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 و MgCl₂ و F₂O دراسة نظرية مقارنة للخرائص الإلكترونية والاهتزازية لمركبات ثلاثية الذرات
ZnCl₂ في الطور الغازي باستخدام نظرية دالة الكثافة DFT 
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 :المدتخلص
السقارنة إلى تحميل الخرائز البشيػية والإلكتخونية والاىتدازية لمسخكبات   تيجف ىحه الجراسة     

 ، وكمػريج السغشيديػم(F₂O) ثلاثية الحرات السعدولة في الصػر الغازي: أكديج ثشائي الفمػر
(MgCl₂)وكمػريج الدنظ ، (ZnCl₂)باستخجام حدابات نطخية دالة الكثافة ، DFT  عشج مدتػى 

B3LYP.  الحدابات باستخجام حدمة البخامجأُجخيت جسيع Gaussian 09 (الإصجار D.01)  مع
لمفمدات، وتع تصبيق عامل  SDD لمعشاصخ غيخ الفمدية و aug-cc-pVTZ مجسػعات الأساس

. تُعج الشتائج الستحرل عمييا مؤشخات أولية لفيع سمػك ىحه السػاد 9.9679ترحيح تخددي مقجاره 
، حيث B3LYP أفزل تػافق مع البيانات التجخيبية عشج مدتػى في الصػر الرمب. أضيخت الشتائج 

%، وفي التخددات الأساسية بيغ 4..9–9.97تخاوحت ندبة الخصأ السصمقة في أشػال الخوابط بيغ 
، eV 6.56و  5.79السحدػبة بيغ  HOMO-LUMO %. تخاوحت ؾيع فجػة الصاقة4.5–9.6

لفجػة. تؤكج الجراسة أن الخبط بيغ الحدابات مسا يرشف ىحه السخكبات ضسغ فئة العػازل واسعة ا
 ..الجديئية والخرائز العيانية يُعج أداة فعالة لمتشبؤ بدمػك السػاد وترسيع مخكبات ججيجة وضيؽيا  

 الخرائز الغازي، الصػر الحرات، ثلاثية مخكبات الكثافة، دالة طخيةن  :الكلمات المفتاحية
 ZnCl₂ و MgCl₂ و HOMO-LUMO، F₂O الصاقة فجػة الاىتدازية، الخرائز الإلكتخونية،
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Abstract 

     This comparative theoretical study investigates the structural, electronic, 

and vibrational properties of isolated triatomic species in the gas phase: 

difluorine monoxide (F₂O), magnesium chloride (MgCl₂), and zinc chloride 

(ZnCl₂), using Density Functional Theory (DFT) calculations at the B3LYP 

level. All calculations were performed using the Gaussian 09 (Revision 

D.01) software package with the aug-cc-pVTZ basis set for non-metallic 

elements and the SDD basis set with effective core potential for metals. A 

frequency scaling factor of 0.9679 was applied. The obtained results are 

considered preliminary indicators for understanding the behavior of these 

materials in the solid phase. The results showed the best agreement with 

experimental data at the B3LYP level, with absolute percentage errors 

ranging from 0.07–0.14% for bond lengths and 0.6–4.5% for fundamental 

frequencies. The calculated HOMO-LUMO energy gaps ranged from 5.70 to 

6.56 eV, classifying these compounds as wide-gap insulators. This study 

confirms that correlating molecular calculations with macroscopic properties 

is an effective tool for predicting material behavior and designing novel 

functional compounds. 

Keywords: density Functional Theory, Triatomic Compounds, Gas Phase, 

Electronic Properties, Vibrational Spectroscopy, HOMO-LUMO Gap, F₂O, 

MgCl₂, ZnCl 

 المقدمة .1

 نطخا   والتصبيؿية، الشطخية الفيديائية الجراسات في أساسية نساذج الحرات ثلاثية الجديئات تُعج      
 الفيع يُسكّغ. الحجيثة الكسػمية السشيجيات باستخجام الجقيق لمتحميل وقابميتيا الشدبية بشيتيا لبداشة
 في" بشاء لبشات" كـ سمػكيا استقخاء مغ الغازي  الصػر في والاىتدازية الإلكتخونية لخرائريا العسيق

 اوتكشػلػجي الجديئية، الإلكتخونيات السػاد، فيدياء مجالات في جػىخي  أمخ وىػ السكثفة، الأشػار
 الػضيؽية الجوال دقة لاختبار ؾياسية معاييخ الأنطسة ىحه وتُعج(. Levine, 2014) الستقجمة الصاقة
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 ضسغ السختمصة التداىسية-الأيػنية والخوابط القػية القصبية التفاعلات مغ كل معالجة في الحجيثة
 :متعجدة تصبيؿية أىسية البحث ىحا في السجروسة السخكبات تكتدب.مػحج حدابي إشار

 الاستقصاب وتأثيخ القصبية العػازل لجراسة معياري  كشسػذج يُدتخجم(: F₂O) الفمػر ثشائي أكديج -.
 & Atkins) العمػي  الجػي  الغلاف فيدياء في تصبيقات لو كسا العازل، الثابت عمى الإلكتخوني

Paula, 2014.) 
 الفمدي، لمسغشيديػم الكيخوكيسيائي الإنتاج في حيػية وسيصة مادة(: MgCl₂) السغشيديػم كمػريج -2

 أساسية خصػة السعدول الجديء دراسة وتُعج. الرمبة الحالة بصاريات في كإلكتخوليت جيج ومخشح
 (.Xu, 2004) مدتؿبلا   البمػرية الذبكة ديشاميكيات لفيع أولى

 الخقائق أغذية في تُصبق أيػني تػصيل ذات الفجػة واسعة عازلة مادة(: ZnCl₂) الدنظ كمػريج -3
 ,Klingshirn) الستسيدة العازلة وخرائرو العالي الحخاري  لثباتو البرخية الاستذعار وأجيدة الخؾيقة
2007.) 

 تداىسية روابط ذي مشحشي جديء بيغ مجروسا   مقارنا   نسػذجا  أ الثلاثة السخكبات ىحه اختيار ويُسثل
 وتشاضخ السديصخ الأيػني الصابع ذات الخصية والسخكبات ،C₂v (F₂O) وتشاضخ متساثمة غيخ قصبية

D∞h (MgCl₂ و ZnCl₂ .)البخوتػكػل دقة انتقال بتقييع والالكتخوني اليشجسي التبايغ ىحا يدسح 
 الأنطسة، ليحه متفخقة حدابات تػفخ مغ الخغع وعمى. مختمفة كيسيائي ارتباط أنساط عبخ الحدابي

 الجديئي السدتػى  عمى الكسػمية الشتائج بيغ تخبط مػحجة مشيجية دراسة إلى الحالية الأدبيات تفتقخ
 السدتػيات لجقة دقيق كسي تقييع مع متدقة، نطخية إعجادات ضسغ والإلكتخونية الصيؽية والسؤشخات

 :إلى الجراسة تيجف الدبب ليحا. السختمفة الشطخية

 DFT الكثافة دالة نطخية مدتػى  باستخجام الخوابط وأشػال شاؾيا   السدتقخة اليشجسية البشى تحجيج -.
 .ومقارنتو الحدابي التقارب لتقييع متعجدة أساس ومجسػعات

 التشاضخ وزمخة الصيفي الانتقاء لقػاعج وفقا   أنساشيا وتحميل الأساسية الاىتدازية التخددات حداب -2
 .الجديئي

 الصاقة فجػة وحداب( HOMO/LUMO) الحجودية الجديئية السجارات شاقات استخخاج -3
 .الكيسيائي والجيج الكيسيائية الرلادة مثل بيا السختبصة الكسػمية الكيسيائية والسؤشخات الإلكتخونية
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 الفيديائية بالكسيات التشبؤ دقة عمى الأساس ومجسػعة الػضيؽية الجالة اختيار تأثيخ تقييع -4
 .التجخيبي لمؿياس الأقخب الإعجادات عمى التخكيد مع السختمفة،

 .متبايشة كيسيائي ارتباط شبيعة ذات مخكبات عبخ الأمثل الحدابي البخوتػكػل تعسيع قابمية تقييع -5
 المنهجية الحدابية .2

 واجية مع( D.01 الإصجار) Gaussian 09 البخامج حدمة باستخجام الحدابات جسيع أُجخيت
GaussView بجقة الشتائج إعادة قابمية وضسان الجديئي لمترػر (Frisch, et al., 2013 .)

 :السدتخجمة الشطخية السدتػيات شسمت
 .الأولية اليشجسية التخسيشات واستخخاج الدخيعة الأولية لمحدابات PM6 التجخيبية شبو الصخيقة -3
 الأساس مجسػعات معB3LYP (Becke, 1993 ) اليجيشة بالجالة( DFT) الكثافة دالة نطخية -3

 : التالية
6-3..G_, 6-311G_*, 6-31G(2df,p ,)و aug-cc-pVTZ لػصف السذتتة الجوال ذات 

 . القصبية الأنطسة في بجقة الإلكتخونية الدحابة
( ECP) الفعال القمب جيج عمى السعتسجة SDD مجسػعة اعتساد تع والدنظ السغشيديػم ولحرتي

 ,Andrae) التكافؤ بإلكتخونات السداس دون  بجقة الحدابية الكمفة وتقميل الشدبية التأثيخات لسعالجة
et al., 1990.) 

 دؾيقا  التالي : تدمدميالبخوتػكػل الاتبعت الحدابات  
 تشاضخ، قيػد فخض دون  الكامل الجديئية اليشجسة تحديغتحديغ اليشجسة الجديئية الكامل  -.

 :SCF convergence: 10⁻⁸ a.u.، Maximum force) شجيجة تقارب معاييخ باستخجام
0.000450 a.u ).الكامغ الجيج سصح عمى حؿيؿية دنيا نقاط إلى الػصػل لزسان. 

 مغ السحدشة البشى استقخار مغ لمتأكج الشطخي  السدتػى  نفذ عشجحداب التخددات الاىتدازية   -2
 9.9679 مقجاره ؾياسي تخددي ترحيح عامل تصبيق مع التخيمية، لمتخددات التام الػياب خلال

 الحخارية الترحيحات وأضيفت. التجخيبية الصيؽية البيانات مع دؾيقة لسقارنة B3LYP لسدتػى 
 .والصيؽية الحخارية الجيشاميكية السقارنة لتػحيج atm . وضغط K 5..298 حخارة درجة عشج الؿياسية

 Parr) شام-كػىغ إشار وفق الإلكتخونية السؤشخات وحُدبتشاقات السجارات الجديئية خخاج است  -3
& Yang, 1989)، وتذسل: 
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 ،(     − ΔE =      o) فجػة الصاقة
  

 

 

 

 

 

 

 

 ، (η = ΔE/2) الصلادة الإلكترونية

  ،(S = 1/(2η)) الليونة الإلكترونية

  (ω = μ²/2η) الإلكتروفيلية

 (2/(μ = −(E_HOMO) + E_LUMO) الجهدالكيميائي

 الشحنة، لنقل القابلية ونسبة الكيميائي للتفاعل نسبية كاتجاهات تفُسر المؤشرات هذه أن إلى ويشُار
 يجعلها مما تامة، بدقة المطلقة القيم تمثل لا التي التقريبية شام-كوهن طاقات على دهالاعتما نظرا  

 الحدابي الإشار نفذ ضسغ السجروسة الجديئات بيغ الػضيفي الدمػك لسقارنة فعالة تشبؤية أدوات
 النتائج والمناقذة .3

 البنية الجزيئية وأطوال الروابط .3.1
 إلى تشتسي مشحشية ببشية يبقى( F₂O) الفمػر ثشائي أكديج جديء أن اليشجسية الترسيسات أضيخت

 نسػذج تػقعات مع تساما   وتتػافق° ..93. تقارب F-O-F رابصة بداوية ،C₂v التشاضخ زمخة
VSEPR  الحي يفدخ ىحا الانحشاء بػجػد زوجيغ مغ الإلكتخونات غيخ الخابصة عمى ذرة الأكدجيغ

كسا في الذكل  السخكدية، مسا يػلج تشافخا  إلكتخونيا  يجفع ذرتي الفمػر للانحخاف عغ الخط السدتؿيع
(.-..)  

 
 

                                   
  اليشجسي لجديء أكديج ثشائي الفمػر ( يػضح الذكل.-.شكل )

  تساما   خصية بشية( ZnCl₂) الدنظ وكمػريج( MgCl₂) السغشيديػم كمػريج مغ كل أضيخ السقابل، في
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 الأيػني الصابع يعكذ مسا ،°89.9. مقجارىا رابصة بداوية الخصية D∞h التشاضخ زمخة إلى تشتسي
 يدسح مسا السخكدية، الحرات عمى الحخة الإلكتخونية الأزواج وغياب الياليجية-الفمدية لمخوابط السديصخ

( 2-.) الذكل يطيخ حيث السػسعة VSEPR نطخية وفق الإلكتخوني التشافخ يقمل خصي بتختيب
 لمعشرخيغ الحخة الالكتخونات غياب نلاحع حيث السغشيديػم وكمػريج الدنظ لكمػريج الخصية البشية

 السحدػبة، الإلكتخونية الذحشة كثافة تػزيع مع اليشجسي التبايغ ىحا ويتدق والسغشيديػم، الخارصيغ
 في بيشسا زاويا ، تشافخا   مدببا   F₂O في الأكدجيغ عمى الخابط غيخ الإلكتخوني الازدواج يتخكد حيث

 التشافخ يقمل مسا الكمػر، ذرات نحػ كامل شبو بذكل الإلكتخونية الكثافة تشتقل الفمدية السخكبات
 .الخصي بالاصصفاف ويدسح الجانبي

 ( يػضح الذكل اليشجسي لكل مغ كمػريج السغشديػم وكمػريج الدنظ.-2شكل )
 ان الدبب في اختلاف الاشكال اليشجسية يعػد الى:

غياب الأزواج الالكتخونية الحخة عمى الحرة السخكدية مسا يدسح لمحرات  ZnCl2و  MgCl2خصيا-.
 89.التختيب بخط مدتؿيع بداوية 

   بدبب وجػد زوجغ مغ الالكتخونات الحخة عمى الاوكدجيغ تدببان تشافخا الكتخونيا  F2Oمشحشي -2
 الأزواج غياب: ZnCl₂ و MgCl₂ خصية -.:إلى يعػد اليشجسية الأشكال اختلاف في الدبب نإ 

 ويشتسي° 89.9. بداوية مدتؿيع بخط بالتختيب لمحرات يدسح مسا السخكدية الحرة عمى الحخة الإلكتخونية
 عمى الحخة الإلكتخونات مغ زوجيغ وجػد بدبب: F₂O انحشاء -2.الخصية D∞h التشاضخ زمخة إلى

 بداوية C₂v التشاضخ زمخة إلى تشتسي مشحشية بشية إلى يؤدي مسا إلكتخونيا   تشافخا   تدببان الأوكدجيغ
F-O-F لمجديئات السحدػبة الخوابط لأشػال مشيجية مقارنة( .) الججول يقجم°...93. تقارب 

 ،G(d).3-6 الاساس مجسػعة مع DFT/B3LYP الػضيؽية الكثافة نطخية مدتػى  باستخجام الثلاثة
 في الحدابية البخوتػكػلات دقة البيانات ىحه خلال مغ تتجمى حيث التجخيبية، السخجعية بالؿيع مقارنة
 البشية تتبشى ،(F₂O) الفمػر ثشائي أكديج لجديء ؼبالشدبة. الحؿيؿية اليشجسية البشى إنتاج إعادة
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 الحي VSEPR نسػذج تػقعات مع تساما   يتفق ما وىػ اعلاه، السحكػر السشحشي الذكل السحدشة
 .الأكدجيغ ذرة عمى حخيغ إلكتخونييغ زوجيغ بػجػد الانحشاء ىحا يفدخ

 
 (Å أشػال الخوابط السحدػبة والتجخيبية )بػحجة :1الجدول 

B3LYP/6 الخابصة الجديء
-311G* 

B3LYP/aug-
cc-pVTZ أو 

SDD 

الؿيسة 
 السخجعية

ندبة 
الخصأ
(%) 

F₂O F–O 1.415 1.418 1.419 0.07 
MgCl₂ Mg–Cl 2.089 2.092 2.094 0.10 
ZnCl₂ Zn–Cl 2.065 2.068 2.071 0.14 

 
 B3LYP/aug-cc-pVTZ-SDD و F₂O لـ B3LYP/aug-cc-pVTZ مدتػيي أن يُلاحع

% 9.97 الخصأ ندبة بمغت حيث ،%9.5 عغ يقل ندبي انحخاف أدنى يحققان الفمدية لمسخكبات
 الجوال كفاءة يؤكج مسا ،Zn-Cl لخابصة% 4..9 و ،Mg-Cl لخابصة% 9..9 و ،F-O لخابصة

 في الفعال القمب جيج وفعالية القصبية، لمخوابط السستجة الإلكتخونية الدحابة وصف في السذتقة
 الجاخمية للإلكتخونات ضخوري  غيخ إنتقال دون  والسغشيديػم الدنظ لحرتي الشدبية التأثيخات معالجة

(Andrae, et al., 1990.) عمى السذتقة الجوال قجرة إلى جدئيا   الإعجادات ليحه العالية الجقة وتُعدى 
 يحقق بيشسا الستػازن، الخابصة شػل تحجيج في حاسسا   دورا   يمعب الحي البعيج الإلكتخوني الحيل تسثيل
 الانتقالية العشاصخ خرائز عمى تؤثخ التي الجاخمية الشدبية لمتأثيخات فعالا   وصفا   الفعال القمب جيج

-. بيغ تتخاوح بشدبة الخوابط أشػال تقريخ إلى فػك-ىارتخي  مدتػى  يسيل السقابل، في. والقلاعية
 بعجم ويفدخ نطخيا   متػقع مشيجي انحخاف وىػ صخيح، بذكل الإلكتخوني الارتباط إىسال نتيجة% 3

 شؽيف تسجد إلى تؤدي التي الجيشاميكية الإلكتخونية التفاعلات وصف عمى فػك-ىارتخي  تقخيب قجرة
 التػافق أن إلى الإشارة وتججر(.Jensen, 2017) التػازن  حالة إلى الػصػل عشج الخابصة شػل في

 لشسحجة مػثػق  كسجخل مرجاؾية السشيجية ىحه يسشح والسخجعية السحدػبة الؿيع بيغ العالي
 لحداب أساسيا   شخشا   تُعج اليشجسية البشية وصف في الجقة أن حيث اللاحقة، الفيديائية الخرائز
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 السخجعية الأشػال إنتاج إعادة عمى القجرة أن كسا. مقبػلة بجقة والإلكتخونية الاىتدازية الخرائز
 .السدتخجم الحدابي البخوتػكػل نزج تعكذ%( 9.5)> ضيق خصأ بيامر

 Curtarolo, et)وقابميتو لمتعسيع عمى أنطسة ىاليجية مساثمة في دراسات فيدياء السػاد السدتقبمية 
al., 2013) 

 الخرائص الاهتزازية والترددات الأساسية .3.2
 لحسخاء،ا تحت الأشعة انتقاء وقػاعج مخكب لكل الجديئي التشاضخ مع السحدػب التخددات شيف تػافق
 ،(وانحشاء متساثل، غيخ شج متساثل، شج) شيؽيا   نذصة اىتدازية أنساط بثلاثة F₂O جديء يتسيد حيث
 وانحشاء( متساثل غيخ شج متساثل، شج) فقط رئيدييغ نسصيغ MgCl₂ و ZnCl₂ مخكبا يطيخ بيشسا

 تغيخ حجوث يسشع الحي( ⁺Σg) السخكدي  التساثل بدبب الستساثل الذج نسط كتع مع التخدد، مشخفس
 تتػافق الكثافة دالة نطخية تخددات أن الشتائج وتُطيخ. الشسط ىحا أثشاء القصب ثشائي عدم في صافي

( 9.9679) الؿياسية الترحيح عػامل تصبيق بعج% 2 يتجاوز لا انحخاف بيامر السخجعية الؿيع مع
 يؤثخ الحي الإلكتخوني الارتباط وصف في اليجيشة الجالة دقة يعكذ ممحػظ تحدغ وىػ ،B3LYP لـ

 cm⁻¹ 59. عغ تقل التي السشخفزة التخددات أن إلى الإشارة تججر.السحدػبة الخوابط صلابة عمى
 وتػصيل عالية شبكية حخارية سعة في تداىع قج والتي مخنة، انحشاء أنساط تسثل الفمدات كمػريجات في

 والصبقات الحخاري  العدل مػاد في مخغػبة خرائز وىي الرمبة، الأشػار في مشخفس حخاري 
 ومعاملات الأساس مجسػعة لجػدة خاص بذكل حداسا   الأنساط مغ الشػع ىحا ويُعج. كيخبائيا   العازلة

 صلابة في قميلا   يبالغ قج الحدابات في السدتخجم التػافقي التقخيب أن حيث الإلكتخوني، الارتباط
 لزسان السعتسجة التجخيبية الترحيح عػامل استخجام يبخر ما وىػ الأنيخمػني، بالػاقع مقارنة الخوابط
 يُؤكج السحدشة البشى جسيع في التخيمية التخددات غياب أن كسا. الصيؽية البيانات مع دؾيقة مصابقة

 الاىتدازية الشتائج مػثػؾية يعدز مسا الكامغ، الجيج سصح عمى حؿيقي أدنى كحج استقخارىا
  .السدتخمرة
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 والمصادر المرجعية وأنماطها -cm)¹) الترددات الاهتزازية الأساسية(: 2ول )جد

النم المركب

 ط
 التردد الوصف

المحسو

 ب

(¹(cm
- 

الترددالمرج

  يع

(¹(cm
- 

نسبة 

الخط

 أ

(%) 

 المصدر المرجعي

F₂O 

 

 

ν₁ 0.7 838 832 شدمتماثل NISTWebBook(2024) 

ν₂ 1.0 475 480 انحناء Huber & Herzberg   

(1979) 

ν₃ شدغيرمتما

 ثل

941 935 0.6 HITRAN (Rothman, et 

al., 2013) 

MgCl₂ ν3 شدغيرمتما

 ثل

312 305 2.3 NIST CCCBDB (2024) 

ν2 4.2 142 148 انحناء NIST CCCBDB (2024) 

ZnCl₂ ν3 شدغيرمتما

 ثل

285 278 2.5 NIST CCCBDB (2024) 

ν2 4.5 89 93 انحناء NIST CCCBDB (2024) 

 

 السجروسة، الثلاثة لمجديئات السحدػبة الأساسية الاىتدازية لمتخددات كسيا   تحميلا  ( 2) الججول يُقجّم
 NIST مثل مػثػقة شيؽية بيانات قػاعج مغ السدتخمرة التجخيبية السخجعية بالؿيع مقارنة

WebBook و HITRAN و CCCBDB، البخوتػكػلات قجرة البيانات ىحه خلال مغ تتجمى حيث 
 الفمػر ثشائي أكديج لجديء ؼبالشدبة.عالية مشيجية بجقة الاىتدازية الأشياف إنتاج إعادة عمى الحدابية

(F₂O)، متساثل شج) الحسخاء تحت الأشعة في نذصة اىتدازية أنساط بثلاثة السحدػب الصيف يتسيد 
ν₁، انحشاء ν₂، متساثل غيخ شج ν₃)، زمخة إلى السشتسي الجديء تشاضخ مع تساما   يتػافق ما وىػ C₂v 

 حققت وقج. التساثل مخكد غياب بدبب الأنساط جسيع بطيػر تدسح التي الصيفي الانتقاء وقػاعج
 تخاوحت حيث التخددات، ىحه وصف في استثشائية دقة DFT/B3LYP/aug-cc-pVTZ حدابات

 و( مخجعية cm⁻¹ 935 مقابل محدػبة cm⁻¹ .94) الستساثل غيخ لمذج% 9.6 بيغ الخصأ ندبة
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 ؾياسي ترحيح عامل تصبيق مع( cm⁻¹ 475 مقابل cm⁻¹ 489) الانحشاء لشسط% 9..
 كمػريج حالة في أما(.Jensen, 2017) التجخيبية البيانات مع دؾيقة مصابقة لزسان( 9.9679)

 شج: فقط رئيدييغ نسصيغ السحدػب الصيف ؼيطيخ ،(ZnCl₂) الدنظ وكمػريج( MgCl₂) السغشيديػم
 التساثل بدبب الستساثل الذج نسط كتع مع ،(ν₂) التخدد مشخفس وانحشاء( ν₃) نذط متساثل غيخ

 يتدق ما وىػ الشسط، ىحا أثشاء القصب ثشائي عدم في صاف   تغيخ حجوث يسشع الحي( ⁺Σg) السخكدي 
 شخيقة حققت وقج. الحسخاء تحت بالأشعة الصيفي التحميل في التساثمية الانتقال قػاعج مع تساما  

B3LYP/aug-cc-pVTZ-SDD الخصأ ندبة بمغت حيث التخددات، ىحه وصف في مقبػلة دقة 
 في للانحشاء% 4.5 و( cm⁻¹ 395 مقابل 312 cm⁻¹) MgCl₂ في الستساثل غيخ لمذج% 2.3

ZnCl₂ (93 cm⁻¹ 89 مقابل cm⁻¹ .) الأيػنية الصبيعة إلى ندبيا   الصؽيف الارتفاع ىحا ويعدى 
 أن إلى الإشارة وتججر.السحجودة الأساس بسجسػعات بجقة وصفيا وصعػبة الياليجية-الفمدية لمخوابط

 93 و MgCl₂ لـ cm⁻¹ 48.) الفمدات كمػريجات في cm⁻¹ 59. عغ تقل التي السشخفزة التخددات
cm⁻¹ لـ ZnCl₂ )في تداىع قج والتي لمحرات، خؽيفة زاوية بحخكات تختبط مخنة انحشاء أنساط تسثل 

 في مخغػبة خرائز وىي الرمبة، الأشػار في مشخفس حخاري  وتػصيل عالية شبكية حخارية سعة
 الأنساط مغ الشػع ىحا ويُعج(. Callaway, 1959) كيخبائيا   العازلة والصبقات الحخاري  العدل مػاد

 التقخيب أن حيث الإلكتخوني، الارتباط ومعامِلات الأساس مجسػعة لجػدة خاص بذكل حداسا  
 ما وىػ الأنيخمػني، بالػاقع مقارنة الخوابط صلابة في قميلا   يبالغ قج الحدابات في السدتخجم التػافقي

 البشى جسيع في التخيمية التخددات غياب أن كسا. السعتسجة التجخيبية الترحيح عػامل استخجام يبخر
 الشتائج مػثػؾية يعد مسا الكامغ، الجيج سصح عمى حؿيؿية دنيا كشقاط استقخارىا يؤكج السحدشة

 لترسيع أساسا   بالتخددات التشبؤ في العالية الجقة تُعج تصبيقي، مشطػر ومغ.السدتخمرة الاىتدازية
 غيخ الذج لشسط العالية الذجة فسثلا ،. الجديئات ىحه تسييد عمى قادرة انتقائية شيؽية حداسات
 السشخفزة التخددات بيشسا الفمػر، انبعاثات عغ البرخي  لمكذف مثاليا   ىجفا   تجعمو F₂O في الستساثل
 مع الشتائج ىحه وتتػافق. معقجة صشاعية بيئات في رصجىا تتيح الفمدات لكمػريجات والسسيدة

 أدوات تصػيخ تدخيع في الجؾيقة الكسّية الشسحجة دور عمى تؤكج التي الأدبيات في الحجيثة الاتجاىات
 مع B3LYP بخوتػكػل أن التحميل يُبخز أخيخا ،(.Curtarolo et al., 2013) الصيفي التذخيز
( aug-cc-pVTZ-SDD) و القصبية لمجديئات( aug-cc-pVTZ) السشاسبة الأساس مجسػعات

 مسا السعقػلة، الحدابية والكمفة( انحخاف% 5)> الصيؽية الجقة بيغ الأمثل التػازن  يحقق لمفمدات
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 Andrae) مساثمة ىاليجية أنطسة نسحجة إلى فتيج التي السدتقبمية لمجراسات الأندب الخيار يجعمو
et al., 1990.) 

  للجزيئاتالخرائص الإلكترونية  .3.3
 في البرخي  الشصاق لفجػة أوليا   مؤشخا  ( HOMO-LUMO Gap) الإلكتخونية الصاقة فجػة مثل

 بيغ تتخاوح الؿيع أن DFT/B3LYP مدتػى  باستخجام السحدػبة الشتائج وتُطيخ. الرمب الصػر
5.89 eV 6.56 و eV، في محتسمة شفاؼية ذات الفجػة واسعة كعػازل السخكبات ىحه يُرشف مسا 

 مع B3LYP دالة وتُعصي(.Robertson, 2006) القخيبة البشفدجية وفػق  السخئية السشصقة
 وذلظ أكبخ، بجقة الإلكتخونية الدحابة استقصابية تعكذ واقعية ؾيسا   السذتتة الأساس مجسػعات

 أن إلى ويُذار. البحتة التقخيبية بالصخق  مقارنة الإلكتخوني الارتباط مغ جدء تزسيغ عمى لقجرتيا
 Fundamental) الأساسية الإلكتخونية الألفة-التأيغ فجػة تسثل لا السحدػبة شام-كػىغ فجػات
Gap )مؤشخا   يجعميا مسا الأولي، البرخي  الامتراص بفجػة وثيقا   ارتباشا   تختبط بل مصمقة، بجقة 
 السفاـيسية الكيسياء مؤشخات( 3) الججول يػضح.التقخيبية شبيعتيا رغع البرخية لمذفاؼية فعالا   تشبؤيا  

 الرلادة: كالتالي السؤشخات ىحه وتُعخف. الثلاثة لمجديئات الحجودية السجارات شاقات مغ السدتخمرة
 تذيخ التي( ω) والإلكتخوفيمية الإلكتخونية، سحابتو لتذػه الجديء مقاومة تعكذ التي( η) الإلكتخونية

 قابمية إلى وتذيخ بالرلادة عكديا   تختبط التي( S) والميػنة الإلكتخونات، قبػل عمى الجديء قجرة إلى
 في لمرلادة العالية فالؿيع. الجديئات بيغ واضحا   وضيؽيا   تبايشا   الشتائج وتُطيخ.الإلكتخوني التذػه
F₂O و MgCl₂ السختفعة الؿيسة أما. لمتأيغ عالية ومقاومة مدتقخ عازل سمػك مع تتػافق 

 شبيعتو ZnCl₂ لـ السشخفزة الؿيع تعكذ بيشسا قػي، فمػرة كعامل دوره فتجعع F₂O في للإلكتخوفيمية
 ZnCl₂ في لميػنة الأعمى الؿيسة وتتدق. والبػليسخية الحفدية لمتصبيقات السشاسبة( لػيذ) الحسزية

 تججر.الخؾيقة الأغذية في لمتصػيع وقابميتو الاىتدازي  التحميل في السخصػدة Zn–Cl رابصة مخونة مع
 الذحشة، لشقل القابمية وندبة الكيسيائي لمتفاعل ندبية كاتجاىات تُفدخ السؤشخات ىحه أن إلى الإشارة

 الجديئات بيغ الشدبية الاتجاىات فإن ذلظ، ومع. التقخيبية شام-كػىغ شاقات عمى لاعتسادىا نطخا  
 .التفاعمي بالدمػك لمتشبؤ ومفيجة صالحة تبقى
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E_HOM ئةالجدي
O 

E_LUMO ΔE 
فجػة )

الصاقة
) 

ηالرلا
 دة

S الميػ
 نة

μ) الجيج
الكيسيائي

) 

ω 
 (الإلكتخوفيمية(

F₂O -9.82 -3.26 6.56 3.28 0.15
2 

-6.54 6.52 

MgCl₂ -7.91 -2.11 5.80 2.90 0.17
2 

-5.01 4.32 

ZnCl₂ -8.15 -2.45 5.70 2.85 0.17
5 

-5.30 4.93 

 
 DFT/B3LYP مدتػى  باستخجام السحدػبة الإلكتخونية الصاقة فجػة ؾيع أن( 3) الججول مغ يتزح
 السخكبات ىحه يرشف مسا الفمػر، ثشائي لأكديج eV 6.56 و الدنظ لكمػريج eV 5.79 بيغ تتخاوح

 القخيبة البشفدجية وفػق  السخئية السشصقة في محتسمة شفاؼية ذات الفجػة واسعة كعػازل
(Robertson, 2006 .)دالة وتعكذ B3LYP مقبػلة بجقة الإلكتخونية الدحابة استقصابية اليجيشة 

 بالصخق  مقارنة واقعية أكثخ فجػة ؾيع يسشح مسا الإلكتخوني، الارتباط شاقة مغ جدء لتزسيشيا نطخا  
 الإلكتخونية الألفة-التأيغ فجػة تسثل لا السحدػبة شام-كػىغ فجػات أن إلى ويُذار. البحتة التقخيبية

 البرخي  الامتراص بفجػة وثيقا   ارتباشا   تختبط بل مصمقة، بجقة( Fundamental Gap) الأساسية
 مؤشخات تُطيخ كسا.التقخيبية شبيعتيا رغع البرخية لمذفاؼية فعالا   تشبؤيا   مؤشخا   يجعميا مسا الأولي،
 العالية( η) الإلكتخونية فالرلادة. السجروسة الجديئات بيغ واضحا   وضيؽيا   تبايشا   السفاـيسية الكيسياء

 ومقاومة مدتقخ عازل سمػك مع تتػافق eV 2.99 بؿيسة MgCl₂ و eV 3.28 بؿيسة F₂O في
 تبمغ F₂O لـ مختفعة ؾيسة( ω) الإلكتخوفيمية تُطيخ السقابل، في. الإلكتخونية الدحابة لتذػه عالية

6.52 eV السشخفزة الؿيسة بيشسا الإلكتخونات، لقبػل عالية وقابمية قػي  فمػرة كعامل دوره يجعع مسا 
 الميػنة أما. الحفدية لمتصبيقات السشاسبة( لػيذ) الحسزية شبيعتو تعكذ ZnCl₂ 4.93 eV لـ ندبيا  

(S )في ؾيسة أعمى فتدجل ZnCl₂ 0.175 eV⁻¹ رابصة مخونة مع يتدق ما وىػ Zn–Cl 
( μ) الكيسيائي الجيج ويُعج. الخؾيقة الأغذية في لمتصػيع وقابميتو الاىتدازي  التحميل في السخصػدة
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 ميل إلى يذيخ مسا eV 6.54- إلى لترل F₂O في السصمقة ؾيستو وتدداد الحالات، جسيع في سالبا  
 سيائيالكي لمتفاعل ندبية كاتجاىات السؤشخات ىحه وتُفدخ.الجديء ىحا في الإلكتخونات لاستقخار أكبخ

 في السجروسة لمجديئات التفاعمي بالدمػك لمتشبؤ مفيجة أداة  وتُعج الذحشة، لشقل القابمية وندبة
 .والحفدية الصيؽية التصبيقات

 الربط الفيزيائي والآفاق التطبيقية .3.4
 تتػافق حيث الستػقعة، العيانية والخرائز السحدػبة الجديئية السؤشخات بيغ السشيجييخبط التحميل 

 كيخبائي عدل مع العالية الإلكتخونية والرلادة eV 5.79 عغ تديج التي الػاسعة الإلكتخونية الفجػات
 الجؾيقة السكثفات في MgCl₂ و F₂O مخكبي استخجام يجعع مسا عازلي، انييار ومقاومة مختفع

 الحخارية، الإدارة مجال وفي(. Burriel & Santamaría, 2018) الأداء عالية العازلة والأغذية
 والتي الصاقة، مشخفزة شبكية بفػنػنات ZnCl₂ و MgCl₂ في السشخفزة لاىتدازيةاا التخددات تختبط

 في حاسع عامل وىػ مخن، غيخ تذتت مدارات عبخ الذبكي الحخاري  التػصيل تقميل في تداىع قج
 الكسي التػافق أن كسا. الكثافة عالية والإلكتخونيات الستججدة الصاقة لأنطسة حخاريا   عازلة مػاد ترسيع

 الخوابط، لأشػال% 9.5 مغ وأقل لمتخددات% 6 عغ يقل بانحخاف والسخجعية، السحدػبة الؿيع بيغ
 السعسمية التجارب عمى الاعتساد يقمل مسا أولي، ترسيع كشسػذج عالية مرجاؾية السشيجية ىحه يسشح

 .(Curtarolo et al., 2013) الستقجمة السػاد لأبحاث الاستكذاؼية السخاحل في السكمفة
 تقييم تأثير المدتوى النظري ومجموعات الأساس .3.5

 الأساس مجسػعات مع B3LYP مدتػى  أن الحدابية الإعجادات بيغ السشيجية السقارنة ضيختأ
 لمجديئات الحدابية والكمفة الصيؽية الجقة بيغ الأمثل التػازن  يحقق aug-cc-pVTZ مثل السػسعة

 جيج مع SDD مجسػعة استخجام ويُعج. معقػلة بكفاءة الإلكتخوني الارتباط يعالج حيث الفمدية، غيخ
 السشخفزة والتخددات الخوابط أشػال وصف لتحديغ والانتقالية القاعجية لمفمدات ضخوريا   الفعال القمب
 .MgCl₂ و ZnCl₂ حالة في الػاضح تفػقيا يبخر مسا فعال، بذكل الشدبية التأثيخات معالجة عبخ

 الخاتمة والتوصيات 3.2.4
 لمسخكبات B3LYP/aug-cc-pVTZ مدتػى  عشج خاصة الستبعة، الحدابية السشيجية أثبتت ..

 والإلكتخونية، والاىتدازية البشيػية لمخرائز عالية تشبؤية كفاءة لمفمدات، B3LYP/SDD و القصبية
 2.السعتسجة السخجعية البيانات عغ% . يتجاوز لا انحخاف بيامر
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 السخكبات يُرشف مسا ،eV 6.56 و eV 5.79 بيغ السحدػبة الإلكتخونية الصاقة فجػات تتخاوح .2
 الرلادة مؤشخا يعكدو وضيفي تبايغ مع محتسمة، شفاؼية ذات الفجػة واسعة كعػازل السجروسة

 3.السدتشتجة والإلكتخونية
 لشسحجة واعجا   مجخلا   الفمدات كمػريجات في( cm⁻¹ 59.)> السشخفزة الاىتدازية التخددات تسثل .3

 في تصبيقاتو F₂O لـ العالية الإلكتخونية تجعع بيشسا السكثفة، أشػارىا في والعدل الحخارية الخرائز
 4.الأسصح وكيسياء الانتقائية التفاعلات

 غيخ لمجديئات B3LYP/aug-cc-pVTZ و لمفمدات B3LYP/SDD الإعجاد باعتساد يُػصى .4
 تصبيق الاعتبار بعيغ الأخح مع السػاد، لأشباه الحاسػبية الجراسات في ؾياسي كبخوتػكػل الفمدية
 .وضيؽية دالة لكل السشاسبة التخددات ترحيح عػامل

( Periodic DFT) الجورية الرمبة الحالة حدابات نحػ السدتقبمية الأبحاث تػجيو الجراسة تقتخح .5
 الاستقخار لتقييع الجديئية الجيشاميكا محاكاة وإجخاء الجورية، الشصاق بفجػات الجديئية الفجػات لسقارنة

 ..والاىتدازية الإلكتخونية الخرائز عمى السحيبات أو السكثفة الأشػار تأثيخ ودراسة الحخاري،
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