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 باستخدام  C30تماكبات الفمورين دراسة نظرية لم  
 نظرية تابع الكثافة

 
 *نبيل جوديةد.  *فؤاد الجنيد

 *د. مصطفى صائم الدهر
 

 
 ممخصال

 .الغازي الطورفي  C30 الفمورينبات كِ اتمىذا البحث دراسة نظرية لمُ في  تتم
 ،الترموديناميكيةالطاقية و  والكميات، ، واليندسة المثمىالنسبي الاستقرار قةطات حُدِد  و 
نظرية تابع  لجميع المُتماكِبات باستخدام IRحمر طياف تحت الأأتواترات الاىتزاز و و 

 كثرُ الأىو  C1–I–C30 المتماكبَ  نّ أأظيرت الدراسة  .DFT/B3LYPالكثافة 
من  الأعمىىي  كيربائيةال ناقميةُ ال تكونوبذلك  ،أصغر طاقيةً  يممك فجوةً و  ،استقراراً 

 الذي يممك الفجوةَ  C1–II–C30بين المتماكبات الأخرى عمى عكس المتماكب 
الأكثر  ،C1–III–C30قل. بالمُقابل، لممُتماكب لأاالناقمية  كبر ومن ثم  الطاقية الأ

 حمر. تحت الأ امتصاصٍ  ةِ شدّ أكبرُ  ،تناظراً 
 

 

 ،C30تماكبات مُ  ،C30 ، الفمورين (DFT): نظرية تابع الكثافةالكممات المفتاحية
 .الاىتزاز تواترات ،النظرية أطياف تحت الأحمر، يالنسبالطاقي الاستقرار 

  

                                                           
*
 .جامعة دمشق - كمية العموم  - قسم الفيزياء 
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Abstract 
In this work, we have done a theoretical study of the fullerene C30 

isomers in the gaseous phase. Relative energy stability, optimal 

geometry, electronic energy and thermodynamic quantities, vibration 

frequencies and infrared spectra are determined using the density 

functional theory (DFT). The study showed that the most stable 

isomer C1-I-C30 has the smallest energy gap and thus it has the 

highest electrical conductivity compared to the other isomers, 

especially C1-II-C30 which has the largest energy gap and therefore it 

has the lowest conductivity. In contrast, the most symmetric isomer 

C1-III-C30 has the greatest infrared absorption intensity. 
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 :مقدمةال-1
 واستقرارِ  ىنبِ ل ةٌ ونظري ةٌ تجريبي اتٌ ، دراسC60 اكتشاف الفمورين أُجريت، بعد
باستخدام  وتم الكشف، [1-13] ذرة كربون 60 أقل من عددٍ  من نةالمكوّ الفمورينات 

  لا وجود فقطالصغيرة، ولوحظ  الفموريناتعن  مجموعة من طريقة الطيف الكتمي 
C20[14و ] لا C36 [15.] 
 التي تتوزعات الكربون من ذرّ  زوجي   من عددٍ  نةً كوّ م مغمقةً  شبكةً  الفموريناتُ  لتُشكّ 
    و  فقط اً خماسي اً مضمع 12 عمى

 
عدد صحيح  n ≥ 32 حيث ،اً سداسي اً مضمع  

دد حَ يُ  .عظمي لذرات الكربون في العنقود الكربونيالعدد الأ ر عنيُعبّ و  ،زوجي
ن امضمع صلو لا يتّ نّ أ مفادىاالتي و  ،المعزول الخماسي   بقاعدةِ  الفمورينات ستقرارُ ا

 يضمن استقرارَ  ي  صغر أ انحناءٍ  الحصول عمى جلأمن  ايممع بعض نايخماس
ن يخضع لقاعدة الخماسي ريو مف صغرَ أC60  لا عد  يُ و . [16] رينيو لقفص الفما

تخضع لقاعدة الخماسي المعزول تتبع قاعدة  الفمورينات التي لا نّ أت بُ ثَ و  .لالمعزو 
 التي تنص عمىو  (pentagon adjacency penalty rule) المتجاور الخماسيحدود 

 بشكل مُكافئ، وأمخماسيات المتجاورة ل قل  الأ لعددَ ا تُوافقُ  استقراراً  كثرَ الأ البنيةَ  أنّ 
 .[17] بين المضمعات الخماسية كربون المشتركةِ  -كربون روابطِ  عددَ 
جزيئات الحاوية عمى الجديدة من  ةعائم مامأ ة البابَ الصغيرة المستقرّ  الفموريناتُ تفتح 

 التي [18] الفمورينات الصغيرة بين ىذهمن  C30 لا ويعد .ة متجاورةمضمعات خماسيّ 
أيضاً  لوحظو  .(laser ablation) بالميزر التذرية دراسات في تجريبياً  وعن كُشف

ن ،Ti@C30 المعدنية الفمورينات الداخمية لُ شكّ تجريبياً تَ   لا من أقل راكيزَ تب كانت وا 
Ti@C28 [19].  لا حول الدراساتُ  تُعد  ومع ذلك C30  ًبسبب صعوبة  قميمة

 لكن توجد بعض الدراسات الحديثة جداً الحصول عميو تجريبياً وصعوبة توصيفو، و 
 ,P2CA@AC30:مع مستبدلات وظيفية مثلً  C30 لا التي تتطرق لمركباتو 

P3CA@AC30, P2CA@EC30 ,P3CA@EC30 [20].  اتُ الدراستوصمت و 
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متماكبات نرمز ليا، عمى ثلثة لى وجود إ [22,21,19,18] جعافي المر  مةُ قدّ الم
–C2v–Iو  كثر استقراراً الأ C2v–II– C30 بـ ،بحسب الاستقرار الطاقيو  الترتيب

C30   من ثمو  D5h–C30 ، حيث تدل الرموز C2v وD5h  في الصيغ السابقة
 D5h–C30الطاقي النسبي الضعيف لممُتماكب  بسبب الاستقرار .ى زمر التناظرعم

. C2vتماكبين فقط عمى المُ  [21]اقتصرت الدراسة  مع المُتماكبين الآخرين، مُقارنةً 
 تناظرٍ  زُمرِ  ذاتِ  مُستقرةٍ  جديدةٍ  مُتماكباتٍ  دراسةَ في ىذا العمل  نقترحُ بالمُقابل، 

 . [21]عن الدراسة  ختمفةٍ م
 :Method of Calculationطرائق الحساب  -2
 DFT/B3LYP  اليجين نظرية تابع الكثافةفي ىذا العمل باستخدام  ت الحساباتُ تمّ 

 DFT  (Densityمن أكثر طرائق نظرية تابع الكثافة د  التي تُعو  [33-23]

Functional Theory)  ًعمى الذرات والجزيئات  من حيث التطبيق نجاحاً و  شيوعا
بعين  يا تأخذُ نّ تابع الكثافة اليجين لأطريقة اخترنا لقد و  .جسام الصمبةالأالمعقدة و 
 مقارنةً  معقولاً  حسابٍ  زمنَ  وتستيمك ،جزئي   ولو بشكلٍ  الإلكتروني الترابطَ الاعتبار 

 CI (Configuration أو  HF (Hartree–Fock)مع طرائق نمذجة أخرى مثل نظرية

Interaction) أو CC (Coupled cluster).  الحسابات باستخدام برنامج جريتأو 

Gaussian 09 [32]  311-6القاعدةوG**  ستخدم برنامجا، و Gabedit [33]  لإدخال
  .C30اليندسة البدائية لمتماكبات الفمورين 

 :DFTتابع الكثافة  أساسيات نظرية 2-1
 من  كل  ل ت من قِبَ اقتُرحِ  برىنةٍ عمى مُ  DFT  [35-25]تعتمد نظرية تابع الكثافة

Thomasو Fermi، و من الممكن وصف الخصائص عمى أنّ  تنص   والتي
باستخدام تابع الكثافة الإلكترونية من خلل التطبيق  يةٍ ذرّ  الإلكترونية لمنظومةٍ 

  نموذجُ  ولكن بقيَ  ،لكترونية متجانسةإالمحمي لعلقات مناسبة عمى جممة 

Thomas- Fermi َقام  1964فيما بعد في عام  لمتطبيق عمى الجزيئات. لٍ قاب غير
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وجود  ببرىانThomas-Fermi  نطلقاً من نموذجا Kohnو Hohenberg الباحثان
الذي يقود باستخدام نظرية التحولات إلى المعادلات الأساسية [(⃗ ) ]   تابع الطاقة 

الأبحاث ممكناً بفضل  DFTالتطبيق العممي لنظرية  أصبح. DFT [36]لنظرية 
 مجموعةَ  1965ن اقترحا في عام اذمال ShamوKohn  انالعالم التي قام بيا

تسمح  والتي ،Hartree-Fockلمعادلات  مشابيةِ ال الإلكترونِ  أحاديةِ  المعادلاتِ 
بشكل  DFT. تعتمد نظرية [37]وطاقة الجزيء بالحصول عمى الكثافة الإلكترونية 

و من تنص المبرىنة الأولى عمى أنّ  .Hohenberg-Kohn يأساسي عمى مبرىنتَ 
الطاقة الجزيئية والتابع الموجي وكافة الخصائص الإلكترونية انطلقاً  الممكن تحديدُ 

 الكثافةِ  تقود معرفةُ و  .[36]ة ة الأساسيّ ة الطاقيّ لمسويّ  (⃗ )  من الكثافة الإلكترونية 
إلى تحديد عدد الإلكترونات والكمون الخارجي والطاقة  لجممةٍ  (⃗ )  الإلكترونيةِ 

 :تيكالآ مجموع ثلثة توابع كحاصلِ  بالكمية لمجممة التي تُكتَ 
 [ ( ⃗)]     [ ( ⃗)]   [ ( ⃗)]     [ ( ⃗)] 

   [ ( ⃗)]  ∫ ( ⃗)  ( ⃗)    ⃗ 

 [ ( ⃗)]  ∫ [ 
 

 
  ⃗⃗⃗  ( ⃗)]     ⃗ 

 [ ( ⃗)]  
 

 
∬

 

   
  ( ⃗ )  ( ⃗ )  

  ⃗   
  ⃗  

 [ ( ⃗)]  
 

 
∬

 

   
  ( ⃗   ⃗ )  ( ⃗   ⃗ )  

  ⃗   
  ⃗  

   [ ( ⃗)]   [ ( ⃗)]   [ ( ⃗)] 
الطاقة عمى الشكل: كتابة تابع من الممكنإذاً   

  [ ( ⃗)]  ∫  ( ⃗)  ( ⃗)    ⃗     [  ( ⃗)] 

   [  ( ⃗)]   [  ( ⃗)]     [  ( ⃗)] 
 .Hohenberg-Kohnل  الكوني   عن التابعِ  [  ]  ر حيث يُعب  

أيضاً  د  لأفعال ما بين إلكترونية، ويُعبعين الاعتبار لجميع ا [  ]  يؤخذ التابع و 
لسوء  .فيزيائيةىذا التابع لدراسة أي جممة  مستقلً عن الكمون الخارجي لذلك يصمحُ 
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ومن الضروري البحث  ،ليذا التابع الدقيقَ  الرياضي   حتى الآن الشكلَ  الحظ، لا نعممُ 
و من أجل عمى أنّ  تنص الثانية التي HK مبرىنةُ ت ذلك وُضعِ ولتقريبي لو،  عن شكلٍ 

̃كثافة تحولية   :بحيث يكون (⃗ )
 ̃( ⃗)                 ∫  ̃( ⃗)    ⃗    

 تتحقق المتراجحة:

    ̃[ ̃( ⃗)] 
بعد إجراء النشر الرياضي المناسب إلى  [(⃗ ) ] ية لمتابع النياية الحدّ  يقود شرطُ 

 :DFTالمعادلة الأساسية لنظرية 

𝜇  
  [ ( ⃗)]

  ( ⃗)
  ( ⃗)  

    [ ( ⃗)]

  ( ⃗)
 

 بالكمون الكيميائي الإلكتروني لمجممة. 𝜇حيث يُدعى 
 :Kohn-Shamطريقة    2-2

   آلية لحساب الطاقة  بالحصول عمى Hohenberg-Kohn   الا تسمح مبرىنت
لحل ىذه  لمتابع الموجي. مسبقةٍ  دون معرفةٍ  (⃗ ) أو بحساب  (⃗ ) انطلقاً من 

تسمح بالحصول عمى  طريقةً  1854 عام Shamو Kohnالعالمان  اقترحالمسألة 
 مرجعيةٍ  جممةٍ  افترض العالمان وجودَ   [30  ,35,33].       (⃗ )   نطلقاً منا  

قاما بإعادة ومن ثم  ،إلكترون غير متفاعمة فيما بينيا nمن  مكونةٍ  sتُدعى  ةٍ وىميّ 
الكثافة الإلكترونية لمسعة الطاقية  كون لمجممة المرجعية نفسُ تصياغة المسألة بحيث 

 المعادلاتِ  بعد إجراء النشر الرياضي المناسب نكتبُ و الأساسية لمجممة المدروسة. 
 :الآتي عمى الشكل Kohn-Sham  لنظرية  الأساسيةَ 

   ∑[ 
 

 
 ⃗⃗⃗ 
    ( ⃗ )]

 

   

 ∑  
  ( ⃗ )
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  ( ⃗ )   

  ( ⃗ )    
     

  ( ⃗ ) 
  ر حيث يُعب  

 . للإلكترون   Kohn-Shamعن مدار  ( ⃗ )  
   ر المرجعية، بينما يُعب   والجممةِ  الحقيقيةِ  بين الجممةِ  الحركيةِ  الطاقةِ  فرقَ     ليكنْ 

ي عَ ي بين توزّ مبلكترون الحقيقي والتدافع الكولو إ-لكترونإعن الفرق بين التدافع 
 ي نقطتين.شحنتَ 

    [ ( ⃗)]    [ ( ⃗)] 
        [ ]  

 

 
∬

 ( ⃗ )  ( ⃗ )

   
    ⃗   

  ⃗  

 :الطاقةَ  نكتبُ 
 [ ]  ∫ ( ⃗)  ( ⃗)    ⃗    [ ]

 
 

 
∬

 ( ⃗ )  ( ⃗ )

   
    ⃗   

  ⃗    [ ]      [ ] 

 :أتيترابط كما ي-الطاقة تبادل نعرّف تابع
   [ ]    [ ]      [ ] 

 إذاً:
 [ ]  ∫ ( ⃗)  ( ⃗)    ⃗    [ ]

 
 

 
∬

 ( ⃗ )  ( ⃗ )

   
    ⃗   

  ⃗     [ ] 

 في ىذه النظرية. الأساسيةَ  المشكمةَ  [ ]   لمتابع مناسبةٍ  تقريبيةٍ  عبارةٍ  إيجادُ  د  يُع
 القيم الخاصة المرافقة: نكتب معادلةَ 

[ 
 

 
 ⃗⃗⃗ 
  ∑

  

   
 ∫

 ( ⃗ )

   
   ⃗     ( ⃗ )

 

]    
  ( ⃗ )

   
     

  ( ⃗ ) 

 :بالعلقةالترابط -يُعرّف كمون التبادل
   ( ⃗)  

    [ ( ⃗)]

  ( ⃗)
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بحساب  Kohn-Shamتسمح مدارات و  الترابط.-عدة تقريبات لكمون التبادل وجدت
 الإلكترونية: الكثافة

  ( ⃗)    ( ⃗)  ∑|  
  |

 
 

   

 

  الفعمي   الكمونِ  انطلقاً منيا بحسبِ و ،  بدائيةٍ  كثافةٍ  باستخدامِ  نبدأ الحسابَ 
    ( ⃗)   ∑

  

    

 ∫
 ( ⃗ )

   
    ⃗     ( ⃗ ) 

 Kohn-Sham ـل الخاصةِ  والتوابعِ  الخاصةِ  القيمِ  معادلةِ  والذي يسمح بدوره بحل  
[ 

 

 
 ⃗⃗⃗ 
      ]    

  ( ⃗ )    
     

  ( ⃗ ) 
 :LDAالكثافة الموضعية  تقريب   2-3

⃗⃗⃗⃗) الكثافة  و إذا تغير تابعُ أنّ  Kohnو Hohenbergبرىن الباحثان   شديدٍ  ءٍ ببط (
 عمى الشكل: [  ]   الترابط -التبادل كتابة تابعفإنو من الممكن  ⃗ مع الموقع 

   
   [ ( ⃗)]  ∫ ( ⃗)    ( )  

  ⃗ 

تُكتب ىذه الكمية و الترابط من أجل إلكترون، -عن طاقة التبادل ( )  ر حيث يُعب  
 عمى الشكل: وترابطٍ  ي تبادلٍ حد   جمعٍ  كحاصل

   ( )    ( )    ( ) 

   ( )   
 

 
(
 

 
)

 
 
 [ ( ⃗)]

 
  

 بكتابة: ا يسمحممّ 

  
    ∫ ( ⃗)   ( )  

  ⃗   
 

 
(
 

 
)

 
 
 ∫[ ( ⃗)]

 
     ⃗ 

 Vosko, Wilk and Nusir(VWN)بعلقة  ( ) بالمقابل تُعطى طاقة الترابط 
 .[39]دة يمكن الحصول عمييا في المرجع وىي معادلة معقّ ،  [38]
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 :GGAم تقريب التدرج المعم    3-4
 ليا أنْ  يمكنُ  بل فحسب، متجانسةٍ  غيرَ  لجممةٍ  ةُ الإلكترونيّ  الكثافةُ  في الحقيقة، ليستِ 

عندما ننتقل من  بالنسبة لمذرّةذلك جميّاً  ويظيرُ  ،اً جدّ  كبيرٍ  بشكلٍ  الموقعِ  بدلالةِ  رَ تتغيّ 
أخرى. إذاً يكمن  إلى الجزيء عند الانتقال من ذرةٍ  لأخرى أو ضمنَ  إلكترونيةٍ  طبقةٍ 

الترابط  -التبادل من خلل صياغة تابع LDAعمى طريقة  الممكنُ  الأولُ  التحسينُ 
  تُدعى ىذه الطريقة بتقريب نشر التدرجو بدلالة الكثافة الإلكترونية وتدرجيا. 

(Gradian Expansion Approximation) .  

   
   [ ( ⃗)]  ∫   

   [ ( ⃗)  ⃗⃗ ( ⃗)]    ⃗ 

  ر يُعب  حيث 
الآن بإيجاد  تكمن الصعوبةو  الترابط.-عن كثافة طاقة التبادل    

    العبارة التحميمية لمكمية 
تمّ اقتراح وتطوير عدة توابع تبادل وترابط، لذلك ،    

 Perdew andو Beck(B88) [42-40]التبادل لمباحث  نذكر منيا تابع

Wang(PW91) [43]  يوجد تابع. من أجل الترابط Perdew(P86) [44] وتابع 
Lee, Yang and Parr(LYP) [45] ،وتابعPerdew and Yang(PY91) 

 لقيمِ  واضحٍ  المُقترحة بالحصول عمى تحسينٍ  تسمح جميع ىذه التوابعو  .[44,43]
 .LDAبالمقارنة مع طريقة  الطاقةِ  وحواجزِ  لمجزيئاتِ  الروابطِ  طاقاتِ 
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 :B3LYPطريقة التابع الهجين  -2-5
 اً تابع  B3LYP  (Beche 3 Parameters Lee-Yang-Parr)التابع اليجين د  يُع

  Beche ل، التبادل (Local)ينتج عن تركيب توابع التبادل المحمي  اتالبارامتر  ثلثي  
 Lee, Yangل مصححة التدرج  (VWN)مع توابع الترابط المحمي  HF والتبادل 

and Parr: 
   
      (       )   

         
        

         
    (    )   
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التي Colle and Salvetti  [47]باستخدام طريقة  a ،b ،c ،dتحدد البارامترات 
 مة الحساب عمى ذرة اليميومتعتمد عمى مواء

  =2.871234   ;       a=0.04918   ;    b=0.132  ;   c=0.2533  ;      d=0.349 

  
     =   

   (rs , ζ)=   (rs ,0)+   (rs)[
  ( )
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  (rs,0)]   (  ) 
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حيث تحدد قيمة  باستخدام المعادلة الآتية(rs)     و (rs, ζ)   تحدد قيمة التوابع 
 بعممية أمثمة مناسبة.  cو  bو  x0و  Aالبارامترات 
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ر قطعن نصف    ر( ويعب  polarization spinالسبين ) استقطابعن  ζر حيث يعب  
عن كثافات السبين β  و α   يضاً ر أواحد. ويعب   لكترونٍ الكرة الفعمية التي تحتوي عمى إ

α =  ف كثافة السبين الكمية بالعلقة ونعرّ  ،β والنوع  α  من النوع   βρ [38,44.] 
 : Results and discussionالنتائج والمناقشة -3

لكترونية لمختمف المتماكبات بيدف نقتصر في ىذا العمل عمى حساب الطاقة الإ
وبعض الكميات الطاقية الفضمى  البنية اليندسية، وتحديد تحديد استقرارىا النسبيّ 

ول ونقارن النتائج المحصحمر، طياف تحت الأأوالترموديناميكية وتواترات الاىتزاز و 
 متوفرة.عمييا مع نتائج نظرية سابقة 

   :لممتماكبات الطاقة والاستقرار النسبي-3-1
 محسوبةً بالنسبة لمجُزيء الأكثرِ  ةالطاقيّ  الفروقَ ( 1ندرج في المُخطط الطاقي )

 C30الفمورين  استقراراً لمُتماكبات
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 DFT/6-311G** -B3LYP بطريقة C30 ورينممفلتماكبات ( الاستقرار النسبي لم  1المخطط )

من بين  استقراراً  كثرُ الأىو C1–I–C30   المُتماكبَ  أنّ  السابقة ح من النتائجيتض  
من حيث  الثانيةَ  المرتبةَ  C1–II–C30 بُ المُتماكِ  يحتل  و  الأخرى.ماكبات المتُ 

 الفرقَ  حظ أنّ نُمو  الثالثة. المرتبةَ  C1–III–C30 يأخذ المتماكبُ  بينما ،الاستقرار
 من نظيره بين الأول والثالث. بكثيرٍ  بين المتماكبين الأول والثاني أصغرُ  الطاقي  

ىو  C2v–II– C30 المُتماكبَ  نّ أ[ 31في المرجع ]النظرية بالمقابل توصمت الدراسة 
 C2v–I– C30و C2v–II– C30تماكبين بين المُ  الطاقي   استقراراً، وكان الفرقُ  كثرُ الأ

D5h– و C30–I–C2vالمُتماكبين بين  ما الفرق الطاقي  أ ،1.35 (kJ/mol)ىو 

C30  ىو(kJ/mol) 7.212،  ًطريقة[ ب31في المرجع ]كانت الدراسة  نّ أ عمما 
DFT/6-311G -B3LYP.  

 :الهندسية البنية-3-2
 المدروسة في ىذا العمل C30 متماكبات الفمورين شكالَ أندرج 
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  في عممناC30  متماكبات الفمورينيوضح الهندسية الفضمى ل :(1لشكل )ا
 DFT/6-311G** -  B3LYPبطريقة

 مضمعاتٍ  4و اً خماسي اً مضمع 13من  C30 لا متماكبات من تماكبٍ مُ  يتكون كل  
 المضمعاتِ  عوفقاً لتوزّ  عن بعض بعضيا C30 لا تماكباتُ مُ . تختمف سداسية
السداسية في  خذ المضمعاتُ تتّ  ، فمثلً [33]موريني في القفص الف المتجاورة السداسية

 سداسي   عٍ ثلثة مواقع منفصمة، يحتوي أحدىا عمى مضمّ  C1–I–C30المُتماكب 
في عين سداسيين متجاورين. بينما يحتوي كل موقع من البقية عمى مضمّ  ،معزول
عات السُداسية موقعين مُنفصمين من المُضمّ  C1–II–C30 يممك المُتماكبُ  حين

خر يحتوي الموقع الآو  ،متجاورة سداسيةٍ  عاتٍ مضمّ  ىما ثلثةَ ن أحدُ المتجاورة، يتضمّ 

C1–I–C30 C1–II–C30 

C1–III–C30 
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خمسة  C1–III–C30عمى مضمعين سداسيين متجاورين. بالمُقابل، يكتسب المُتماكب 
  وسط ىذا المُتماكب. حزاماً في لُ مُتجاورة، تشكّ  سداسيةٍ  عاتٍ مُضمّ 
في الزوايا  قياساتِ و  الروابطِ  نا لأطوالِ حساباتِ  (3والجدول ) (1ح في الجدول )نوضّ 

 .C30الفمورين  متماكباتِ 
 المدروسة في هذا العمل   C30متماكبات الفمورين لطوال الروابط أمقارنة  :(1الجدول )

 مع نتائج DFT/6-311G** -B3LYP ةبطريق
Bond Lengths Of the Fullerene C30 Isomers (A°) 

N
u

m
b

er 

This work, Symmetry Mode : A 

C1-I-C30 C1-II-C30 C1-III-C30 

Name 

Definition 

Value Name 

Definition 
Value Name 

Definition 
Value 

1 R(1,2) 1.430 R(1,2) 1.421 R(1,2) 1.415 

3 R(1,3) 1.441 R(1,3) 1.404 R(1,5) 1.458 

2 R(2,6) 1.446 R(1,14) 1.494 R(1,17) 1.446 

3 R(3,4) 1.386 R(2,5) 1.501 R(2,4) 1.467 

4 R(3,9) 1.502 R(2,23) 1.414 R(2,23) 1.465 

5 R(6,9) 1.415 R(3,6) 1.478 R(3,4) 1.427 

6 R(6,7) 1.426 R(3,8) 1.403 R(3,11) 1.436 

7 R(7,8) 1.391 R(4,5) 1.415 R(5,6) 1.476 

8 R(7,16) 1.526 R(4,12) 1.439 R(5,7) 1.394 

12 R(8,11) 1.465 R(6,10) 1.440 R(6,9) 1.437 

11 R(8,12) 1.480 R(13,14) 1.437 R(7,10) 1.452 

13 R(9,10) 1.448 R(13,16) 1.396 R(7,12) 1.474 

12 R(10,11) 1.444 R(15,18) 1.448 R(8,9) 1.445 

13 R(12,13) 1.356 R(15,23) 1.508 R(8,16) 1.429 

14 R(18,19) 1.444 R(16, 17) 1.445 R(9,10) 1.443 

15 R(22,23) 1.399 R(17,18) 1.470 R(10,14) 1.448 

16 - - R(19,20) 1.390 R(12,15) 1.441 

17 - - R(26,28) 1.494 R(12,17) 1.404 

18 - -   R(13,14) 1.433 

32 - - - - R(13,21) 1.453 

31 - - - - R(15,19) 1.449 

33 - - - - R(17,20) 1.480 

32 - - - - R(20,23) 1.435 

33 - - - - R(22,24) 1.466 

34 - - - - R(22,25) 1.434 

35 - - - - R(24,26) 1.418 

36 - - - - R(26,27) 1.445 

37 - - - - R(26,30) 1.459 

38 - - - - R(27,28) 1.404 

22 - - - - R(28,29) 1.475 
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 لممتماكب الأكثرِ  في الدراسة النظرية السابقةِ  الروابطِ  أطوالَ  نّ أ( 1) يُظير الجدولُ 
 المتماكب  جلأحظ من . بينما نم(°A) 1.543و (°A) 1.322 بين [ تقعُ 36استقراراً ]

C1-I-C30 المدروسة في ىذا  ةالأقرب لمدراسة السابقة من بين المتماكبات الثلث
من حيث  وي، ثم يم(°A)1.526و (°A)1.355بين  تقعُ  الروابطِ  أطوالَ  نّ أالعمل 

 .C1-III-C30و C1-II-C30ن اتقارب القيم عمى الترتيب المتماكب
  C30الزوايا لمتماكبات الفمورين  قياساتيبين  :(2الجدول )

 .DFT/6-311G** -B3LYPبطريقة
Angles Of the Fullerene C30 Isomers (degree) - Symmetry Mode : A 

C1-III-C30 C1-II-C30 C1-I-C30 numbe

r Value Name 

Definition 

Value Name 

Definition 
Value Name 

Definition 
108 A(2,1,5) 109 A(2,1,14) 118 A(3,1,23) 1 
109 A(2,1,17) 106 A(2,1,3) 106 A(3,1,2) 3 
112 A(5,1,17) 107 A(23,2,1) 113 A(1,2,6) 2 
110 A(1,2, 4) 119 A(7,4,5) 109 A(6,2,17) 3 
117 A(4,2,23) 105.4 A(7,4,12) 120 A(1,3,4) 4 
120 A(4,3,11) 108 A(5,6,3) 107 A(1,3,9) 5 

119.4 A(4,3,24) 121 A(5,6,10) 108 A(2,6,7) 6 
106 A(11,3,24) 118 A(4,7,22) 105 A(2,6, 9) 7 
107 A(6,5,7) 120 A(4,12,9) 119 A(7,6, 9) 8 
105 A(7,5,1) 123 A(14,15,18) 121 A(6,7,8) 12 
115 A(9,6,4) 117 A(18,17,16) 111 A(3,9,10) 11 
116 A(14,10,9) - - 104 A(9,10,27) 13 
104 A(1,17,12) - - 117 A(14,11,10) 12 

- - - - 113 A(5,30,24) 13 
- - - - 112 A(5,30,28) 14 

 تقع ضمن المجال C1-I-C30الزوايا في المتماكب  قيم نّ أ( 3ن لنا من الجدول )يتبيّ 
 المجال ضمنَ  ىذه القيمُ  تقعُ C1-II-C30 ممتماكب ل بالنسبة امّ أ، 121°] - [104°

زواياه في المجال  قيمُ  تكونُ  C1-III-C30، بينما المتماكب 123°] - [105.4°
تقارباً من  أكثرُ  C1-III-C30و  C1-I-C30المتماكبين  نّ أحظ ، ونم[120°- 104°]

 حيث القيم.
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 :الكميات الطاقية والترموديناميكية
   .C30لمتماكبات الفمورين  الكميات الطاقية والترموديناميكية ( بعضَ 2في الجدول )نبين 

 C30ماكبات الفمورين تلم في هذا العمل بعض القيم الفيزيائية المحسوبةمقارنة  :(3) الجدول
 [ بطريقة22مع نظيرتها المحسوبة في عمل سابق] DFT/6-311G** -B3LYPبطريقة

CAM-B3LYP/6-31++G** exchange-correlation functional . 
C2v–C30[32] C1–III–C30 C1–II–C30 C1–I–C30 Parameters 

562746264- 42577821- 51672245- 48275212- (kJ/Mol)HOMO   E 
-309.71685 28775227- 28476582- 35372362- kJ/Mol)(LUMO   E 
25277428 12773483 33174555 13873426 (kJ/Mol) Gap energy   

- 34473824 35678113 35473652 (kJ/Mol) point energy-Zero 
- 37574372 38475518 38275518 kJ/Mol) (Thermal energy    
- 59.797 57.022 57.572 Heat capacity (Cal/Mol-K) 
- 104.777 99.100 99.691 Entropy  (Cal/Mol-K) 

1.12 0.1205 0.1705 1.2116 Dipole moment   (Debye) 
 من الملحظات.    مجموعةٌ نتج من الجدول السابق ت

من بين المتُماكبات  (Gap energy)طاقية  فجوةٍ  أصغرَ C1–I–C30  المُتماكبُ  يممك
 يحتلّ  بينما ،مقارنة بيذه المتماكبات كيربائيةً  يةً ناقم كثرَ الأ عد  يُ  وبذلك، ةالثلث

–C1–II الناقمية الكيربائية، والمتماكبُ في  الثانيةَ  المرتبةَ   C1–III–C30المتماكب

C30  َلى الفرقِ إالطاقية  الفجوةُ  تشيرُ  .بسبب كبر فجوتو الطاقية الأخيرةَ  المرتبة 
نى مدار جزيئي دأو  (HOMO) بالإلكتروناتجزيئي مشغول  عمى مدارٍ أ بين الطاقي  

ذا إفيما  الموادُ  تبين من قيمة الفجوة الطاقيةوت .(LUMO) بالإلكترونات غير مشغول
 اللزمة الطاقة مقدار ىي الطاقية الفجوةو . عوازلو أنواقل  نصافَ أ وأ كانت نواقلَ 
و أصفر  الفجوة طاقةَ  نّ إ ذإ ،التوصيل نطاق لىإ التكافؤ نطاق من لينتقلَ  للإلكترون

 وبين نسبياً، كبيرةً  وتعد   العازلة المواد في 2 وأكبر من الناقمة المواد في صغيرة جداً 
[. ويتضح 37فولت ] لكترونالإ بوحدة وذلك النواقلنصاف أ المواد في 2 الى 275

من المواد  تعد    C30لا متماكباتِ  نّ أ( 2من خلل قيم الفجوة الطاقية في الجدول)
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المحسوبة في   Gap energy لوا LUMOE لوا HOMOE لبمقارنة قيم او  النواقل. نصافِ أ
الأقرب لمدراسة  ىوC1-II-C3 2المتماكب  أنّ حظ  نم[ مع حساباتنا 32عمل سابق ]

ثم يميو من حيث تقارب  المدروسة في ىذا العمل، ةالسابقة من بين المتماكبات الثلث
I-C1-و C30-III-C1ن عمى الترتيب المتماكبا Gap energy لو ا LUMOE لاقيم 

C30  لجل قيمة اأوينعكس الترتيب من EHOMO. 
 ةمن بين المتُماكبات الثلث اً تناظر  كثرُ أ C1–III–C30 المُتماكبَ  حظ أيضاً أنّ نُم

 ، ويشغلُ خرىقارنة مع المتماكبات الأُ عزم ثنائي القطب مُ بسبب صغر قيمة 
–C1 تماكبالمُ  بينما يُعد  من حيث التناظر،  الثانيةَ  المرتبةَ   C1–II–C30  تماكبُ المُ 

I–C30  الكيربائي طبثنائي القُ  عزمُ  يُعد  و . ةالمتُماكبات الثلثمن بين  تناظراً الأقل 
لروابط  الكيربائية لعزوم ثنائيات القطب الاتجاىي   فيو يساوي المجموعَ  ؛كميةً متجية

 الكيربائي   القطبِ  ثنائي   عزمَ  ن  فإ تماماً  متناظرةً  الجزيءِ  عندما تكون بنيةُ و  جزيء.ال
لبعضيا البعض.  الكيربائيةِ  القطبِ  ثنائيةِ  العزومِ  غاءِ إل نتيجةَ  يساوي الصفرَ  لمجزيء
ولدى  عن التناظر. ما ابتعدَ القطب الكيربائي لمجزيء كمّ  ثنائي   عزمِ  قيمةُ  وتزدادُ 

[ مع 32سابق ] مقارنة قيمة عزم ثنائي القطب الكيربائي المحسوبة في عملٍ 
المدروسة في  ةلمدراسة السابقة من بين المتماكبات الثلث الأقربَ  أنّ  حظحساباتنا، نم
من جية و  C1–III–C30.و C1-II-C30و C1-I-C30عمى الترتيب  ىي ىذا العمل

الفيزيائية، لمكميات  متقاربةً  اً قيم C1–II–C30و C1–I–C30ن المتماكبا أخرى، يممك
Entropy و Zero-point energyو Thermal energy وHeat capacity  بينما ،
 C1–III–C30ممتماكب ل ىذه الكميات الفيزيائية بالنسبة قيمُ بشكل ممحوظ تختمف 

–C1–I   تماكبينموال C1–III–C30والبنيوي بين المتماكب  بسبب الاختلف الطاقي

C30و C1–II–C30 . 
 IRطياف تحت الاحمر أو  الاهتزاز تواترات-3-4

 .لممُتماكبات المدروسة IRىتزاز وشدة الامتصاص الاتواترات عمى  (3)الجدول يحتوي 
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cm) دات الاهتزازترد   :(4)الجدول 
-1

لِم تماكبات الفمورين  IRشعة تحت الحمراء في طيف الأ (
C30 محسوبة بطريقة DFT/6-311G** -B3LYP 

Frequency (cm-1), Symmetry Mode : A N
u

m
b

er
 

C1–III–C30 C1–II–C30 C1–I–C30 
IR 

intensities 

(KM/Mole) 

Frequency 

cm-1)) 
IR 

intensities 

(KM/Mole) 

Frequency 

cm-1)) 
IR 

intensities 

(KM/Mole) 

Frequency 

cm-1)) 

5.5919 86.4260 1.2485 378.6068 15.4824 329.0318 1 
5.2896 319.2514 3.5723 510.1829 8.4886 460.9636 3 
5.6495 412.6214 16.8404 643.2581 13.8094 541.7475 2 
9.6467 457.0806 26.6045 738.0679 12.1244 600.5992 3 

15.1962 540.6818 16.2729 840.2519 28.9888 714.5464 4 
26.8698 708.6458 4.1635 963.2004 18.0025 800.9919 5 
21.2362 798.7067 9.0044 1174.5090 17.9655 976.3584 6 
17.2733 881.0769 8.5719 1236.5628 70.2912 1177.2354 7 
6.2505 1166.3562 6.7870 1281.9699 16.8379 1318.2300 8 
6.3625 1174.1280 20.4944 1353.0558 15.4523 1446.1189 12 

145.3301 1343.6546 6.1196 1437.8201 8.1432 1523.0991 11 
73.1599 1379.7860 5.7783 1526.8286 16.4680 1571.3020 13 

 اىتزازٍ  نمطَ   12يظيرُ لكن و  توافقي   اىتزازٍ  نمطَ  C30 ،(3N-6)= 84مك الفمورين يم
 . (3) في الجدول في طيف الأشعة تحت الحمراء الاً فعّ  فقط
المتماكب  من ة عند الانتقالقمّ  لأعظم الموافققيمة التواتر  زيادةَ  يُظير الجدولُ كما 

 شدةَ  نّ أحظ ونم .المتماكب الثالث إلىومن ثم ول الأالمتماكب  لىإالثاني 
 .ذ تزداد بزيادة التواترإالتواتر  كبر تتبع سموكَ ة الأفيما يتعمق بالقمّ  الامتصاصِ 

 نّ أويمكن تفسير ذلك  ،الثالث لممتماكب تعودُ  امتصاصٍ  ةِ شدّ  كبرَ أ نّ أأيضاً  حظنمو 
لعزم ثنائي القطب خلل  كبرَ الأ رَ التغيّ يرافقُ عن ىذه القمة  المسؤولِ  الاىتزازِ  نمطَ 

 امتصاصٍ  ةِ لى شدّ إ كبر يقودُ أ وىذا ما يسمح باحتمال امتصاصٍ  ،عممية الاىتزاز
 كبر.أ
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 :الخلاصة -4
في الطور الغازي باستخدام  C30فمورين لم جديدة في ىذا البحث متماكباتٌ  تدُرس

ىا استقرارِ  وطاقاتُ  المتماكباتِ  طاقاتُ  سبتحُ و . DFT/B3LYP تابع الكثافة نظرية
من بين المتُماكبات  استقراراً  كثرُ ىو الأ C1–II–C30 المتماكبَ  أنّ  ووجد ،النسبيّ 
ات كميّ ال وبعضُ  ،ةِ الطاقيّ  الفجوةِ  طاقةُ و  ،المثمى اليندسةُ  سبت أيضاً وحُ  .ةالثلث

 IRحمر تحت الأ متصاصِ الا أطيافُ  وكذلك  ،الاىتزازِ  تواتراتُ و  ،ترموديناميكيةال
 .النظرية
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