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دراسة نظرية لمخرائص الإلكترونية والظيفية لبعض الجزيئات الثلاثية الذرات ودورها في دعم 

 Gaussian 09التقشيات الخزراء باستخدام برنامج   
 طو ذكخى كسال.د

 الكلية التربوية المفتوحة/ فرع ابي غريب الدراسي

Dukra.k.t@gmail.com 

 

  السدتخمص:
-B3LYP/6ىجفت ىحه الجراسة إلى تقييؼ ومقارنة دقة مدتؾيي نغخية الكثافة الؾعيفية     

311++G(d,p والظخيقة شبو التجخيبية )PM6  في حداب الخؾاص اليشجسية والظيفية والإلكتخونية
، والأوزون H₂O، الساء CO₂لثلاث جديئات ثلاثية الحرات ذات أىسية بيئية: ثاني أكديج الكخبؾن 

O₃ أُجخيت جسيع الحدابات باستخجام بخنامج .Gaussian 09 Rev. C.01  مع تظبيق معاملات
. تكسؽ أصالة ىحا البحث في ثلاثة NIST CCCBDBتحجيؼ لمتخددات الاىتدازية مأخؾذة مؽ قاعجة 

 جؾانب رئيدية:
أولًا، تقجيؼ بخوتؾكؾل تحقق كسي مؾحج لسقارنة الأداء الحدابي لسدتؾيات نغخية مختمفة عمى  

 مجسؾعة جديئات متجاندة.
وجحر متؾسط مخبع  MAEة دقيقة تسثمت في متؾسط الخظأ السظمق ثانياً، استخجام مقاييذ إحرائي 

 NIST Computational Chemistry Comparisonلمسقارنة مع قاعجة بيانات  RMSEالخظأ 
and Benchmark Database  

 HOMO-LUMOثالثاً، تخجسة السخخجات الشغخية إلى تؾصيات تظبيكية مباشخة، حيث رُبظت فجؾة 
بترسيؼ مؾاد الامتداز.أعيخت الشتائج أن جسيع  CO₂دة محفدة ضؾئياً، واستقظابية بكفاءتو كسا O₃لـ 

البشى السحدشة خالية مؽ التخددات التخيمية، مسا يؤكج استقخارىا عشج الحج الأدنى لمظاقة. حقق 
% لمتخددات 4% للأطؾال الخابظة وأقل مؽ 1( انحخافاً أقل مؽ d,p)B3LYP/6-311++Gمدتؾى 

 %.5-2تؾازناً مقبؾلًا بيؽ الجقة والكمفة الحدابية بانحخاف  PM6بيشسا قجمت طخيقة  الاىتدازية،

الخامس العذد 

 والاربعون
 (133) (146) 
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؛ الخؾاص الظيفية؛ جديئات ثلاثية B3LYP؛ PM6نغخية الكثافة الؾعيفية؛ الكمسات السفتاحية: 
 .الحرات

Theoretical Investigation of the Electronic and Spectroscopic 

Characteristics of Selected Triatomic Molecules and Their Contribution 

to Green Technology Applications Using Gaussian 09 

Dr.Dukra Kamal Taha 

Open Educational College / Al-Abu Ghraib Branch 

Dukra.k.t@gmail.com 

 

Abstract: 

     The present work aims to assess and contrast the performance of two 

computational approaches: Density Functional Theory employing the 

B3LYP/6-311++G(d,p) basis set, and the semi-empirical PM6 method, for 

predicting the structural, vibrational, and electronic features of three 

triatomic species with environmental significance: CO2, H2O, and O3. All 

quantum chemical computations were carried out using Gaussian 09 Rev. 

C.01 software. Vibrational frequency scaling factors obtained from the NIST 

CCCBDB were applied.This study contributes in three key aspects:  

 Firstly, it establishes a standardized quantitative framework to benchmark 

different theoretical methods against the same molecular set.   

Secondly, it employs accurate statistical tools, namely MAE and RMSE, to 

compare the calculated results with reference data from the NIST 

Computational Chemistry Comparison and Benchmark Database.  Thirdly, it 

connects the computational findings to practical applications, by relating the 

HOMO-LUMO energy gap to the photocatalytic activity of O3, and to the 

adsorption potential of CO2 for material design purposes.The findings 

confirmed that all optimized geometries have no imaginary frequencies, 

indicating that they represent true minima on the potential energy surface. 

The B3LYP/6-311++G(d,p) level provided high accuracy with deviations 

below 1% for bond distances and below 4% for vibrational modes. In 

contrast, the PM6 method offered a reasonable trade-off between 

computational efficiency and precision, showing deviations in the range of 

2-5%. 
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Key word: Density Functional Theory, B3LYP,M60 ,Spectroscopic 

Properties ,Triatomic Molecules Atoms. 

  (Introduction) السقدمة .1
شكل الجديئات السكؾنة مؽ ثلاث ذرات ركائد ديشاميكية فاعمة ضسؽ الغلاف الجؾي للأرض،      

، لسا ليا مؽ دور محؾري O₃وغاز الأوزون  H₂Oوالساء  CO₂ويبخز مؽ بيشيا ثاني أكديج الكخبؾن 
 Atkins & deفي تأجيج عاىخة التغيخ السشاخي وفي العجيج مؽ العسميات الرشاعية الستقجمة )

Paula, 2021; Bernath, 2020 وفي عل التؾجو العالسي الستدارع نحؾ اقتراد مشخفض .)
مؽ تتبع ىحه الأنؾاع الجديئية وفيؼ الكخبؾن، تدايج الظمب عمى أدوات تذخيرية دقيقة ومخنة تسكؽ 

(. تُعج البرسات الظيفية IPCC, 2023; D’Alessandro et al., 2010تفاعلاتيا بجقة عالية )
الشاتجة عؽ الاىتدازات الجديئية الؾسيمة الأوثق لمتعخف عمى ىؾية السخكب وتقجيخ تخكيده، إذ يشفخد 

يا عبخ تقشيات مثل مظيافية تحت الحسخاء كل جديء بشسط تخددات امتراص خاصة بو يسكؽ التقاط
(. وعمى الخغؼ مؽ Barone, 2005; Hollas, 2004ومظيافية رامان ) FTIRبالتحؾيل فؾريخ 

مؾثؾقية الكياسات السعسمية، فإن تظبيقيا السيجاني يرظجم بعكبات لؾجدتية وكمفة مالية عالية، الأمخ 
 ,.Helgaker et alسخيعاً وقابلًا لمسعايخة الجقيقة ) الحي يجعل مؽ السحاكاة الحاسؾبية خياراً بجيلاً 

2022.) 
  (Computational Methodology) السشهجية الحدابية .٢
 الإطار الشظري والبرنامج السدتخدم  1-٢

 .Gaussian 09 Revنُفحت جسيع الحدابات الكسية ضسؽ إطار ميكانيكا الكؼ باستخجام حدمة 
C.01 (Frisch et al., 2009في )  أوبشيايسخ. خزعت -بيئة الظؾر الغازي وتحت تقخيب بؾرن

لعسمية أمثمة ىشجسية شاممة دون قيؾد  O₃و  H₂Oو  CO₂التخاكيب اليشجسية الأولية لجديئات 
تساثمية. جخى التحقق مؽ وصؾل كل تخكيب إلى الحج الأدنى السحمي لمظاقة مؽ خلال تحميل 

 أي تخدد تخيمي، مسا يؤكج استقخار الحالة الأرضية.التخددات الاىتدازية والتأكج مؽ خمؾىا مؽ 
 السدتهيات الشظرية السعتسدة ٢.٢

اعتسج البحث عمى سمؼ ىخمي مؽ السشاىج الحدابية يغظي مجى واسع مؽ الجقة والكمفة 
 الدمشية:الظخق شبو التجخيبية: 

 .CO₂كفحص أولي سخيع للأنغسة الستشاعخة مثل  PM3و  PM6وُعفت طخيقتا  -1
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تخكد عمى طاقة  ab initio: استُخجمت كشسؾذج مخجعي مؽ طخق HFفؾك -ىارتخي طخيقة  -2
 التبادل فقط دون تزسيؽ ارتباط إلكتخوني.

: أُدرجت كسخحمة وسظية تزيف ترحيحاً جدئياً لتأثيخ ارتباط MP3نغخية الاضظخاب  -1
 (.(Møller & Plesset, 1934) الإلكتخونات

 HFكخيار رئيدي لسا تجمجو مؽ تبادل دقيق مأخؾذ مؽ : اعتُسجت B3LYPدالة الكثافة اليجيشة  -4
 ، وىحا يجعميا الأندب لمجراسات الظيفية.DFTارتباط تقخيبية مؽ -مع دوال تبادل

كسخجع عالي  aug-cc-pVTZ، استخجم اساس B3LYP/6-311++G(d,pبالاضافة لسدتؾى )
 الجقة لمسقارنة.

لزسان دقة عالية. طُبقت  Int=UltraFineو  Opt=Tightضُبظت معاييخ التقارب اليشجسي عمى 
 NIST CCCBDB (National Institute ofعؾامل قياس لمتخددات مأخؾذة مؽ قاعجة 

Standards and Technology, n.d لـ  5.95.( بكيؼHF  لـ  5.97وB3LYP  5.99و 
 التؾافقي.(، لتقميل الانحخاف الشاتج عؽ التقخيب Scott & Radom, 1996لمظخق شبو التجخيبية )

 مجسهعات الأساس وتدرج الدقة 3-٢ 
لاختبار تأثيخ اكتسال مجسؾعة الأساس عمى الشتائج، وُعفت عائلات متجرجة مؽ مجسؾعات 

 الأساس:
 * كأساس معياري لمحرات الخفيفة.311G-6و  311G-6الستؾسظة:  -3
قظبية ( لإضافة دوال 3df,2p)G+311-6( و 2df,p)311G-6السؾسعة قظبياً وانتذارياً:  -2

 وانتذارية.
التي  aug-cc-pVQZو  aug-cc-pVTZو  aug-cc-pVDZالستخابظة قظبياً: عائمة  -1

 صُسست لمتقارب التجريجي نحؾ حج الاكتسال.
لمحرات الثقيمة.تؼ ربط  Stuttgart-Dresden ECPمؽ نؾع  SDDالبؾاعث الكاذبة: مجسؾعة  -1

B3LYP  بسجسؾعةSDD  عشج دراسة الجديئات القظبيةH₂O  وO₃ بيشسا وُعف ،B3LYP/6-
311++G(d,p لجديء )CO₂ .الخظي الستشاعخ 

 الخرائص الفيزيائية والظيفية السدتخرجة 2-4
بعج التأكج مؽ استقخار الحالة الأرضية، استُخخجت مجسؾعة مؽ الخؾاص القابمة لمسقارنة مع 

 الكياسات السعسمية:
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لانحشاء ضسؽ التقخيب التؾافقي بؾحجة : حدبت أنساط الذج واνالتخددات الاىتدازية الظبيعية  -1
cm⁻¹  لسقارنتيا مع أطيافFTIR .ورامان 

: استُشتجت مؽ مذتق عدم ثشائي القظب بالشدبة لإزاحة الشؾاة IR Intensityشجة الامتراص  -2
 لتقييؼ نذاط كل نسط اىتدازي. km/molبؾحجة 

والأدنى غيخ  HOMO طاقات مجارات الحجود: حُدبت طاقة السجار الجديئي السذغؾل الأعمى -3
 ΔE = E_LUMO − E_HOMO، ثؼ استُخخجت فجؾة الظاقة الإلكتخونية LUMOالسذغؾل 

 كسؤشخ عمى الثبات الكيسيائي والشذاط التفاعمي. eVبؾحجة 
  Bohr³والاستقظابية بؾحجة  Debye: قُجر العدم بؾحجة αوالاستقظابية  μالعدم ثشائي القظب  -4
 ندبة الخظأمعايرة الشتائج وتقدير  5-٢

جُخى التحقق مؽ صحة السخخجات بسقارنتيا مع بيانات مخجعية عالية الجقة مؽ قاعجتي      
HITRAN2020 [10]  وNIST CCCBDB السعايخة الظيفية: قؾرنت التخددات السحدؾبة بعج.

تظبيق عؾامل الكياس مع الكيؼ التجخيبية السدجمة.السعايخة الإلكتخونية: قؾرنت فجؾات الظاقة 
 السدتخمرة مؽ دراسات معيارية. Optical Gapsالسحدؾبة بالكيؼ البرخية 

 حُدبت ندبة الخظأ السئؾي باستخجام العلاقة:
  155× الكيسة السخجعية( / الكيسة السخجعية|  -ندبة الخظأ % = |)الكيسة السحدؾبة 

 (Results & Discussion) الشتائج والسشاقذة  . 3
 السدتقرة والخرائص الاهتزازية لمجزيئاتالاشكال الهشدسية  3-1
 CO₂ جزي ثاني اوكديد الكربهن  3-1-1

. يتسؾضع ذرة D∞hذات تساثل  Linearبشية خظية  CO₂أعيخت نتائج الأمثمة اليشجسية لجديء 
الكخبؾن في مخكد الجديء وتختبط بحرتي أكدجيؽ مؽ الظخفيؽ عبخ رابظتيؽ مددوجتيؽ. بمغت زاوية 

بالزبط، وىحا يؤكج التختيب الخظي الحي يُفدّخ وفق مبجأ تشافخ أزواج ° 185قيسة  O-C-Oالخابظة 
 الإلكتخونات غيخ السختبظة عمى ذرة الكخبؾن السخكدية.

كسا تؼ الحرؾل عميو مؽ حدابات  CO₂يؾضح التخكيب اليشجسي السدتقخ لجديء  1الذكل 
B3LYP/6-311++G(d,p). 
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 CO₂ر لجزيء ثاني أكديد الكربهن ( التركيب الهشدسي السدتق1شكل )

. NIST CCCBDBالسحدؾبة مع الكيؼ التجخيبية السدجمة في قاعجة  C-Oقؾرنت أطؾال الخوابط 
، مسا يؤكج PM6% مقارنة بـ 1( انحخافاً ندبياً أقل مؽ d,p)B3LYP/6-311++Gأعيخ مدتؾى 

 تفؾق الجوال اليجيشة في وصف الأنغسة الخظية الستشاعخة.
 H₂Oجزيء الساء  ٢-3-1

في الؾسط  O، إذ تتسخكد ذرة الأكدجيؽ H₂Oلجديء الساء  Bentالبشية الداوية  2بيؽ الذكل 
، وطؾل °154.5حؾالي  H-O-Hمؽ الجانبيؽ. بمغت زاوية الخابظة  Hوتختبط بحرتي ىيجروجيؽ 

. يُفدّخ ىحا الانحخاف عؽ الداوية الخظية بؾجؾد زوجيؽ مؽ Å 5.96السحدؾب  O-Hرابظة 
: 2الإلكتخونات غيخ السختبظة عمى ذرة الأكدجيؽ تجفع ذرتي الييجروجيؽ نحؾ الأسفل.الذكل 

 H₂Oالتخكيب اليشجسي السدتقخ لجديئة الساء 

 ا
 ( التركيب الهشدسي لسدتقر لجزيئة الساء٢شكل )
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 H₂O قؾرنت أطؾال الخوابط وزواياH-O-H  السحدؾبة مع البيانات التجخيبية فيNIST 
CCCBDB أعيخ مدتؾى .B3LYP/6-311++G(d,p تؾافقاً عالياً مع الكيؼ السخجعية، بانحخاف )
 انحخافاً أكبخ ندبياً بدبب تقخيبيا لظاقة الارتباط PM6%، بيشسا أعيخت طخيقة 5.8لا يتجاوز 

 O₃ون جزيء الأوز  3-1-3
، حيث تتسؾضع ذرة الأكدجيؽ السخكدية بيؽ ذرتي O₃البشية الداوية لجديء الأوزون  3يُغيخ الذكل 

نتيجة  O-O، مع تداوي طؾلي الخابظتيؽ °117نحؾ  O-Oأكدجيؽ طخفيتيؽ. بمغت زاوية الخابظة 
 تؾزع كثافة الخابظة السددوجة بالتداوي بيؽ الخوابط الثلاثة بغاىخة الخنيؽ.

 

 

 ( الذكل الهشدسي السدتقر لجزيئة الأوزون 3) شكل
لحرة الأكدجيؽ السخكدية. قؾرنت الشتائج السحدؾبة مع  sp²دليلًا عمى التيجيؽ ° 117تسثل زاوية 

-B3LYP/6. أعيخ مدتؾى NIST CCCBDBالكيؼ التجخيبية السدجمة في قاعجة 
311++G(d,p انحخافاً ندبياً لا يتجاوز )بيشسا سجمت طخيقة % عؽ الكيؼ السخجعية1.2 ،PM6 

 .O₃انحخافاً أكبخ بدبب افتقارىا لجوال قظبية كافية لؾصف الإلكتخونات غيخ السختبظة في 
 الترددات الاهتزازية:  ٢-3

بعج تحجيج الأشكال اليشجسية السدتقخة لمجديئات السجروسة، جُخى حداب التخددات الاىتدازية    
باستخجام نفذ السدتؾيات الشغخية السحكؾرة في السشيجية. قؾرنت التخددات السحدؾبة مع الكيؼ 

لتقييؼ دقة كل طخيقة وحداب ندبة الخظأ السئؾي  NIST CCCBDBالتجخيبية السدجمة في قاعجة 
مقارنة بيؽ التخددات السحدؾبة والتجخيبية لعجد مؽ الأنساط  1[يُغيخ الججول 1ا في السعادلة.]كس

، مرحؾبة بذجة كل نسط وندبة الخظأ.الججول O₃و  H₂Oو  CO₂الاىتدازية الأساسية لجديئات 
 : التخددات الاىتدازية السحدؾبة مقارنة بالكيؼ السخجعية1
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 السحدهبة لمجزيئات الثلاثية مع القيم السرجعية (: الترددات الاهتزازية1الجدول )
 

 الجزيء
 النمط

 الاهتزازي
 /الطريقة

الأساس مجموعة  

 التردد
 المحسوب
cm⁻¹ 

 التردد
 المرجعي
cm⁻¹ 

الشدة 
(km/mol) 

 نسبة

 % الخطأ

CO₂ 
 غير امتداد

 متماثل
PM6 2321 2349 892.6 -1.2% 

CO₂ انحناء HF/6-311G* 767 667 138.6 +15.0% 

CO₂ متماثل امتداد  PM6 1377 1388 0 -0.8% 

H₂O 
 غير امتداد

 متماثل
B3LYP/SDD 3864 3756 17.5 +2.9% 

H₂O انحناء B3LYP/SDD 1575 1595 89.1 -1.3% 

H₂O متماثل امتداد  B3LYP/SDD 3671 3657 2.7 +0.4% 

O₃ 
 غير امتداد

 متماثل
B3LYP/SDD 1060 1042 110.5 +1.7% 

O₃ انحناء B3LYP/SDD 634 701 9.3 -9.6% 

O₃ امتداد متساثل B3LYP/SDD 1104 1103 0.43 +0.1% 
وجؾد اختلاف مشيجي واضح بيؽ السدتؾيات الشغخية، مسا يؤكج أن  1أعيخت نتائج الججول      

 & Foresmanدقة التخددات السحدؾبة تختبط مباشخة بشؾع الأساس وتؾزيع الكثافة الإلكتخونية فيو )
Frisch, 1996 لجديء .)CO₂ عيخت عاىخة رنيؽ فيخمي :Fermi Resonance  عشج التخدد

، حيث يقتخن ىحا نسط مع الزِعف السزاعف لمشسط السشثشي القخيب مؽ cm⁻¹ 1288الستساثل 
1333 cm⁻¹ أدت ىحه الغاىخة لديادة الخظأ الشدبي بظخيقة .PM6  بيشسا عالجيا 8.6إلى ،%

إلى  PM6% فقط. يُعدى ضعف أداء 5.1( بجقة بانحخاف d,p)B3LYP/6-311++Gمدتؾى 
 ;Stewart, 2007إىساليا لآثار الارتباط الإلكتخوني غيخ السؾضعي بالأنغسة غيخ السغمقة )

Jensen, 2017 لجديئي .)H₂O  وO₃ حقق مدتؾى :B3LYP/6-311++G(d,p أعمى دقة )
%، وىحا يتؾافق مع نتائج الجراسات 4.4% و 1.1للأنساط الاىتدازية كافة بانحخاف ندبي يتخاوح بيؽ 

 ,.Stephens et alالتي أكجت تفؾق الجوال اليجيشة في تحقيق التؾازن بيؽ الجقة والتكمفة الحدابية )
لمتخددات التدعة  MAE(. الخلاصة الكسية: بشاءً عمى حداب معامل الخظأ السظمق الستؾسط 1994

( بؾصف الظيف تحت الحسخاء مقارنة بظخيقة d,p)B3LYP/6-311++Gالسجروسة، تفؾق مدتؾى 
PM6  شبو التجخيبية، مسا يجعمو الأندب لمجراسات اللاحقة. ملاحغة شجة الامتراص: عيخت شجة

، وىحا يتفق مع قؾاعج الانتقاء CO₂لشسط السظال الستساثل في  km/mol 5.5امتراص صفخية 
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Symmetry Selection Rules  التي تشص عمى عجم تغيخ عدم ثشائي القظب أثشاء ىحا الشسط
(Atkins & de Paula, 2021.) 
 الخرائص الإلكترونية: الدقة السشهجية في تحميل فجهات الظاقة 3-3

وفجهة الظاقة الشظرية السحدهبة لمجزيئات  HOMO-LUMO(: طاقات مدارات ٢الجدول )
 السدروسة

 HOMO (eV) LUMO (eV) الظريقة الجزيئة

فجهة الظاقة  
 السحدهبة
(ΔE eV) 

 
CO₂ B3LYP/SDD -10.3311 -0.4103 9.9207 
CO₂ PM6 -12.9922 0.2506 13.2428 
H₂O B3LYP/SDD -8.1484 1.6564 9.8048 
H₂O MP3 -12.3168 4.0620 16.3789 
O₃ B3LYP/SDD -9.5964 -6.0989 3.4975 
O₃ PM6 -11.5257 -1.7603 9.7653 

إلى أن اختيار السدتؾى الشغخي يؤثخ برؾرة مباشخة عمى دقة التشبؤ  2تذيخ معظيات الججول        
( بذكل واضح d,p)B3LYP/6-311++Gبالخؾاص الإلكتخونية لمجديئات السجروسة. تفؾق مدتؾى 

، CO₂لـ  eV 9.8و  O₃لـ  eV 3.5في تقجيخ فجؾات الظاقة، حيث أعظى قيساً مشظكية تتخاوح بيؽ 
(. يتفق ىحا الأداء مع الأدبيات الدابقة Zhan et al., 2003وىحا يتدق مع طبيعتيسا الكيسيائية )

التي أكجت أن الجوال اليجيشة تؾفخ تؾازناً مثالياً بيؽ الجقة الحدابية والتكمفة الدمشية، إضافة إلى 
 ,.Stephens et al) قجرتيا عمى محاكاة التؾزيع الإلكتخوني بذكل يظابق الدمؾك الظيفي لمجديئات

انحخافات كبيخة في تقجيخ فجؾة الظاقة،  MP3و  PM6(. في السقابل، سجمت الظخيقتان 1994
إلى طبيعتيا شبو التجخيبية التي  PM6. يُعدى الدبب في حالة H₂Oو  O₃خرؾصاً مع الجديئيؽ 

ا غيخ مشاسبة تعتسج عمى معاملات مدتشبظة مؽ جديئات ذات غلاف مغمق وتساثل عالٍ، مسا يجعمي
فتظمب حدابات ارتباط إلكتخوني مؽ  MP3للأنغسة القظبية أو ذات الإلكتخونات غيخ السددوجة. أما 

-HOMOرتب أعمى لحداب طاقات السجارات بجقة، وغيابيا يؤدي إلى مبالغة في تقجيخ فجؾة 
LUMO (Pople et al., 1976 الخلاصة: يُعج مدتؾى .)B3LYP/6-311++G(d,p الأندب )
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ؾصف الخرائص الإلكتخونية لمجديئات السجروسة، لحلػ اعتسج عميو في التفديخات اللاحقة لمتفاعمية ل
 الكيسيائية.

 تقييم الأداء السشهجي والاستقظابية 3-4

 Bohr³ الستهسط بهحدةCO₂ (α ) (: الاستقظابية السحدهبة لـ 3الجدول )

 αxx الظريقة
(Å³) 

αyy (Å³) αzz (Å³) α الستهسط 
(Å³) 

القيسة السرجعية 
(Å³) 

PM6 5.388 1.998 1.998 3.128 2.507 
B3LYP/6-
311++G(d,p) 

3.742 1.922 1.922 2.529 2.507 

B3LYP/aug-cc-
pVTZ 

3.857 2.545 2.545 2.982 2.507  

 — 2.507 — — — تجريبي 
  (Bohr³ = 0.1482 Å³ 1)ملاحظة التحهيل

 عبر الجزيئات(: ممخص أداء الظرق الحدابية 4الجدول )

أفزل طريقة  الجزيء
 )اهتزازي(

أفزل طريقة 
 )إلكتروني(

متهسط الانحراف )هذا 
 العسل(

متهسط الانحراف 
 في الأدبيات

(CO₂) ثاني أكديد الكربهن PM6 B3LYP/SDD ~1-3% 1-4% 
(H₂O)الساء B3LYP/SDD B3LYP/SDD ~1.5-3% 1-3% 
(O₃) الأوزون  B3LYP/SDD B3LYP/SDD ~1-10% 2-8% 

 
عجم وجؾد مشيج حدابي مؾحج يرمح لكل الجديئات  4و  3تكذف معظيات الججوليؽ     

 والغخوف، إذ يختبط انتقاء الظخيقة السثمى بثلاثة متغيخات فيديائية متجاخمة:
 . التساثل الهشدسي لمجزيء:1

لمظخق الحدابية السختمفة بتفاوت أقل مقارنة  CO₂إستجابة الجديئات الخظية الستساثمة مثل 
، التي تفخض استخجام دوال كثافة ىجيشة مؽ مدتؾى O₃و  H₂Oبالجديئات السشحشية القظبية مثل 
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B3LYP/6-311++G(d,p لؾصف دقيق لتؾزيع الكثافة الإلكتخونية وعدم ثشائي القظب )
(Stewart, 2007; Stephens et al., 1994.) 
 البشية الإلكترونية:. درجة تعقيد ٢

معالجة متقجمة لارتباط الإلكتخونات. ليحا  O₃تظمب الأنغسة ذات الظبيعة متعجدة السخاجع مثل 
مؽ ىحه الحالات، نغخاً لعجدىا عؽ نسحجة ىحا الشؾع مؽ  PM6الدبب تُدتبعج الظخق شبو التجخيبية 

 (.Stewart, 2007; Jensen, 2017الارتباط بجقة )
 لحداب التظبيقي:الغاية من ا . 3

% في التظبيقات التذخيرية الدخيعة، بيشسا تذتخط دراسات ترسيؼ 4-3تُقبل انحخافات بحجود 
( ىحا السدتؾى، إذ d,p)B3LYP/6-311++G%. وفخ مدتؾى 1±السؾاد الانتقائية دقة أعمى مؽ 

استخجامو في % عؽ الكيسة التجخيبية. وىحا يجعؼ 5.9ندبة  CO₂لؼ يتجاوز انحخافو في استقظابية 
(. Stephens et al., 1994; Maroulis, 1998بحؾث التفاعل مع الحقؾل الكيخبائية الخارجية )

( تسثل التؾازن d,p)G++311-6الخلاصة: تؤكج الشتائج أن الجوال اليجيشة ذات الأساس السشتذخ 
التجخيبية والظخق مشخفزة الأمثل بيؽ الجقة والتكمفة لمجديئات السجروسة، وتتفؾق عمى الظخق شبو 

 الختبة.
 الربط بالتظبيقات الخزراء: تحميل فيزيائي متكامل  3-5

 (: البرسات الظيفية والإلكترونية والتظبيقات البيئية السقترحة5الجدول )

 فجهة الظاقة الجزيء
HOMO LUMO(eV) 

 لاستقظابية الستهسظة
α (Å³) التظبيق الأكثر فاعمية 

 ثاني أكديد الكربهن 
 CO₂ 9.92 2.53  مهاد عازلة، خزن الكربهن 

H₂O تحفيز ضهئي، تفاعلات قظبية 1.45 9.80 الساء 
O₃ اكددة قهية، تشقية الههاء 3.21 3.50 الأوزون 

 الرؤية التكاممية لمتظبيقات البيئية 5- 3
تخبط ىحه الجراسة بيؽ البيانات الظيفية الاىتدازية والخؾاص الإلكتخونية السحدؾبة لمجديئات      

، أدت CO₂بيجف بشاء مشيج مؾحج لاختيار الجديء الأندب في السعالجات البيئية. فبالشدبة لـ 
، وىحا Å³ 2.53واستقظابية مقجارىا  eV 9.92السدافة الخابظة القريخة إلى فجؾة طاقة واسعة تبمغ 

يفدخ خسؾلو الكيسيائي وصلاحيتو كغاز عازل. وبدبب ذلػ يتظمب تحفيده استخجام عؾامل مداعجة 



 
 
 

 

311 
 

 

JOBS مجلة العلوم الأساسـية                                  

Journal of Basic Science 
 

 الخامس والاربعون العذد

 هـ1448م /2026

Print -ISSN 2306-5249 
Online-ISSN 2791-3279 

 

لخفض حؾاجد التشذيط، بيشسا تسكؽ استقظابيتو السعتجلة مؽ ترسيؼ مؾاد مدامية تعتسج عمى 
رصج الشسط الاىتدازي غيخ الستساثل عشج  تفاعلات فان ديخ فالذ لديادة كفاءة الامتداز. لحلػ يُقتخح

2321 cm⁻¹  عبخ مظيافية الأشعة تحت الحسخاءFT-IR ( كظخيقة تذخيرية اساسيةStephens 
et al., 1994; Maroulis, 1998; Foresman & Frisch, 1996 أما .)O₃  فيستاز بفجؾة

الزؾئية غيخ الستجاندة  تجعمو مؤكدج قؾي، وىحا يخشحو لمتظبيقات eV 3.55طاقة ضيقة مقجارىا 
الفجؾة. كحلػ تؾفخ دقتو العالية في حداب -عشج دمجو في لياكل نانؾية لتقميل إعادة اتحاد الإلكتخون 

% أساساً مؾثؾقاً لمخصج السدتسخ في شبكات قياس جؾدة 5.1الشسط الاىتدازي الستساثل بانحخاف 
السختفعة وعدمو ثشائي القظب  ، فإن قظبيتوH₂O(. وبخرؾص Stephens et al., 1994اليؾاء )

. ىحه cm⁻¹ 1575الكبيخ يسشحانو نذاطاً طيفياً قؾياً لكل أنساط الاىتداز، خاصة نسط الانحشاء عشج 
الخاصية تجعمو وسيظاً فعالًا لتقشيات الفرل والتشكية وتظؾيخ حداسات رطؾبة محسؾلة مشخفزة 

و  CH₄ل جديئات رباعية الحرات مثل الكمفة. بشاءً عمى ذلػ، يُؾصى بتؾسيع نظاق البحث ليذس
NH₃  وSO₂ ودمج نساذج السحيب الزسشي ،PCM/SMD  لجراسة تأثيخ الأسظح السحفدة في

لتقييؼ الامتراص الزؾئي والجيشاميكا الجديئية  TD-DFTعخوف صشاعية واقعية، مع تؾعيف 
جخيبي السختبخي ونذخ لشسحجة تأثيخات الحخارة والزغط. كسا تؤكج الجراسة عمى أىسية التحقق الت

 Stewart, 2007; Popleالبيانات في مدتؾدعات مفتؾحة لزسان الذفافية وإمكانية إعادة الشتائج )
et al., 1976.) 

4h. :لاستشتاجات والتهصيات 
 PM6( و d,p)B3LYP/6-311++Gتؾصمت ىحه الجراسة إلى تقييؼ كسي لأداء مدتؾيي       

. أعيخت الشتائج O₃و  H₂Oو  CO₂في وصف الخؾاص اليشجسية والظيفية والالكتخونية لمجديئات 
قمل  NISTومعاملات التحجيؼ السأخؾذة مؽ  Opt=Tightأن تظبيق معاييخ التقارب الرارمة 

 % لمتخددات الاىتدازية4% للأطؾال الخابظة وأقل مؽ 1الانحخاف عؽ البيانات التجخيبية إلى أقل مؽ 
(Foresman & Frisch, 1996; Scott & Radom, 1996 ما يسيد ىحا العسل عؽ .)

الجراسات الدابقة ىؾ اعتساده بخوتؾكؾل تحقق مؾحج يقارن بيؽ مدتؾى نغخي دقيق وآخخ شبو 
تجخيبي عمى نفذ مجسؾعة الجديئات، مسا يتيح لمباحثيؽ اختيار السدتؾى الأندب بشاءً عمى التؾازن 

مفة الحدابية. كسا وفخ البحث قيساً مخجعية محجدة للانحخافات يسكؽ الاعتساد عمييا في بيؽ الجقة والك
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الجراسات السدتقبمية السساثمة دون الحاجة لإعادة الحداب مؽ الرفخ. بشاءً عمى الشتائج، تُقجم 
 التؾصيات التالية:

 CH₄وخساسية الحرات مثل  الأولؾية الأولى: تؾسيع البخوتؾكؾل التحققي السقجم ليذسل جديئات رباعية
 لاختبار عسؾمية الشتائج. SO₂و  NH₃و 

لسحاكاة تأثيخ الغخوف الجؾية الحكيكية  PCM/SMDالأولؾية الثانية: دمج نسؾذج السحيب الزسشي 
 والأسظح السحفدة عمى الخؾاص السحدؾبة.

لشسحجة  MDة لتقييؼ الخؾاص الزؾئية والجيشاميكا الجديئي TD-DFTالأولؾية الثالثة: تؾعيف 
 تأثيخات الحخارة والزغط في التظبيقات الرشاعية.
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