونيّة η( قيمَ القساوة 8الجدولُ ) يظير

 .(PM3)بطريقة  C36متماكبات الفوليرين 
 وعزم ثنائي القطب الكهربائي   (eV)مقدرة بوحدة  ( قيم القساوة والمدونة الإلكتروني ة والالكتروفيميستي8الجدول)

 .PM3بطريقة  C36لمتماكبات الفوليرين ( Debye)مقدر بوحدة 
  ω S η Sym. 

0.00046 6.943 0.384 2.602 D2d-I 
1.20971 6.899 0.355 2.819 C2v 

0.43186 9.041 0.447 2.239 C2-I 

0.00020 9.467 0.489 2.044 D6h 

0.00090 6.307 0.340 2.942 D2d-II 

0.01550 9.164 0.444 2.251 C2-II 

0.91461 7.418 0.370 2.703 Cs-I 

1.51905 7.547 0.376 2.663 C1-I 

2.55917 7.926 0.409 2.447 C2-III 

1.84921 7.584 0.379 2.637 C1-II 

0.03962 7.535 0.381 2.627 D3h 

2.09681 7.043 0.354 2.826 C2-IV 

0.83464 8.149 0.397 2.522 Cs-II 

0.00091 8.570 0.434 2.306 D2-I 

0.00024 7.817 0.388 2.576 D2-II 

ة وذلك من وأصغر قيم القساوة الإلكترونيّ  electrophilicityوالـ  ة ة الإلكترونيّ لدونليممك أكبر قيم ا D6hالمتماكب  ( أنّ 8نستنتج من الجدول )
يبدي مقاومة  D2d-II المتماكب أنّ  بناءً عمى ما سبق نجد. D2d-IIالمتماكب وعمى النقيض من ذلك  بين المتماكبات الخمسة عشر المدروسة

 كثرُ أ C36-D6h المُتماكبَ  أنّ ( 8كما يلاحظ من الجدول ) .أكثر من غيره من المتماكبات المدروسة في ىذا العمل وزع الإلكترونيّ لتغير التّ 
 تماكبات التاّليةالمُ  من حيث التنّاظرC36-D6h  المُتماكباً؛ بسبب صغر قيمة عزم ثنائيّ القطب مُقارنة مع المتماكبات الُأخرى. يمي تناظر 
-C36-D2-II ،C36-D2d-I ،C36-D2d-II ،C36-D2-I ،C36-C2-II ،C36-D3h ،C36-C2-I ،C36-Cs-II، C36-Cs-I ،C36-C2v ،C36-C1التّرتيب:  عمى 

I ،C36-C1-II ،C36-C2-IV، C36-C2-III . ُّلعزوم ثنائيات القطب الاتجاىيَّ  فيو يساوي المجموعَ  ؛ةً متجيةكميّ  الكيربائيّ  طبالقُ  ثنائيّ  عزمُ ويُعد 
تماماً فإنَّ عزمَ ثنائيِّ القطبِ الكيربائيِّ لمجزيء يساوي الصفرَ نتيجةَ إلغاءِ عندما تكون بنيةُ الجزيءِ متناظرةً و  .جزيءلروابط ال الكيربائيّة

 وتزدادُ قيمةُ عزمِ ثنائيِّ القطب الكيربائيّ لمجزيء كمّما ابتعدَ عن التنّاظر. ،العزومِ ثنائيّةِ القطبِ الكيربائيّةِ لبعضيا البعض

 ة.ة وطاقة جيبس الحر  الحراري ة والإنتروبي ة والانتالبي   الط اقة -4-2-3
 .PM3بطريقة  G ةوطاقة جيبس الحرّ  Hة والانتالبيّ  S والإنتروبيّة U الحراريّة الطّاقة( قيم 9)جدول في النعرض 

 C36لمتماكبات الفوليرين  ةة وطاقة جيبس الحر  الحراري ة والإنتروبي ة والانتالبي   الط اقة قيم (9)الجدول 
Sym. U(a.u.) H(a.u.) S(kcal/mol) G(a.u.) 

D2d-I -155.4045 -155.4035 30.58 -155.4523 

C2v -155.3938 -155.3928 30.58 -155.4416 

C2-I -155.3715 -155.3705 30.62 -155.4193 



 جغاميالجنيد، نبيل جودية، عصام الفؤاد                                                    PM3 باستخدام طريقة  C36دراسة نظرية لمتماكبات الفوليرين

 

 17من  13

 

D6h -155.3688 -155.3678 30.62 -155.4166 

D2d-II -155.3665 -155.3656 30.59 -155.4143 

C2-II -155.3564 -155.3554 30.65 -155.4043 

Cs-I -155.3510 -155.3500 30.64 -155.3989 

C1-I -155.3453 -155.3443 30.65 -155.3932 

C2-III -155.3097 -155.3088 30.73 -155.3578 

C1-II -155.3059 -155.3049 30.72 -155.3539 

D3h -155.3050 -155.3041 30.73 -155.3530 

C2-IV -155.2858 -155.2849 30.73 -155.3339 

Cs-II -155.2585 -155.2576 31.41 -155.3076 

D2-I -155.2155 -155.2146 31.13 -155.2642 

D2-II -155.1462 -155.1453 30.97 -155.1946 

 الطّاقيّ رتيب الاستقرار تّ تتبع ال لممتماكبات المدروسة ةبس الحرّ وطاقة جية نتروبيّ ة والإالداخميّ  الطّاقةقيم أنّ ( 9نستنتج من الجدول )
 واضح في العلاقات التالية:ىو  ة كماة الكميّ الإلكترونيّ  الطّاقةقيم يا تتنج عن ذلك لأنّ ؛ نفسو

 

                             
 

                                     
 

 حمرتحت الأ طيافأتواترات الاهتزاز و 4-3- 
بطريقة  C36أطياف تحت الأحمر لمتماكبات الفوليرين و ىتزازِ الاتواتراتِ ( 6) الشّكلو ( 10الجدول )في  رتيب،التّ ندرج، عمى 

PM3. 
 .PM3بطريقة  C36 رينليلفو تواترات اهتزاز متماكبات ا (10الجدول)

Sym. 
Wave number 

(cm-1) 
IR intensities  

(km/mol) 
% of max 
intensity Sym. 

Wave number 
(cm-1) 

IR intensities  
(km/mol) 

% of max 
intensity 

D2d-I 877.1 13933.9 100 C2-III 1059.7 2401.4 12.827 

878.7 10136.9 72.75 1139.8 2835.0 15.144 

878.7 10136.7 72.749 C1-II 
 

848.4 3538.7 16.056 

886.6 4371.4 31.373 857.9 3168.6 14.376 

886.6 4371.4 31.372 883.6 10061.6 45.651 

1088.0 3896.7 27.965 964.3 22040.1 100 

C2v 
 

804.1 2552.1 15.070 1117.1 2707.3 12.284 

838.0 8550.0 50.458 D3h 
 

828.1 5949.0 42.232 

916.2 16385.9 96.754 830.4 3700.4 26.331 

922.4 16935.7 100 913.9 14053.3 100 

1109.7 1710.1 10.098 1116.5 2217.9 15.728 

1135.3 2524.7 14.907 1135.6 2278.2 16.211 

C2-I 864.2 10440.6 52.408 1137.6 4069.0 28.954 

902.0 14774.6 74.163 1575.4 1437.5 10.229 

943.1 19921.7 100 C2-IV 
 

863.9 6392.3 22.868 

1105.8 2249.9 11.293 877.8 3378.9 12.088 

D6h 
 

879.0 14093.9 56.636 887.4 6579.4 23.537 

879.4 14137.1 56.809 991.6 27953.1 100 

971.7 24885.2 100 Cs-II 
 

804.3 2859.0 14.753 

D2d-II 
 

877.6 12536.6 50.150 920.7 13448.3 69.396 

877.6 12530.8 50.126 952.4 19379.1 100 

972.1 24998.4 100 1157.3 3267.9 16.863 

1754.4 2732.4 10.931 D2-I 
 

774.5 6683.2 39.017 

C2-II 
 

843.8 10839.5 47.957 853.1 2971.0 17.345 

898.1 13988.6 61.890 921.4 17129.0 100 

956.4 22602.3 100 932.7 4196.1 24.497 

Cs-I 832.9 9773.4 50.273 1006.5 14361.6 83.844 

906.7 13619.7 70.058 1171.1 1975.7 11.534 

938.0 19440.5 100 1509.6 2476.2 14.456 

1128.8 3293.3 16.940 D2-II 766.8 6491.9 33.56 

C1-I 835.1 3117.0 14.147 965.3 19344.3 100 

846.0 6996.9 31.756 977.5 13188.7 68.179 
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882.3 7742.6 35.141 1090.2 3668.3 18.963 

888.6 2473.5 11.227 1216.9 8791.9 45.45 

954.6 22032.9 100 1235.6 2294.2 11.86 

C2-III 
 

797.3 5729.4 30.604 1240.9 2227.9 11.517 

800.1 3529.4 18.853 1600.7 3488.1 18.031 

934.3 18721.1 100    

 أنماطِ  ةَ ثلاث يممكانC2-II) وَ   D6h) نمتماكبيال أنّ  C36لمتماكبات الفوليرين  في طيفِ الأشعة تحت الأحمر (10) من الجدول نلاحظُ 
 (C1-I, C2-III, C1-II) المتماكبات تممك بينما ،اىتزازٍ  أنماطِ  أربعةَ تممك  C2-IV) و  Cs-IIو  Cs-I و  D2d-IIو  (C2-I المتماكباتو  ،اىتزازٍ 

يممك  D2-II يممكان سبعة أنماط، والمتماكب D2-I , D3hوالمتماكبان  ،يممكان ستة أنماط(D2d-I , C2v)  المتماكبانا أمّ  ،خمسة أنماط
، D2d-Iبين المتماكبات والي عمى التّ  واتر الموافق لأعظم قمّة عند الانتقالزيادةَ قيمة التّ  (10) كما يُظير الجدولُ . نماطة أثمانيّ 
D3h ،D2-I، C2v، C2-III، Cs-I ،C2-I، Cs-II، C1-I، C2-II، C1-II ،D2-II، D6h ،D2d-II ،C2-IV.  ونلاحظ أنّ شدةَ الامتصاصِ فيما يتعمق

. ونلاحظ أيضاً أنّ أكبرَ شدّةِ امتصاصٍ تعودُ بالنسبة لأغمب المتماكبات واترذ تزداد بزيادة التّ إواتر بالقمّة الأكبر تتبع سموكَ التّ 
القطب خلال عممية  تفسير ذلك أنّ نمطَ الاىتزازِ المسؤولِ عن ىذه القمة يرافقُ التغيّرَ الأكبرَ لعزم ثنائيّ ويمكن  ،C2-IV لممتماكب
 روىذا ما يسمح باحتمال امتصاصٍ أكبر يقودُ إلى شدّةِ امتصاصٍ أكب ،الاىتزاز

 

 

 .(PM3)بطريقة الخمسة الأكثر استقراراً   C36 أطياف تحت الأحمر لمتماكبات الفوليرين (6) الش كل
 

، وكان الترتيب من اليسار إلى اليمين الطّاقيّ تبعاً للاستقرار  (6) الشّكلفي  C36رتبت أطياف تحت الأحمر لمتماكبات الفوليرين 
 .D2-II وانتياءً بالمتماكب D2d-I بدءاً من المتماكب

 :الخلاصة-5-3
طاقاتُ و  اليندسة المثمى وحُسبت ،PM3طريقة باستخدام  ور الغازيّ في الطّ  C36متماكبات الفوليرين دراسة في ىذا البحث  جرت

خمسة من بين المتُماكبات ال استقراراً  كثرُ ىو الأ C36-D2d-Iأنّ المتماكبَ إلى  التوصل وتم ،المتماكباتِ وطاقاتُ استقرارِىا النسبيّ 
أطيافُ  ميكية وتواتراتُ الاىتزازِ وكذلكالترموديناات و الطّاقيّ وبعضُ الكميّات ةِ الطّاقيّ الفجوةِ سبت حُ . كما عشر المدروسة

وذلك من بين  EGap)أصغر قيم الفجوة الطّاقيّة )يممك  D6h المتماكبَ أنّ إلى  ، وتم التوصلالنّظريّة IRالامتصاصِ تحت الأحمر 
يممك أصغر قيمة لكمون و أنّ ، وليس ىذا فقط بل الأكثرَ ناقميّةً كيربائيّةً مقارنة بالمتماكبات البقيّةوبذلك يُعد المتماكبات المدروسة، 

C2v C2-I D2d-I 

D6h D2d-II 
C2-II 

CS-I 
C2-III C1-I 

C1-II 
C2-IV D3h 

Cs-II D2-II D2-I 
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لممتماكبات  وطاقة جيبس الحرّةالطّاقة الداخميّة والإنتروبيّة أنّ قيم جد ووُ . لكترونية وأكبر قيمة للألفة الإلكترونيّةولمقساوة الإ التّأين
   تّرتيب الاستقرار الطّاقيّ نفسو.تتبع  المدروسة
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