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 فوك –حسابات كمومية لشاردة اليورانيل في إطار نظرية هارتري 
 

 
    *نبيل فضل الله جودية

 
 الممخص

فاك  دررسةاة فيةياة سرربارط  الية سديكرسعيا  ب ارر اا    ي ارت  –طبقت طريقة هارررر  
ررست سلاهراااا س  سدبعيااااة سدةرسويااااة كسدطريااااة سدعةاااابية ك عااااارط كرااااكسك اااارد ر رياااار ، H2Oسدااااار  

فاااك      هعرةااة سدبعااار سداةااارقر   -.  لهاارت عرااار ب  ةاااربرت هاارررر دلارفباارت سدار ااافلة
   رفاك     ي ارت سداار رةضا    يا ب الية سديكرسعيا   سداار رر لق بفيةية سرربرط   ي رت 
 سدبعااار سهرااا س  ستيااايو راااكسرر  عااا   دااا   ااارد  ةااار  فضااا ا  ؛فاااس اةااارك   ااالية سديكرسعيااا 

سدارفبارت. ها   طريرس رةرعر كرةف  ف د  ك  ،علر ةطح سدطرية سدفراعةك عارطهر سداةرقر  
سد صاااااك  علااااار بعياااااة اةااااارقر  دلارفااااا   برلإافااااار بيعااااات عرااااار ب هااااا س سد اااااا   عااااا  داااااي  

UO2(H2O)6
  ي ااة سدااار  سدةررةااة    رفااك  فااس سدطبقااة  يباارك رةضاا    علاار ااارلأعاا +2 

 سدثرعية سدا يطة ب لية سديكرسعي .  
 
 

فاك ،  -ايفرعيا  سدفاو سد  ي اس، في يار  فياير ياة، طريقاة هارررر   مفتاحيـة الكممات ال
 ارفبرت سديكرسعي . 

 
 
 

                                                
*
 . را ة را ق - فلية سد لكو - يةو سدةي ير سدارر  فس  
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Quantum Mechanical calculations of the ion 

uranyl in the framework of Hartree-Fock 

Theory 

 
 

Nabil Fadl allah Joudieh
*
  

 

Abstract 
In this work, the method of Hartree - Fock was applied in order to 

study how the uranyl fragment is associated with H2O molecules. The 

structure, the relative energy, the vibration modes, and frequencies 

of vibration of the compounds formed were determined. Results 

obtained using Hartree- Fock calculations show the structures 

geometry in equilibrium state is dependent on the way of how 

molecules of H2O were linked-up with shrapnel uranyl, which 

preferably take place at the level of uranyl fragment. Values and 

patterns of the vibration frequencies of structures in equilibrium 

state were calculated on the potential energy surface. In addition, 

coordination and dissociation energy were calculated. As results of 

this work, stable structure of the compound UO2 (H2O) 6
2+

 was not 

possible to obtain. This is due to the fact that the sixth water 

molecule tendency is to be in the second layer the uranyl fragment.  
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 المقدمة: 

، سيرااارس سةاااو Peligotاااا  يبااا  بيل اااكت  5485ب ااار سفر ااار  ععصااار سديكرسعياااكو عااارو 
 سديكرسعي 

UO2علاار سد االية 
سارلفاات  االية سديكرسعياا   هايااة فبياار  فااس  سدكيااتاعاا   داا   .[5] +2

فاا د  ي ااكر . [2]  عاارر ارفباارت سديكرسعيااكو اعهاار صااسد لااكو سدعككيااة،  ياا  ي اارق يرسبااة ع
لأوارس  ركديار سلاهرارو بررسةة ارفبرت سديكرسعياكو إدار سةارمرساهر فاس سداةارع ت سدعككياة 

عراارك فاياارت فبياار  ااا  سدعةرياارت سدعككيااة، ررطلاا  يقااكر إداار إ يااة سدفهربر يااة، كهاا س ااارسدطر
 .[3]بركرهر ا رد رت مرصة كافلةة 

كسدااااار فو بردعةريااااارت يطااااارس ا ااااارف  فبيااااار  فاااااس عاليااااارت فصااااا  سدارفبااااارت  كهااااا س اااااار
UO2ررم   لية سديكرسعي  . كا رد رهر

 اف  رفس ارس    لقة سديكرسعيكو  اي را،  يا  ر +2
UO2(H2O)6فاااس طاااكر سدرعقياااة ارفبااارت اااا  اثااا  

، فاااس  اااي  كويرهااار 2UO2(OH)ك  +2
ااا    ك ارفبرراا  اااف سدةلااكر  UO3 ،U3O8ر طااس فااس طااكر سدرمصااي   فرةااير سديكرسعيااكو 

إ  سدا طياااااارت سدر ريبيااااااة سدارااااااكفر  فااااااس سدارس ااااااف سد لايااااااة عاااااا  فياياااااار   .UO2F2 اثاااااا 
سد ار  .  اار سدررسةارت سدعلرياة كعلار ك ا  سدمصاكي فاس سدطاكر  ،سلأفريعيرست يليلاة  ارسا 

 دفرركعررهار سدفبيار سدا   يةارك  رصرر  ا رف  عرير  رفا  فاس عارر إ فإعهر ،فريعيرستدلأ
سدطرياااة طريقااة ةااارمرو رد ااا  ا اافلة سدررسةااارت سدعلريااة عكبيليااكو. لد 502دلأفريعيااكو ك 48

، كربقار 28 ك  28دفرركعارت إدار سدرس رمر   عارر سلإ pseudopotencial ةسد س ة سدفراعة
علااااار مااااا   سد عريعيااااارست، رارلااااا  . [4]دفرركعااااارت سلأمااااارد فاااااس سدطبقااااارت سدرسملياااااة سلإ

عالياااة ر ااافي  سداااركسبط لاااة فاااس عااااار ي  لهااار فر ؛طبقااارت اةرك اااة اااا  سدعاااك  سلأفريعيااارست
ية سلأفريعياااارست    عاااارر   ي اااارت سدااااار  اااااااااااااسدفياير ياااة. بيعاااات سدررسةاااارت سدار  يااااة لاع  د

سةاارمرو فااس سدطبقااة سلأكداار ااا  سدا اا .  1إداار  8سدا يطااة ب االية سديكرسعياا  ير ياار ااا  
  ي ااارت در ريااار عااارر  NMRسدر ااارك  سدعاااكك  سدا عرطيةاااس  Madic  [5] فرياااق ارريااا 
ط ب الية ااااااااكركصلكس إدر    عرر   ي رت سدار  سدرس ر ي ،ب كسرر سديكرسعي  سدار  سدا يطة

UO2(H2O)5  ي اارت  1سديكرسعياا  فااس كةااط ااا   ااا  سدبيركفلكرياار هااس 
. بيعااار فااس +2 
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ععارار رفاك  سد الية  3.7إدار  3.2سد اك  سلأمرد، فإ  عرر   ي رت سدار  يررسكس اا  
 4.8علر سدررري . برداقرب  عرر   ي رت سدار   ك  عبرلكعياكو  BF4ك CF3SO3سدا رفةة 

  بك كر  ا  بيركفلكرير. بيعار دلبلكريعيكو دو يرو سدراف  ا  ر ريريهر.
فاس ررسةاة  Raman اطيرفياة رساار ك  IR اطيرفية ر ات سلأ اار  [6]سةرمرات فس سد ا  

سلأةااايررت فاااس كةاااط اااار س ععااار يااايو    ااالية سدهيرركفةاااير  ك عاااسدعرر اااة  ارفبااارت سديكرسعيااا  
راااكسرر سهرااا س  رارلااا      ااالية سديكرسعيااا   د اكضاااة سدكةاااط.  بيعااات عرااار ب هااا س سد اااا امرلةاااة 
cmيةاااارك   )ثكسباااات يااااك  ةااااردبة   عقااار 

رر  فريااااق  عاااا  سةاااارطردة ارعاااارلر .  را عر ااااا 428 1-
Wotghren  [7 ]  كياررعكس عرار  هو ااف سدعراار ب  ،ب ا  سدارارفبارت فاس  كةاارط  اضاية ار يار

سدبلكركعياكو سدعرر ب سدعلرياة د اكسرر سديكرسعيا  ك  Spencer [8 ]سدر ريبية سدرس  صلكس عليهر. يرر  
ع اار  فااس سدطااكر سدةاار   ااا    اا  ا رفااة سدةاارق بيعهااار.عةةااهر سد ااكسرر فااس سدطااكر سد اار   اااف 

UO2(H2O)5 سدار لقااة برد االية EXAFSعراار ب  [9]فااس سد ااا   Grentheفريااق 
بااي  رإ   ؛+2 

فاااس سدكةاااط سد اضاااس، فاااس  اااي  يبلااا   Ǻ 1.70فاااس  ااالية سديكرسعيااا  يةااارك   U-O   سدب ااار 
 ،فاس سدكةاط سد اضاس  Ǻ 2.42هاك  U-OH2Oسدب ر  ،  ارفس سدكةط سدقرعر  Ǻ 1.78سداقرسر 

 فس سدكةط سدقرعر  فس سد ركط عةةهر.   Ǻ 2.41 يةرك ك 
دفاا  هاا   سدعراار ب سدر ريبيااة دااو رةاااح باارد فو علاار سدركضااف سدةرسوااس د  ي اارت سدااار   

در رير بعياة  MOLCASبرعراب اكدفر  Wahlgren [7 ]سةرمرو  ك   لية سديكرسعي . 
علار هعرةاة  MP2فك  ك رب   ب ةار  اا  عاك   -سدارفبرت علريرا ب ة  طريقة هرررر 
ةارمرو فاس سد ةاربرت سدعلرياة عااك ك سدطرياة سدفراعاة سدركس   كيكرعت بردعرار ب سدر ريبياة. س

كيرعار  دفا   ،دفرركعارا إ 82لاة سداربقياة عدفرركعارت سدةر يا  عارر سلإعلار سديكرسعياكو  سد س ةاة
UO2(OH)2دفرركعااارت سلأفةااا ي  كسدهياااررك ي .  اااررت هعرةاااة سدارفبااارت اااا  إ

 
H2O

2- 
UO2(H2O)5ك

فاس سد اا  . رر  Grentheدةرياق  EXAFSكيكرعت بردعرر ب سدر ريبية  +2
UO2(H2O)5سدا قاار  [ 7]

فااك      - اار ب ةاا  هاارررر ك ك  D5hسداا   يرارااف بردرعاارلر  +2
عارر ا  عر ية  مرد بيعات ررسةاة  .U-OH2O   2.57 Ǻكسدب ر  Ǻ 1.67يبل    U-Oسدب ر 

UO2(H2O)5ا  سدبعر سدهعرةاية دلارفا  
 2، 5د  ي ارت سداار   80˚سدار لقاة برداركرس   +2
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   فاا   اا    ااار  ي ااكر دلاةاارك  سداا   ي ااك   االية يكرسعياا .  D5hبردعةاابة دلرعاارلر  1ك
 kJ/mol)اري ااارر   kcal/mol 22  فهاااك، C5vهعرةاااة ك سد D5hسدهعرةاااة  ااار سدةااارق باااي  

  ك هاك دصاردح رلا  سدهعرةاة  سدرااس يفاك  اا    لهار  اا    اار  فاس  اةارك    االية 82
 -ر ريار سدبعياة سدهعرةاية كراكسرر سلاهرا س  ب ةا  هارررر  [10]   رد فس سد اا يكرسعي  . 

UO2فاك  دلارفبارت 
2+ ،UO2(H2O)6

 2+ ،UO2Ln
F يا   +2

-
, Cl

- L= OH
-
  ريات  .,

فااس  را إدفرركعاا 58 بطريااة فراعااة  س ةااة ك  Mulliken 2.0هاا   سد ةااربرت برةاارمرسو برعااراب 
دلاا رست سلأماارد. بيعاات عراار ب هاا س  31G-6 يرعاار  ااا  عااك  عاا   فضاا ا  ؛طبقااة سدمرر يااةسد

UO2(H2O)6  ي ارت اار   ةةارااف سد ا   ا       لية سديكرسعيا  سداايهاة 
   سدب ار  +2

U-O   1.696 يةرك Ǻ   كسدب رU-OH2O   2.586يةرك Ǻ . فهاس ، اار راكسررست سلاهرا س: 
cm

cmك  5014 1-
ااااااا    اااااا  سةاااااارطردة ارعاااااارلر  كاضاااااارر  دلرعاااااارلر د اااااالية  5580 1-

ةاااك  عهااارو فاااس هااا س سد اااا  بررسةاااة فاكاياااة د ااالية سديكرسعيااا   .علااار سدررريااا  سديكرسعيااا 
 ؛فاس سدطاكر سد ار  (n=1 - 6)    1إدار  5يرارسكس اا  سدا رطاة ب ارر اا    ي ارت سداار  

فااس  بهاار  ر رياار سد اارر سلأعلاااس د  ي اارت سدااار  سدرااس يافاا     راارربط ب االية سديكرسعياا 
سدطبقاااة سلأكدااار. رقرضاااس ا رفاااة سد ااارر سلأعلااااس د  ي ااارت سداااار  ر ريااار سدبعياااة سدةرسوياااة 

 ر سدطريس علر ةطح سدطرية سدفراعةكف د  سلاةرقرس ،سداةرقر 
 طرائق الحساب  -2
 I- فك  -ركرر  كهرررر  علرية  Roothaan ك Hartree-Fock 
اقراة: ي رار ايفرعي  سدفاو سد  ي اس علار رطبياق ايفرعيا  سدفاو علار سداعلكاارت  -5

 5821. سدا ركدااة سلأكداار فااس هاا س سلار اار  ياارو بهاار فااس عاارو [18- 11]سد ريااة كسد  ي يااة 
سداااا   سيراااارس طريقااااة د ةاااار  سدركسبااااف سداك يااااة كسدطرياااارت  [20-19، 16]هاااارررر سدةي ياااار س 

-Self)سداعةااا و  سريااارا بطريقاااة سد قااا  هااارررر  سدرقريبياااة دل اااكسرر كسدااا رست. رااارعر طريقاااة 

Consistent) . ةاا رر فيااار ب اار ياارو سدةي ياار س Slater [19 ،20]   هاارررر طريقااة بر ااري 
د  لهر اافعة سدرطبيق ب فٍ  ابر ر ا  م   ع ر سدرربف سداك س علر  ف   رس  ركسباف 

  [21، 20، 19] ةااا رر كفاااك    ك يسةااارمرو سدةي يااار  5880اك ياااة   ررياااة سلإدفرااارك . فاااس عااارو 
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. هارررر ، فاس طريقاة Pauliباركدس ابر  سدرعارلر سداضارر دلراربف سدااك س سدارطاك ر اا  يبا  
كسداةارمراة فاس  ةاربرت   دباركدساا  باي  سدركسباف سدريرضاية سدراس رمضاف دابار  سلاةارب رر 

سلأفثاار  اايكعرا علاار سلإطاا ق. بااردروو ااا   هايااة  ةاا ررا اارر  ر  سد قاا   سرااس سدراارسبط ير  اا
ب اف  ف لاس إلا    فاك -هارررر ، دو رةرمرو طريقاة هرررر سد   سدرقريبس سداقررس ا  يب  

يعيرت ر ساعاارا اااف سفر اار  سد كسةاا  سلإدفرركعيااة سدرااس ةااا ت برلإافرعيااة فااس عهريااة سدماةاا
سدة لياااة لإ ااارس  هااا   سد ةاااربرت سدراااس بااار ت ررطباااق رااارري يرا علااار  رست ك  ي ااارت ار سيااار  

 بهر   ةر  سدبعية سلإدفرركعية كسدمصر ي سدةي ير ية دهر. ؛سدر قير
 :Schrodingerر   ركرع ا رردة  -2

د لاة  اعياة اا  ما    ةفاس  يا سدفو كصةرا ررارا ركص  سد الة سدةي ير ية فس ايفرعي  
 :[22] سدرربف سداك س سد   ي قق ا رردة  ركرع ر ب فليهر سداةرق  كسدرربف دل ا 

 
 

 ̂  ( ⃗ )     ( ⃗ )     
  ( ⃗   )

  
  ̂  ( ⃗   ) 

 
ياثااا  ا اكعاااة إ ااارسثيرت سد ةااايارت   ⃗ طرياااة سد رداااة سداةااارقر  دل الاااة كعلااار   رااار  

  عااكس  ك  ااا    اا   الااة   ي يااة افااك  ااا   ̂  ااار اااهثر هاارالرك  سدافكعااة دل الااة. 
 :سعلر سدع ك سلآر سد رية ستيرفر   بردك رف را،إدفرركع
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⃗⃗⃗⃗ ⃗⃗  ك  ⃗   . كسلإدفررك    ع     ة سداكضف دلعكس   ⃗ 
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  B.O) Born-Oppenheimerبكر  سكبعهريار رقري   -8
علار فص  سد رفارت سدعةابية دلعاكد كسلإدفرركعارت  برلإافر كبعهريار  ع   سيررس بكر  ك 

ها س ياهر  ك  ،دفرركعرت  فبر بفثيار اعهار دلعاكددةر  سلإ؛ لأ  سدقياة سدكةطية رقريبس ع ك 
. ياهر    [14] ك رفرهر فس سد ق  سدعر و ع  سدعكد ثربرة ،ررسةة ةلك  سلإدفرركعرت  إدر

عكس  ثربرة. رر ف  سد ركر  –سدرأثيرست عكس   هثر سدطرية سد رفية دلعكد كعر  إدر إهار  ا د  
سداا   ي طار برد  يااة  سلإدفرركعاس Hamilton هاارالرك  اار  ياارعر بااهثر ̂ سداربقياة فااس 

 :يةسلآر

 ̂      ∑
 

 
   

 

   

 ∑ ∑
  

|  
⃗⃗⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗|

 ∑∑
 

|  ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗|

 

   

 

   

 

   

 

   

       

 ̂     ∑  ̂

 

   

 ∑∑
 

   

 

   

 

   

                ̂   
 

 
  

 ⃗⃗⃗⃗  ⃗  ∑
  

   

 

   

      

 
 :سعلر سدع ك سلآر سلإدفرركعية ركرع ر ررفر  ا رردة كفقرا دلكسرر  ع   

 
 ̂    ({  ⃗⃗  ⃗   

⃗⃗⃗⃗  ⃗})      ({  ⃗⃗  ⃗   
⃗⃗⃗⃗  ⃗})       ({  

⃗⃗⃗⃗  ⃗})      ({  ⃗⃗  ⃗   
⃗⃗⃗⃗  ⃗})      

 
 برد  ية:فس إطرر رقري  بكر   كبعهريار رر ر  سدطرية سدفلية دل الة سد  ي ية 

 

          ({  
⃗⃗ ⃗⃗  ⃗})  ∑ ∑

     

|  
⃗⃗ ⃗⃗  ⃗    

⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|

 

   

 

   

                     

 
دلعاااكد سدااا   يصااا  سد رفااارت  Hamiltonير ااار   ااااهثر   (B.Oضاااا  إطااارر رقريااا  

 : سلآريةدلعكد برد  يرت  Schrodingerسلاعرقردية كسدركرسعية كسلاهر س ية كا رردة 
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 ̂     ∑  
 

    
  

 

   

   ̂          
 ∑ ∑

     

|  
⃗⃗ ⃗⃗  ⃗    

⃗⃗⃗⃗  ⃗|

 

   

 

   

        

 
 ̂    ({  

⃗⃗⃗⃗  ⃗})      ({  
⃗⃗⃗⃗  ⃗})         ({  

⃗⃗⃗⃗  ⃗})            

 
، عا  سدطرياة سدفلياة كسدراس رضاو سدطرياة سلإدفرركعياة،  B.Oر بر، ضا  إطارر رقريا  

 سدركرسعية كسلاعرقردية دل الة، بيعار ي طر سدرربف سداك س سدفلس بردا رردة:ك سلاهر س ية، ك 
 

 ({  ⃗⃗  ⃗   
⃗⃗⃗⃗  ⃗})       ({  ⃗⃗  ⃗   

⃗⃗⃗⃗  ⃗})      ({  
⃗⃗⃗⃗  ⃗})         

 هرررر  رس   -8
ريياااق اااا    ااا   الاااة  علااار ع اااكويااار يربلاااة دل ااا   سلإدفرركعياااة  اااركرع را ررداااة إ  

 رفااااارت  عااااار  سد ااااا  سدرقريباااااس سلأفثااااار بةااااارطة ي راااااار علااااار دفااااا  ار ااااارر  سلإدفرركعااااارت، 
رارااارا عاا  سلإدفرركعاارت  ير اار  اةاارق ر فاا  إدفراارك    إ    ؛سلإدفرركعاارت وياار اررسبطااة

 :صي ة ا اك  اهثرستعلر      ̂  سداهثر  سلأمرد. رهر  ه   سدةرضية إدر فرربة

 ̂     ∑  ̂

 

   

            

ااااا   اااارس   ̂  سدرااااربف سداااااك س سلإدفرركعااااس سدمااااري باااارداهثر سدةااااربقععر اااا  يرفااااك  
 :[24 23,] هرررر 
 

  (  ⃗⃗  ⃗)    (  ⃗⃗  ⃗)   (  )    (*  ⃗⃗  ⃗+)     (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗ ⃗⃗ )   

 
  Determinant  Slaterا رر ة رر   -8
كدفعاا  ارفااك  في ير ياارا. فااس سد قيقااة  ، اا ا رقريبياارا اقبااكلاا ريرضاايرا  هاارررر  اارس   ر    ااير 

 كلاا في ير يااارا ي ااا     يفاااك  اضاااررسا  رااار يفاااك  سدراااربف سدااااك س د الاااة سلإدفرركعااارت اقبااا
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 دا  ي ا     ي رارو سدراربف سدااك س دباركدس؛ فضا ا عا  دلرعرلر  رار ي قاق ابار  سدربرعار 
مرصة عرو راري  سلإدفرركعرت. يفر  سدراربف سدااك س سدا   ي قاق هارري  سدمرصاري  علار 

   سدا   يفرا  علار سد اف  ةا رركيارعر با اي   ،هارررر  اف  ررفيا  مطاس د ارس ست 

[23 16,17,]: 

  (*  ⃗⃗  ⃗+)  
 

√  
 ∑(  )     ̂{  (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )    (  ⃗⃗ ⃗⃗  )}

  

   

   〈     〉      

 
سد  اة  commutationsسدربري ت ع  عرر    ع  اهثر سدربري  ك ̂  ير بر 

 ع  ركييف سدربري .   (  )دل صك  علر سدربري  ك 
 Lagrangeلاورسعب بطريقة اضرري   فك -هرررر علرية  -8

سداا   يةراار  سةاارق دية  رفااة فااك  -هاارررر علاار رقرياا   فااك -هاارررر ر رااار علريااة 
   رفااة باااريس إدفرركعااارت ااااااااااااسدار  اااس ع سدااا   يهمااا  فاارلإدفررك   اار إدفرركعااارت سد الااة 

سدراارسبط سلإدفرركعااس سدااريعرايفس سدعاار و عاا  رااأثير كفقاارا داا د  يهااا   ؛(N-1)سدباارد  سد الااة 
 رفااااة إداااار ررسةااااة كرااااهك  سداةااااأدة . سدار  ااااس سلإدفراااارك دفرركعاااارت عاااا  هاااا   سلإ رفااااة 

يةااااح بهااا س إدفرااارك .  (N-1)عاااكس  ك Mسلإدفرااارك  سدار  اااس فاااس  قااا  سدقاااك  سدعااار و عااا  
ررفرا  طرياة   ة رر ععر  ا  فرربة سدرربف سداك س علر  ف  ا ي   فك -هرررر رقري  

 س:رسدع ك سلآسد ردة سلأةرةية دل الة علر 
 

    〈   | ̂    | 
  〉             

 
-Slaterفكعااارك  -ةااا ررسلإدفرركعاااس كيكسعااار  هااارالرك يافااا  سةااارمرسو عبااارر  ااااهثر 

Condon [21,25 ] سرسدع ك سلآفس فرربة سدطرية علر: 
 

     〈  | ̂|  〉  ∑ ∫    ⃗⃗  ⃗   
 (  ⃗⃗⃗⃗ )  ̂   (  ⃗⃗⃗⃗ )  

  ;       〈     |     〉 
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〈     |     〉  ∑∑ ∫     ⃗⃗  ⃗

  

 ∫     ⃗⃗  ⃗   
 (  ⃗⃗⃗⃗ )   

 (  ⃗⃗⃗⃗ ) 
 

   
  (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )

      

 

    〈     |    〉  ∑∑ ∫     ⃗⃗  ⃗

  

 ∫     ⃗⃗  ⃗

  

   
 (  ⃗⃗⃗⃗ )   

 (  ⃗⃗⃗⃗ )

  

 
 

   
  

   (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ ) 

. ا  علر سدررري  كرفرا ت سدربرر  فكدكا برفرا ت     ك    سدرفرا ت  رررعر
 فكدكا اهثر ك  ( ⃗⃗⃗⃗  )̂ سدفلس  فكدكا اهثر  ف  ا  سدااف  إرمر  هة  مرد، ا  

  ارسر  – سدةبي كاهثر سدربرر   ( ⃗⃗⃗⃗  ) اهثر سدربرر  سدفلس ك  ( ⃗⃗⃗⃗  )̂   سدارسر  - سدةبي 
 ية:ربرد  يرت سلآ سدرس ر طر ( ⃗⃗⃗⃗  )̂  

 ̂    ∑  ̂    

 

   

 

 ̂      ∑     

 

   

 

 

  ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )  (  ⃗⃗⃗⃗ )  ∑ ∫     ⃗⃗  ⃗ 
 

   
   

 (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )  (  ⃗⃗⃗⃗ )

    

 

 

  ̂ (  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )   ∑ ∫     ⃗⃗  ⃗ 
 

   
   

 (  ⃗⃗⃗⃗ )  (  ⃗⃗⃗⃗ )    (  ⃗⃗⃗⃗ )  

    

 

 بفرربة طرية سد الة  ست سدطبقرت سلإدفرركعية سدا لقة علر سد ف : ه س يةاح

    ∑ 〈  | ̂|  〉

   

   

 ∑∑[ 〈  | ̂ |  〉  〈  |  ̂|  〉]

   

   

   

   

 

سدا   سلإدفرارك   سدا   يطبقا سدرارسفف  فااك سدقيااة سدكةاطية دعا   فكدكاا ي بر اهثر 
عاااا  سدطبي ااااة  سدربااااري ، بيعااااار يعاااارب اااااهثر  5)علاااار سلإدفراااارك  ريااااو    فااااس سدااااارسريقااااف 

 سدةابيعسااهثر سدرباري   ف  دلرعرلر دلرربف سداك س كدي  د  اقرب  ف ةيفس. إ    اضررسد
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ااااا   هااااة . 2باااارلإدفررك   5يااااهر  دربااااري  سلإدفراااارك   ( ⃗⃗⃗⃗  )  علاااار سدرااااربف   ااااارسر سد –
، برعرارر سدرقري  وير سدعةبك  سد   يةاح دعر بةص  سدرربف سداارسر  عا  سدةابيعس مرد، 

افاار  سد صااك  علاار سدرااربف سداااك س كسدطريااة فااس ق  ا اارا عاا  طريااق يبااك  سدةرضااية برلإ
سدطبي يااة بااأ  طريااة سد الااة فااس ةااكيرهر سلأةرةااية هااس سدطريااة سلأمةاا  فرااربف دلااارسرست 

{  (  ⃗⃗⃗⃗ )    (  ⃗⃗  ، كبه س ياف  سةرمرسو ابر  سدر كي ت. {(  )  (⃗ 
 كفقرا  سدارسفقة؛ ةطريسد   سدرربف سداك س سدرييق دلةكية سدطريية سلأةرةية ك   يف  د

      امرل  ع  ك اعلو  {( ⃗⃗⃗⃗  )  }   اك س    رربفعلر  ي  ابر  سدر كلات د
 :سلآرية ي قق سداررس  ة

〈 |  ̂| 〉  〈  |  ̂|  〉   ({  (  ⃗⃗⃗⃗ )}     

رقريباس رفاك  رس اارا  فبار اا  طرياة   راربف ااك س إ  سدطرياة سداكسفقاة لأب برر   مرد، 
سدةكية سلأةرةية. يعرب ع  ه س  ع  فلار عقصت يياة سدطرية سدارسفقة دراربف ااك س رقريباس 

عا  سدراربف سدااك س سدا   دها س ي ا  سدب ا   ؛فرعت  ير  ار ياف  دلطرية سد قيقية سدرييقة
فااس . Lagrangeلاواارسعب عهريااة  ريااة صاا رد برةاارمرسو طريقااة اضاارري   دلطريااةي طااس 

 :سرعلر سدع ك سلآ در كدسلاورسعب سرربف سدبرسية يفر  

    ({  (  ⃗⃗⃗⃗ )})  〈 ({  })|  ̂| ({  })〉  ∑∑   [〈  |  〉     ]

 

   

 

   

 

 :سعلر سدع ك سلآر      يضرا برةرمرسو عبرر  سدطرية   افر  فرربةدف  برلإ

  ({  (  ⃗⃗⃗⃗ )})  ∑〈  | ̂|  〉

 

   

 ∑∑
 

 
[〈  |  ̂|  〉  〈  |  ̂|  〉]

 

   

 

   

 ∑∑   [〈  |  〉     ]

 

   

 

   

 

({  })  يهك  إدر    سدا ررداة  دلطريةسدب   ع  سدعهرية سد رية سدص رد إ    

 در ياارست لا ارعرهيااة فااس سدصاا ر +  *ي اا  إمضاار  ،   ااا    اا  سد صااك  علاار .  
 :سرعلر سدع ك سلآ

*  +  *      + 
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 :سلآرية دلا رردة سد اليرت سدريرضيةب ر إ رس  ب   ه س  يقكر

  ({  })  ∑〈    {, ̂  ∑(  ̂    ̂)-   〉

 

   

  ∑   

 

   

|  〉}

 

   

 

 :سلآرية برد  يةي ر    رر  سلإدفررك   فك اهثر دف  

 ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )   ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )  ∑[  ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )    (  ⃗⃗⃗⃗ )]

 

   

 

 ؛كعاارو راااري  سلإدفرركعاارت  ك كمرصااة رفاارفه سداارديلي  هاا س  فااك يةاااح إرماار  اااهثر 
 :سلآريةإدر سد  ية إدر سدكصك       كسد  ية  ،فض ا ع  سد  ية

∑∑ ∫     ⃗⃗  ⃗    
 (  ⃗⃗⃗⃗ ) [ ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )  ∑     (  ⃗⃗⃗⃗ )

 

   

]

  

                   

  

 

   

 

كه س  +  *دلركسبف  +  *اطربقة دلصةر ا         ر ك  سعربرر   إ  ه   سدا رردة
 ا قق إ س فر :

 ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )   (  ⃗⃗⃗⃗ )  ∑     (  ⃗⃗⃗⃗ )

 

   

 

دااهثر بقة ديةت ا رردة ييو كركسبف مرصاة سدا رردة سدةرا  سدضركر  سلإ رر  إدر    
 عااا  يافااا    لهااار ا ررداااة يااايو كركسباااف علااار بإي ااار   ااارير  ، دفااا  برلإافااار  سدبرهااار فاااك 

در اااك  ار بااار ععااا   سدامرلةاااة سدفايااارت سدريرضاااية ي ااا  إمضااار مرصاااة. اااا    ااا   دااا ، 
 :إدر سلآرسكه س يقكر   برداصةكفة 

 

 (*  +)
 
   (*  

 +)         ( )    *  +
 
 *  

 +     ⃗⃗ ⃗⃗     ⃗⃗⃗  
لا رااااهثر علاااار سدقيااااااة      سداصااااةكفة سدةااااربقة  يافاااا  سدبرهاااار  برةاااارمرسو سدا رردااااة

 سدكةطية داهثر
〈  ̂〉  〈 ̂〉                  
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ي   كدف  يهر  سدر ك  إدر فقرس  رعليو سدرربف سداك س. ا          ه   سداةأدة، 
ي    اهثرست فكدكا ، سدربارر  ك  ار كه س اةركية داصةكفة كس رية  سداصةكفة  سمريرر

ا ااااررلات سد صااااك  علاااار كبردرااااردس ؛  Invariantsفااااك  اةاااارقلة عاااا  سدر ااااك  سدكس اااار  
 علر سد ف : سدارسرية-سدركسبف سدةبيعيةررفر  ا      فك  كسدرس -هرررر 
 

〈  (  ⃗⃗⃗⃗ )|  (  ⃗⃗⃗⃗ )〉                      ̂(  ⃗⃗⃗⃗ )    (  ⃗⃗⃗⃗ )          (  ⃗⃗⃗⃗ )   

 
 +  * ياااةارسر  – يةسدطرياااة سدارسفقاااة دلركسباااف ةااابيع راثااا +  * يافااا   يضااارا سدبرهااار     
 :كسدرس ر طر برد  ية سلآرية

   〈  | ̂|  〉  ∑[〈  |  ̂|  〉  〈  |  ̂|  〉]

 

   

 

فإعهااار رر طااار  ، Slater)ا اااي     اااار فياااار ير لاااق بردطرياااة سدارسفقاااة دلراااربف سدااااك س 
 :سلآرية برد  ية

∑  

 

   

     ∑〈  | ̂|  〉

 

   

 
 

 
∑∑(       )

 

   

 

   

 

     بااااردرطلف دعااااكعي  ااااا  سد ةااااربرت   رقااااكر سدصاااايروة سدريرضااااية سدةااااربقة دا ااااررلات 
  :هار، [14-26]
RHF :Restricted Hartree - Fock كUHF :Unrestricted HF      ا .
 علر سد ف : سدارسر – سسدةبيعسداةرمراة فس ه س سد ا  عفر  سدرربف  RHFسد ةربرت 

 
  ( ⃗⃗ ) =   ( ⃗ )  ( )   ( ⃗⃗ )     ( ⃗ )  ( ) 

 
 هااك عةةاا  ،   سدرااربف سدةضار س دلااارسر سد  ي ااس    سدةاابي  اا  سدعااك  كها س ي عااس    

ر  فاااك  سدا ااارك -. داااار فرعااات  ةاااربرت هااارررر  سدعاااك      سدةااابي  اااا سد  ي اااس داااارسر س
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يفرااا  فاااس هااا   سدراااربف سدااااك س دفرركعااارت  ك يااارا، فاااإ  رطباااق ب رداااة فاااك  سد ااارر سدفلاااس لإ
 س: رسد ردة علر سدع ك سلآ

  |     
̅̅ ̅̅       

̅̅ ̅̅    

 

   

 

̅̅ ̅̅   

 
 ارسر سد ف : –فس ه   سد ردة رأم  ف  ا  سدطرية سدفلية كطرية سدةبي  

 

   〈  | ̂|  〉  ∑ (       )
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. يرو  ةار  سدرفارا ت سدةاربقة علر سدررري  اصةكفرت سدر طية كسدفثرفة  ك   رر  
  NWChem [27]   ريااات سد ةاااربرت برةااارمرسو برعاااراباعرةااابة.  +  *برةااارمرسو يرعااار  

علاااار مكسر ايااااة رفرسريااااة رراثاااا   RHFفااااك   -ي رااااار فااااس  اااا  ا ااااررلات هاااارررر سداااا   
 ك سدرسمليااة دلاا رست،   اارسثيرت سدريفررريااة  هعرةااة سد اا    ااا  ماا   إرماار  سلإبركصااي

 ةاااااار   ايااااااف ك دفرركعاااااارت كطبي اااااة سدقرعاااااار  سداةاااااارمراة دل ةاااااربرت، ر ريااااار عاااااارر سلإك 
رةااح ب ةار   فك ، كر ريار  ك  اصاةكفة فثرفاةسدرفرا ت سدافكعة داصةكفرس سدر طية ك 

اصةكفة فك  ك  لهر يطرية، ر ةا  اا   ريار اصاةكفة سدفثرفاة برةارمرسو سدقايو سدمرصاة 
سدرأفاار ااا  رقاارر  عاليااة سد ةاار ، ياارو سعرهاار  ك داصااةكفة فااك  سدةااربقة،  كسدركسبااف سدمرصااة

كسد صاااك  علااار سدبعياااة سدةرسوياااة سدعهر ياااة سداكسفقاااة سد ةااار  ععااار ر قاااق سدرقااارر  سد ااارر  
لا راارو إعاارر   ةاار  اصااةكفة سدفثرفااة كرفاارسر دلطريااة سداارعير علاار ةااطح سدطريااة سدفراعااة  كس 
دفرركعارت سةار ي  عا  طرياااااااااااااااااااااااة سلإك سد ارر . سد اليرت سدةربقة  رر سدكصاك  دلرقارر  

. كص  سدهيررك ي  بردقرعر  اا  [29]، [28]  س   بفاك فة ي  دليكرسعيكو كسلأسدرسملية 
 ا  سد  ية: Ecسدرةرعر  ةبت طرية  .[29][DZ]عك  
 

Ecoordination = E UO2
2+

      + n EH2X  - EUO2(H2X)n 
2+ 

 

 :سد  ية ا  طرية سدرةف بيعار  ةبت 
Edissociation =    E UO2(H2X)n 

2+
      +   E H2X      -   E UO2(H2X)n+1

2+ 
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 :النتائج والمناقشة -8
UO2(H2O)n رفبرتسدا 8-5

 2+ 
(n =1- 5) 

سداافعااة لاعرلاارو   ي اارت ااار  علاار   اي هاار سدارارفباارت   ررسةااةفااس هاا س سد ااا  اارد
UO2سد الية 

رب ارا د اارر  سدعرر ااة  اي هار لارارفباارتد سدبعيااة سدةرسوياة  5)سد اف   يبااي .  +2
 :  ي رت سدار 

n = 1 (B) 

 

 

 

n = 1 (A) 

 

 
n =2 (B) 

 

n =2 (A) 

 
n =2 (D) 

 

n =2 (C) 

 
n = 3 (B) 

 

n = 3 (A) 
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n = 4 (B) 

 

n = 4 (A) 

 

 
n = 5 (C) 

 
n = 5(B) 

 
n = 5 (A) 

n= 1 – 5)  )UO2(H2O)nمتماكبات السمسمة (  البنية الفراغية لجميع 1الشكل )
 2+ 

UO2(H2O)nسدبعية سدةرسوية دهعرةة سدركس   فس 8-5-5
 2+ 

(n =1- 5) 
   سدارفباارت    سدارارفباارت سداةاارقر  علاار ةااطح سدطريااة سدفراعااة هرااس سدرااس ااااااااااااااه ررسةااةربااي  

 n = 1 (A)   ، n =2 (A)، n = 3 :سدبعار سدةرسوياة سداكسفقاة دهعرةارت سدراكس   سلآرياة رارلا 

(A)،n = 4 (A) ،n = 5 (A) . طااكس  سدااركسبط كرااكسررست سلاهراا س    5) فااس سد اارك  عبااي  
UO2(H2O)n دهعرةة سدركس   دلةلةلةكسدرةف   سدرةرعر يةكطر

 2+
(n=1-5). 

  أطوال الروابط، و تواتر الاهتزاز، وطاقة التساند والتفكك لهندسة التوازن لمسمسمة (1)الجدول 
UO2(H2O)n

 2+ 
(n=1-5)  فوك  -هارتريبحسب 

n  (عرر   ي رت(H2O 5 2 8 8 1 
d(U-O)       (Å) 1.664 1.675 1.684 1.692 1.695 

d(U-OH2O)      (Å) 2.378 2.407 2.435 2.474 2.532 
d(O-H)H2O        (Å) 0.975 0.967 0.965 0.962 0.960 

H-O-H (º) 106.3 106.4 106.5 106.5 106.7 

νsym   cm-1 5582 5511 5580 5520 5555 
νasym cm-1 5211 5281 5250 5541 5511 

Ec   kcal/mol -64.35 -121.77 173.68- 215.31- -241.39 

Ed    kcal/mol 63.88 57.66 51.91 41.63 25.83 
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UO2(H2O)n(n=1-5)سدةلةااالة  د اياااف ارارفبااارتسدطرياااة سدعةااابية   8-5-2
 يباااي +2 

سدراااس باااي  ارارفبااارت سدةلةااالة  (kcal/mol)بكس ااارست اقااارر    فاااركق سدطرياااة  2)سد ااارك  
UO2(H2O)n اا    ي ارت سداار   عةةا  رارربط برد ارر

 2+
 (n = 1 – 5)  ب ةا  طريقاة

  فك . -هرررر 
UO2(H2O)nلمتماكبات السمسمة   (kcal/mol)(  الطاقة النسبية 2الجدول )

 2+
 (n = 1 – 5) 

n( عرر   ي رت(H2O  سدطرية سدعةبية سدارارف 
5 A 0.00 

B 8.13 

 
 
2 

A 0.00 
B 1.67 

C 6.22 

D 16.51 

8 A 0.00 

B 17.70 

8 
 

A 0.00 

B 22.01 

 
1 

A 0.00 

B 0.72 

C 25.84 

UO2 سديكرسعيا  رارلا   الية
 رر .  C2vسدرعارلر   n=1) دارربطاة ب  ي اة اار  كس ار س+2

UO2ةاااااار  فاس اةارك  سد ليااااااسدا   يفاك  فيا   ا    سدا، n = 1 (A) سدارارفا  سلأك 
2+ 

 اا    سدااار  فااس سداةاارك  سد اااكر  علاار يقااف  ياا   n = 1 (B) رااااااااارف  سلآمااااكسدارا
UO2سد الية اةارك  

 علاار  n = 1 (B)فااك     سدارارفا  - ةاربرت هارررر بيعاات  .+2
  دفرركعاااسسدااا كك سلإإدااار    ير ااا د . يافااا     kcal/mol  8.13 باقااارسر طرييااارا اااا  سلأك 

 ليةاةاركد  ا    يفاك  عاكريارا علار ةضا يسلأفةا ي   ا    سداار   ر  رسباط علار  سد 

فاياف  د  ي اس سداار  ،  =2n) اار  ي رسسديكرسعي  ب    ليةسرربرط   ار فس  ردة سديكرسعي . 
ي    ااارهار مطااااس علااار اراااارفببااا د  كع صااا   ،فكعااار فاااس اةااارك   ااالية سديكرسعيااا    ي

   n =2سدا سك  ، بيعاار دلارارفا D2hسدرعارلر  n =2 (B)طس ااااااسدم . دلارارفا كسلآمار  سكٍ 

(A)  سدرعااارلرC2v   سد سكياااة يياااااة كربلااااH2O – U- H2O ˚520 .  فاااارق سدطريااااة بااااي  إ
. kcal/mol 1.67فقاط  يةارك  n =2 (B) كعليار  سدمطاسn =2 (A)  سدا سك  سدارارفا 
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علاار  يفكعاار عاااكريي  ب ياا سدااار    ااس  ية سداكسفقااة دااركرس   يسدهعرةااسدبعيااة ررةاات فاا د  
 طريياارا علاار سلأياا  ر علااكهااس وياار اةضاالة  هاا   سدبعيااة كدفاا  ، اةاارك   االية سديكرسعياا 

   . يافا     ع  ال n =2 (A) سدا سك   سدارارفا اا  طرياة  kcal/mol 6.22  باقارسر
  n =4 (A)كn =3 (A)  سدارفبارت رارلا  سديكرسعيا . لية ا اةارك  ا    اار  يبقار  فا   

فااس سداةاارك  سداا      ي اارت سدااار  رقااف ك  علاار سدرررياا  D4hك  D3hسداافعااة  سدرعاارلرست
+سديكرسعيا   الية  ي اك 

UO2
فاس سداةارك   سداار  دك اكر   ي ارتسداكسفقاة  رتسدهعرةا  اار. 2
راكسررست سهرا س  فربار   n =4 (B) ك  n =3(B) سديكرسعيا   الية سد ااكر  علار اةارك  

اةاارقر  علاار ةااطح  را طاارعق ديةاات فهااس كدهاا س سدةااب  ، (decay) سع اا لاا يقرضااس   عقريااة
علاار kcal/mol   22.01ك17.70  باقاارسركهاا   سدهعرةااة  ياا  سةاارقرسرسا  ، سدطريااة سدفراعااة

UO2(H2O)5 دلارفاا  داارد ررسةااة سدارارفباارت سدامرلةااة .سدرااكس   ااا  هعرةااةسدرررياا  
 2+  

رقاااف فاااس  لأ    ي ااارت سداااار  لا ؛سعريررياااةديةااات    سدبعياااة سدهعةاااية سلأفثااار سةااارقرسرسا  رباااي 
    سلأفثااار سةااارقرسرسا  يارلااا  سدارارفااا  ك فاااس سداةااارك  سدا راااار دهااار.  سديكرسعيااا  ليةاةااارك   ااا

n =5 (A)  1سدرعااارلرD،   ي ااارت سداااار   سكياااة ك  علااار راااسداةاااركيرت سدراااس ر كر اااف  
    ي ااا ديافااا   سديكرسعيااا .  اااليةااااف سداةااارك  سدااا   ي اااك   25˚ رةااارك  يرسباااةةاااط ية 

 n سدبعية إ دفرركعرت سد ر  دلار . درعرفر   كسك سلإ n=5ركرس    ي رت سدار  فس سدارف  

=5 (B)   رارل  سدرعرلر D5h  كهاسسديكرسعيا    الية اةارك  فيهار   ي ارت سداار  فاس رقاف 
 اي هار سدراس رفاك  فيهار   ي ارت سداار   سدبعياة.  اار kcal/mol 0.72  باقارسر  ي  سةارقرسرسا 

هعرةاة سدراكس    اا  يا  سةارقرسرسا  فهاسn =5 (C)  سديكرسعيا   اليةعاكرياة علار  اةارك  
    كفاا د  n=5 (B) يلهاار سدارارفاا . kcal/mol 25.84باقاارسر   n =5 (A) دلارارفاا  
n =5 (C)  داو   [30]ك [29]سد الاي   س ارر  إدار    ااهدةر ارر سلإ. سهرا س  عقرياةركسررت

فكعهاار بعاار وياار سعريرريااة ااا   هااة، كااا   هااة  ؛سدبعااريرافعااكس ااا  سد صااك  علاار هاا   
سدعرااار ب رااار   . مااارد داااو يررب اااكس راااكسررست سلاهرااا س  سد قرياااة سدراااس رقاااكر إدااار سدبعياااة سداةااارقر 

UO2(H2O)5سدار لقة بردا قر 
سدراس   رسهار   EXAFSعلر ركسفق  يار ااف عرار ب  عهر    +2 

Grenthe [29]  سلأب ااارر ر يااار   8)كسد اااف    2)لهااار سد اااف  ير [. 31]ك d (U- O)        
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عارر   ي ارت سداار   رب را در ير ؛سدارارفبرت سلأفثر سةرقرسرسا )سدركس   فس   d (U- OH2O)ك
 d (U-O)  سدب اار ع  اال    فااك . -سديكرسعياا  ب ةاا  طريقااة هاارررر   االيةسدارربطااة ب

UO2 رياارر عاارر   ي اارت سدااار  سدارربطااة برد االيةبريلااي ا  رسر ياا
 سا ا صااكر  يبقاار دفاا ،   +2 

 2.532إدار  Ǻ 2.378اا   يضارا  d(U-OH2O)فار كي رسر سدب ر  ،Ǻ (1.67 – 1.70)بي  

Ǻ   فااااس سدا ةااااكبة سلأب اااارر ب اااا  رركسفااااق  .1إداااار  5بر رياااارر عاااارر   ي اااارت سدااااار  ااااا 
+سدا قار

UO2(H2O)5
 d (U-O)  دلب ار سدا   ي طاس   [6] سد اا عرار ب ااف  سا  يار را ركسفقا 2 
سدا ةاكبة فاس سدعلرياة سدقياة إ   .Ǻ 2.41 سداقرسر d(U-OH2O)دلب ر ك  Ǻ 1.78سداقرسر  

  ربلااا   ي ااارت اااار   ةسدارربطاااة بماةااا سديكرسعيااا   اااليةفاااس  d (U-O) ب اااردل هااا س سد اااا 
Ǻ181.5   (1.7 - 1.78)  سدر ريبياة  ااةسدقياا   يريباةكهاس Ǻ 2.5باقارسر  يا  رمرلا %. 

 دب اارس فاا د  رسر يااسديكرسعياا    االيةسدارربطااة ب عاا  بر رياارر عاارر   ي اارت سدااار  ي  اال فااار 
إ   سديكرسعيا .  اليةفة ي  سد ر ر  د  ي رت سدار  سدارربطة بسديكرسعيكو ك ر  سلأ  ليةبي  

 Ǻ 188.2 رةاارك   n=5  اا    اا d(U-OH2O ) سدا ةاكبة فااس ها س سد اا  دلب اارسدقيااة 
 . % 4.7بع اك   Ǻ (2.41 -42. كسدبرد اة  [6] سدراس ي طيهار سد اا   سدقيااةكهاس  فبار اا  

داو  .رةةاير ها س سدةارق علار  عا  عر ار د ارو سلأما  برد ةابر  ف ا  سد اكسرر سدا يطاة ياف  
UO2(H2O)6  االيةسد صااك  علاار ارارفاا  اةاارقر دليفاا  برلإافاار  

سدا ااركلات روااو   +2
 بارت دقار . C2, C3, D6, D6h سدرعارلرسترارلا  سدراس ارفبارت سدسداراثلاة بررسةاة  ؛سد ريار 
افااار  اقررعاااة سدعرااار ب كبردعري اااة داااي  برلإ ،راااكسررست سهرااا س  عقرياااة اي ااارر  رفبااارتسدا هااا  

 .D6h ااا  سدارارفاا  سداا   رعاارلر سدرااس رعطلااق  [10]ك [8]سد رصاالة اااف سدعراار ب سدار  يااة 
بر يار عارر  d (U- OH2O) ك d (U- O)ر يار علار سدررريا    8)ك   8) فاس سد افلي  عبي 

 سديكرسعي .  لية  ي رت سدار  سدارربطة ب
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1 2 3 4 5

1.665

1.670

1.675

1.680

1.685

1.690

1.695  d(U-O)

d(
U

-O
) (

Ao )

Number of H
2
O 

 شظيةبتغير عدد جزيئات الماء المرتبطة بd (U- O) كسجين أ –يورانيوم  البعدتغير  ( 2) الشكل
 .فوك -هارتريبحسب  اليورانيل

 

1 2 3 4 5

2.38

2.40

2.42

2.44

2.46

2.48

2.50

2.52

2.54

d(
U

-O
H

2O
) 

(A
o )

Number of H
2
O

 d(U-OH2O)
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 فوك. -هارتريبحسب  اليورانيل شظيةالمرتبطة ب
ر يااارست فااا  اااا  طرياااة سدرةااارعر كطرياااة سدرةفااا  دارارفبااارت سدةلةااالة   8)يباااي  سد اااف  

UO2(H2O)n
 2+

 (n = 1 – 5) . رار  ررسةاة طرياة سدرةارعر فاس ها   سدارارفبارت  عهار ةاردبة
UO2.سديكرسعيااا  عااارر سد  ي ااارت سدارربطاااة ب ااالية  كررعاااريي ب ااار  بر ريااارر ،ركاااارا 

 اااار   +2
ضااارفة إكرصااابح عاليااة  ،فرباااي   عهاار ررعاااريي باابط  ،ررسةااة طرياااة رةفاا  هااا   سدارارفباارت
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ر ااير يياااة طريااة سدرةفاا  ااا    اا   ااا  سدعر يااة سدطرييااة.  ف ااي را    ي اارت سدااار   ةااه   ااي را 
n=5   إي ارر   عارو سدقارر  علار  إلامر ا    ي رت سدار  قضرفة عرر إ برلإافر ع  إدر 

يافاا     ي اا د سدةااب  فااس . سلإضاارفةاع اات اثاا  هاا    n=6بعيااة اةاارقر  طريياار دلارفاا  
فقااط، كدااو راارر   سلأكداارااار  ةاارر  فااس طبقااة سدا اا      اا   إضاارفةداار ا ركدااة إ داا  

 فس طبقة سدا   سدثرعية.    ه س سد    إضرفة إافرعية
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 متماكبات السمسمة في (kcal/mol) التفكك  التساند وتي طاق ات(  تغير 4الشكل )

UO2(H2O)n 2+ (n = 1 – 5)  فوك. -بحسب هارتري 
UO2(H2O)nر يارست راكسررست سلاهرا س  دلةلةالة    1)يباي  سد اف  

 2+
 (n = 1 – 5) 
 asymmetric)بر رياارر عااارر   ي اارت سداااار ، ك داا  اااا    اا  سةااارطردة اضاارر  دلرعااارلر

elongation)  . ي  ل    ركسررست سلاهر س  رعمة  بةرعة درص  إدر  كسةرطردة ارعرلر
cm سدقيااااة  

  اااا    ااا  سةااارطردة اضااارر  سدرعااارلر، فاااس  اااي  رصااا  إدااار سدقيااااة  15582-
cm

ا      سلاةرطردة سدارعرلر . ا  سدضركر  سلإ رر  إدر    سدقيو سدا ةكبة   15555-
فااس هاا س سد ااا  ااا    اا  سلاةاارطردة سدارعاارلر  د االية سديكرسعياا   فباار ااا  سدقاايو سدر ريبيااة 

cmسدرس رةرك ك  [6]سدا طر  فس سد ا  
ا   هة  مارد، لارركسفاق .  تفس سدا  428 1-

فاس ا لاك  اار س  UO2(ClO4) سدمرصاة بررسةاة سدا قار [32]ه   سدقيو ااف عرار ب  سد اا  
cm  سلاهرا س  ستيايو راكسرر بل ات  يا  

cmك  818 1-
اا    ا  سةارطردة اضارر    418 1-
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يافاا     ي اا د سدةااب  فااس هاا س سلاماار   إداار ك اااكر  كارعاارلر  علاار سدرررياا . سدرعاارلر
 ةاربررعر سدعلرياة. فاار  سد كسرر سدةردبة فس سدا لك ، كسدرس دو رهم  رأثيرسرهر برد ةبر  فس

 .ياف     ي كر سدةب  فس  د  إدر ك كر طبقة ثرعية ا  سدا   ي      رأم  برد ةبر 
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  UO2(H2O)n 2+ (n = 1 – 5)    تواترات الاهتزاز لمتماكبات السمسمة  تغيرات (5الشكل )

 فوك. -بحسب هارتري
 

 الخلاصة 
 ستسدا قااار ارارفبااارتدررسةاااة  فاااك -ياعااار فاااس هااا س سد اااا  برةااارمرسو طريقاااة هااارررر 

UO2(H2O)n
 2+ n=(1 – 5) علارسا دصا كبة سد صاك  علار سدعرار ب سدر ريبياة دها س ك دا  ؛

امرلااا  سدارارفبااارت سداافعاااة ررسةاااة دقااار راااو ررفيااا  سهراراعااار علااار  سدعاااك  اااا  سدارفبااارت.
ياعاار  يضاار بررسةااة فااار . كيياهاار سهراا س   االية سديكرسعياا  كر رياار هعرةاارهر ك عااارط رااكسررست

 ااارر   ي اارت سدااار  سدا يطاااة ب االية سديكرسعيااا  ااا    ااا  د رب اارا ررب يااة سةاارقرسر سدارارفااا  
   ص  علر ا   ك  فعر ر رير سد رر سلأعلاس د  ي رت سدار  سدا يطة ب ررر  سديكرسعي . 

اااااا    ااااا   علريااااارا داااااو ع ااااار  ااااااف سداااااار . كركسررسرهااااار سديكرسعيااااا   اااااليةسهرااااا س   لأعاااااارطياااايو 
UO2(H2O)5

يافا     ي ا د  دا  . فس  عار  ةاربقة هر سسيرر  رو  سدرس عةةهر سدهعرةة +2 
 فضاا ا عاا   داا  لل ةاابر ؛سدرااس راارربط اااف  االية سديكرسعياا  سداك بااة ب د اارو  ماا  سد رةاابة



 فك   – ةربرت فاكاية د ررر  سديكرسعي  فس إطرر علرية هرررر  

  84 

 

UO2(H2O)6دا قاار سبعيااة  عاارو سةاارقرسر  هعرةااة ارارفباارت سدةلةاالةررسةااة   لهاارت 
 2+ .

  ي ة سدار  سدةررةة فس سدطبقة سدثرعية د  ي رت سداار  سدماةاة  ياف     ي  د  د  دكيك 
ااا    اا  سد صااك  علاار ياايو رااكسررست سهراا س  د االية سديكرسعياا   سديكرسعياا .  االيةسدا يطااة ب

إضرفة طبقة ثرعية ا    ي رت سدار  ب عكصسيربلة دلاقررعة اف ا طيرت اةرقبلية ر ريبية 
. PCM بكسةاطة طريقاة   الية سديكرسعيا  سدا رطاة بطبقاة كس ار  اا  سدا ا    ك ا رد اة 

  . برد ةبر  يرك    يضر  م  سد رةبة سدرس ررربط اف  لية سديكرسعي  سداك بة
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