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 الإهداء

  ) واخر دعواهم ان الحمد لله رب العالمين( الحمد لله حبا وشكراً وامتنانا على البدء والختام

بالفعل بعد تعب ومشقه دامت اربع سنوات في أرى مرحلة البكالوريوس قد شارفت على الانتهاء  

سبيل الحلم والعلم حملت في طياتها امنيات الليالي وأصبح عنائي اليوم للعين قرة ، هــا أنــا اليــوم 

اقف على عتبة تخرجي اقطف ثمار تعبي وارفع قبعتي بكل فخر ، فاللهم لك الحمد قبل أن ترضى 

وفقتني على إتمام هذا النجاح وتحقيــح حلمــي  لا نك ولك الحمد اذا رضيت ولك الحمد بعد الرضا

......... 

الــى مــن احمــل اســمه بكــل عــز وافتخــار والــذي زيــن  وبكل حب اهدي ثمــرة نجــاحي وتخرجــي

 )ابي( الألقاب .................. بأجمل اسمي

 تحت اقدامها وكان دعائها سر نجاحي ..............)امي( الجنة جعل الى من 

 ( )أساتذتي الكرام الى طريح العلم والمعرفة ..........

وأخيراً من قال : أنا لها "نالها" وانا لها أن ابت رغماً عنيا فمن فيها مثلي لــم يبــال بمــن فيهــا فــ  

 يضيح دنياه ولا يوسعا .

  

 اهديهم ثمرة جهدي هذا عرفانا بفضلهم ..
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 المقدمه1-1

الالكترونيــة لحســاب الكيمياء الحسابية هي فــرم مــن فــروم الكيميــاء والتــي تســتخدم الحواســيب 

 ١٩٢٨التراكيب والخواص للجزيئات الكيميائية. تعود جــذور الكيميــاء الحســابية الــى بدايــة عــام 

عندما قام العلماء بمحاولات لحل معادلة شرودينكر المشهورة. هذه الحلول انتجت نتــائج مطابقــة 

للنتائج العملية لجزيئات صغيرة الحجم مثل ذرة الهليوم وذرة الهيدروجين لكن بالنسبة للجزيئــات 

الأكبر فان الحل الرياضي لهــا مســتحيل لــذلك تــم اقتــراح حلــول تقريبيــة. هــذه الحلــول التقريبيــة 

سمحت للباحثين من فهم أطياف الجزيئات وتراكيبها وكذلك فعاليتها. خ ل الحرب العالمية الثانية 

ــوفرة  ــزمن هــذه الحواســيب أصــبحت مت ــرة مــن ال ــة وبعــد فت ــرام الحواســيب الالكتروني ــم اخت ت

وبــذلك انبثــح فــرم   ١٩٥٠ل ستخدامات العامة حيث استخدمت في مجال الكيمياء خ ل أواســط  

جديد من الكيمياء. النجاح الحاصل في هذا المجال يعود الى الزيادة الكبيرة فــي ســرم وانخفــا  

ــة  ــة لمعادل ــول التقريبي ــذلك الحل ــات وك ــي البرمجي ــر ف ــذلك التطــور الكبي ــف للحواســيب وك الكل

جعلــت الكيميــاء  ١٩٦٠شرودينكر. التطورات الحاصلة في البرمجيــات وطــرح الحســاب خــ ل 

تم طرح مجموعة من البرامج الحسابية وجعلت متوفرة   ١٩٧٠الحسابية أداة جدا مفيدة. في بداية  

لمعظم الكيميائيين الحسابين حيث قاموا بحساب وتفسير الكثير من النتائج العملية في ذلك الوقت. 

مع ذلك بقيت الحسابات محدودة على جزيئات صغيرة الحجم. تطور هذا الفرم مــن الكيميــاء مــع 

تطور الحاسبات الالكترونية وكذلك التقريبات الرياضية لحل معادلة شرودينكر حيث أصــبح فــي 

العقدين الماضيين فرم مهم جدا حيث هنالك كثير من الباحثين حول العالم أصــبحوا متخصصــين 

في هذا المجال. لكن على المســتوى المحلــي هــذا التخصــص حــديث جــدا رغــم التطــور العــالمي 

الحاصل في هذا المجال لــذلك فــي هــذا المقــال القصــير ســنحاول ان نلقــي نظــرة عامــة عــن هــذا 

 الموضوم.
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 الميتفورمين واهميه وشكله1-2

اســم معتمــد  )اسم معتمد بريطاني، (Glucophage :بالإنجليزية )التجاريجلوكوفاج الميتفورمين

اسم دولي غير مسجّل الملكيّة، يُسوّح بالأســماء جلوكوفــاج، وجلوكــومين، وميتفــورال،  أمريكي،

ــومتزا،  ــت، وغل ــت، وفورميــت، وفورتامي ــاج، وريومي ــالون، وبــروت، وكاربوف وســيوفور، ودي

خــافل لســكر  ، دواءوأوبيمت، وغلوفورمين، وديانبين، وديــابيك ، وديــافورمين، وميتفوغامــا(

الســكري الــنمط   يؤخذ عن طريــح الفــم مــن فئــة البيغوانيــد. وهــو خــط العــ ج الأول لعــ ج الدم

كمــا أنهــا تســتخدم فــي  الســمنة أو يعــانون مــن زيــادة الــوزن خاصة في الأشخاص الــذين ،الثاني

ويــتم تناولــه عــن طريــح  [4]لا يــرتبط بزيــادة الــوزن، [1].مت زمــة تكــي  المبــايل  عــ ج

يستخدم أحيانًا كإضافة خارج الملصح لتقليل مخاطر زيادة الــوزن لــدى الأشــخاص الــذين [1]الفم.

 فينيلزين وكذلك مضادات الذهان يتناولون

  

 الميتفورمين على دراسات1-3

أن دواء رخيصا يستخدم لع ج الســكري ويســاعد فــي تخفــيل الــوزن، يقلــل تشير دراسات إلى  

″، فمــا هــو، وكيــف يعمــل، 19-الوفاة بين المرضى المصابين بفيروس كورونا المســتجد "كوفيــد

 وهل على الجميع أن يبدأ بأخذه؟

هو عقار يؤخذ لع ج ارتفام مستويات السكر فــي  (Metforminهذا العقار هو "الميتفورمين" )

ــل  ــة، مث ــاني، ويتــوفر تحــت أســماء تجاريــة مختلف ــاجم عــن داء الســكري مــن النــوم الث الــدم الن

و"فورتاميــت"  ،(Glucophage XRو"غلوكوفاج إك  آر" ) ،(Glucophage"غلوكوفاج" )

(Fortamet)، ( "و"غلوميتزاGlumetza). 
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https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%8A%D8%AA%D9%81%D9%88%D8%B1%D9%85%D9%8A%D9%86
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%8A%D8%AA%D9%81%D9%88%D8%B1%D9%85%D9%8A%D9%86%20/l%20cite_note-Pres2014-4
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%8A%D8%AA%D9%81%D9%88%D8%B1%D9%85%D9%8A%D9%86%20/l%20cite_note-AHFS2016-1


، أن تناول الميتفورمين قبل تشخيص  جامعة ألاباما في برمنغهام  وأظهرت دراسة لباحثين في

 threefoldالوفيات )  أضعاف في معدل 3كان مرتبطا مع انخفا  بمقدار  19-الإصابة بكوفيد

decrease in mortality) في المرضى المصابين بالسكري من النوم الثان 19-بكوفيد 

مديرة مركــز الســكري الشــامل التــابع لجامعــة ألابامــا فــي برمنغهــام وقائــدة -وقالت أناث شاليف  

"ظل هذا التأثير المفيــد، حتــى بعــد الأخــذ بالاعتبــار العمــر والجــن  والعــرح والســمنة   -الدراسة

 القلب".وارتفام ضغط الدم أو أمرا  الكلى المزمنة وفشل 

في مجموعــات ســكانية مختلفــة مــن جميــع  مماثلة نتائج وأضافت أنه نظرا لأنه تم الحصول على

فإن هذا يشير إلى أن الانخفا  الملحــوظ فــي مخــاطر   -بما في ذلك الصين وفرنسا-أنحاء العالم  

الوفيات المرتبطة باستخدام الميتفورمين في الأشخاص المصابين بداء السكري من النــوم الثــاني 

 قد يكون أمرا يمكن تعميمه.

" غيــر معــروف، وتشــير 19-وتقول شاليف إن كيفية تحسين الميتفورمين لتطور مــر  "كوفيــد

النتائج إلى أن الآليات قد تتجاوز أي تحسن متوقع في الــتحكم بنســبة الســكر فــي الــدم أو الســمنة، 

أقل  (HbA1Cحيث لم يكن مؤشر كتلة الجسم أو الغلوكوز في الدم ولا الهيموغلوبين التراكمي )

 في مستخدمي الميتفورمين الذين نجوا مقارنةً بمن ماتوا.

وتابعت شاليف "قد تتضمن الآليات تأثيرات الميتفورمين المضــادة ل لتهابــات والمضــادة للتخثــر 

 الموصوفة سابقًا".

 Frontiers in) "فرونتيــرز إن إنــدوكراينولوجيوشــملت الدراســة التــي نشــرت فــي مجلــة "

Endocrinology)، 604 بمستشفى جامعة ألاباما في برمنغهام. 19-مرضى مصابين بكوفيد 

 19-أضعاف في معدل الوفيات بكوفيــد 3ووجد الباحثون أن الميتفورمين ارتبط بانخفا  بمقدار 

 في المرضى المصابين بالسكري من النوم الثاني

 الجرافين-1-4

من أقوى المواد المعروفة علــى الإطــ ح، وهــي عبــارة عــن (Grapheneتعتبر مادة الجرافين )

 طبقة واحدة من الذرات الكربون المرتبة بشكل متساوٍ في شبكة مثلثات.

صناعة المكيفات، حيث   العديد من التطبيقات الصناعية، والتي من بينهاتستخدم مادة الجرافين في 

يتم استخدامها في تحسين كفاءة المكيفات وتقليل استه ك الطاقة. فالجرافين يتميز بقدرته العاليــة 

 الحراري، ويمكنفي صنع مواد تساعد على تبادل الحرارة بين الهواء والمكثفات  على التوصي
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https://www.uab.edu/news/research/item/11795-metformin-use-reduces-risk-of-death-for-patients-with-covid-19-and-diabetes%20/l%20:~:text=Type%202%20diabetes.-,Use%20of%20the%20diabetes%20drug%20metformin%20%E2%80%94%20before%20a%20diagnosis%20of,significant%20comorbidity%20for%20COVID-19.
https://www.medscape.com/viewarticle/944386
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC7190487/
https://www.frontiersin.org/articles/10.3389/fendo.2020.600439/full?&utm_source=Email_to_authors_&utm_medium=Email&utm_content=T1_11.5e1_author&utm_campaign=Email_publication&field=&journalName=Frontiers_in_Endocrinology&id=600439


و لذلك نستعين فــي تصــنيع مكيفــات ميــديا   بشكل أفضل، مما يساعد على تحسين كفاءة المكيفات

تتراوح والتي تعطي المكيفات كفاءة طويلة الأمد مع مقاومة التآكل والصدأ لمدة  تقنية الجرافين بـ

 .عامًا، مما يجعلها استثمارًا مثاليًا للأفراد والشركات على حد سواء 50-20بين 

 أبرز هذه الخصائص:1-1-4

قدرتها العالية على التوصيل الحراري: حيث تمتلك مادة الجرافين قدرة عالية علــى التوصــيل   -1

 الحراري، مما يجعلها مثالية ل ستخدام في صناعة مواد تساعد على تحسين تبادل الحرارة في ا.

مقاومتها العالية للحرارة: حيث تتحمل مادة الجرافين درجات حرارة عاليــة بشــكل جيــد، ممــا   -2

 .يجعلها مثالية ل ستخدام في مواد تستخدم

قوتها العالية: حيث تعتبر الجرافين مــن أقــوى المــواد المعروفــة علــى الإطــ ح، ممــا يجعلهــا   -3

 ل ستخدام في صناعة أنابيب الضغط للمكيفات.مثالية 

خفة وزنها: تعتبر الجرافين مادة خفيفة الوزن، مما يجعلها مثالية ل ستخدام في صناعة مــواد   -4

 تساعد على تقليل وزن المكيفات وبالتالي تحسين كفاءتها.

قابليتهــا للــتحكم: حيــث يمكــن تعــديل خصــائص مــادة الجــرافين بســهولة، ممــا يجعلهــا مثاليــة  -5

 .ل ستخدام في صناعة مواد تتحكم في تدفح الهواء وتوزيعه بشكل مثالي في المكيفات

 شكلها1-2-4

, الغرافين المثالي يكون على هيئة سداسية لكن قرص العسل يتخذ الغرافين شكل شبكة تشبه

عيوب التصنيع ربما تخلفه إلى هيئة خماسية أو سباعية. ويعد حجر أساس يمكن أن تشكل منه أي 

خماسي  15. على سبيل المثال وألياف الكربون للفولرين ذاته إضافة الغرافيت مادة كربونية حتى

. يعد تصنيع الغرافين على هيئة سداســية مســتوية أمــرا عســيرا وباهظــا، فولرين غرافين يشكلون

ــرأس  ــة بحجــم شــعرة ال ــام  دولار أمريكــي 1000حيــث تكلــف عين ــا أم ــم يقــف عائق لكــن هــذا ل

يتوقعون لها نظريــا أن تفــوح ســرعة رقاقــة   جامعة ولاية ملم في 100غرافين بقطر  رقاقة إنتاج

 مرة. 100السيليكون 
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https://taqeef.engagmic.com/breezeless.html
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%82%D8%B1%D8%B5_%D8%B9%D8%B3%D9%84%20/o%20قرص%20عسل
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%BA%D8%B1%D8%A7%D9%81%D9%8A%D8%AA%20/o%20غرافيت
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%88%D9%84%D9%8A%D8%B1%D9%8A%D9%86%20/o%20فوليرين
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A3%D9%84%D9%8A%D8%A7%D9%81_%D8%A7%D9%84%D9%83%D8%B1%D8%A8%D9%88%D9%86
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%88%D9%84%D9%8A%D8%B1%D9%8A%D9%86%20/o%20فوليرين
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%AF%D9%88%D9%84%D8%A7%D8%B1_%D8%A3%D9%85%D8%B1%D9%8A%D9%83%D9%8A%20/o%20دولار%20أمريكي


 

  

 على الكرافين  الدراسات 1-3-4

له حدود. يمكنك أن تتخيل أن أنحف مادة فــي الكــون ممكــن أن تكــون صــلدة يقال إن الخيال لي   

أقوى من الفولاذ، وخفيفة أخف من وزن الريشة، وشفافة تسمح بمرور الوقــت، بــل تحمــل أثقــالًا 

بالأطنان دون أن تتلف، وموصلة عاليــة جــداً للكهربــاء. فكيــف إذا ظهــرت كــل هــذه الخصــائص 

وغيرها في مادة واحدة. كيف سيكون انطبام العلماء والباحثين والمختصــين والمثقفــين علــى حــدٍ 

في الخيال، وبالحقيقــة هــذه المــادة موجــودة  سواء عن هذه المادة المدهشة؟ قد يقول القارئ بالغت

، وهــي عبــارة عــن طبقــة واحــدة مــن ذرة كربــون GRAPHENE في عالمنا الحقيقي، وتســمى

المعــروف أنــه مســحوح  GHRAPHITE ببعــدين فقــط والتــي تختلــف بــدورها عــن الجرافيــت

أحــد العناصــر الهامــة  CARBON كاربون ث ثي الأبعاد. ولا بد من المرور على مادة الكربون

في الطبيعــة حيــث يوجــد نوعــان مــن بلــورات الكربــون فــي العــالم أحــدهما المــاس والآخــر هــو 

الجرافيــت المســتخدم فــي قلــم الرصــاص، والفــرح بينهمــا فــي التراكيــب الذريــة لمــادتي المــاس 

والجرافيت. ففي الماس، كل ذرة كربون محاطة بأربع ذرات كربون أخرى، مشكلة شــكل منــتظم 

رباعي الوجوه. بينما الجرافيت له بنيــة ذات طبقــات حيــث تحــاط كــل ذرة كربــون بــث ث ذرات 

كربون أخرى مشكلة شكل سداسي. وفي كــل طبقــة، تكــون روابــط الكربــون قويــة للغايــة، ولكــن 

 تكون الروابط بين الطبقات ضعيفة.

ــون باســم  ــن ذرات الكرب ــدة م ــة واح ــدة أو طبق ــة واح ــمية ورق ــم تس ــد ت ــاء، فق ــدى العلم ــا ل أم

، وهنا لا بد من معرفة أصول المادة النانوية المبهرة للجميع. فقد قدمت GRAPHENEالجرافين

 والسنة  286بالصفحة  444العالمية بالمجلد  Nature دراسة علمية دقيقة نُشرت في مجلة
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لمؤلفها رايبولد ومجموعته عن تشــخيص ســيف الســلطان الناصــر الخليفــة صــ ح الــدين   2006

الأيوبي والمعروف غربيًا بـ"السيف الدمشقي"، فقد أثبتــت الدراســة الرائعــة أن الســيف المــذكور 

% كربون من وزنه الحقيقي، كما أنــه خضــع 2مصنوم من مادة الفولاذ باحتوائه نسبة تصل إلى 

درجــة مئويــة فــي أفــران حراريــة خاصــة بصــناعة   3500لآلاف درجات الحرارة المئوية تفوح  

سنة تقريبًا، أن ذلك السيف يحوي حبيبات نانوية بمنتهى الوضوح ولذا  800الأسلحة الحربية قبل 

منحت هذه الجسيمات أو الحبيبات النانوية ص دة أقوى من الفولاذ وخفة أخف مــن وزن الريشــة 

ما منحه سمات قتالية خارقة للعادة بأنه لم ينكسر أو يُثلم وما يزال محفوظ ليومنا هذا في العاصمة 

السورية دمشح. وبطبيعة الحال لم يكن علوم وتكنولوجيا النانو معروفة في ذلك الزمان. كذلك تــم 

عام مضت تقريبًا على رواسب كبيرة من الجرافيت النقي فــي منطقــة بــورودال   500العثور قبل  

بمنطقة ليك ديستريكت بإنجلترا )كمبريا ، المملكة المتحدة( ، حيث كان يعُتقد أن هــذه المــادة هــي 

أحد أنوام الرصاص فسميت بالرصاص الأسود. حيث أعتقد الإنكليز أنهــم اكتشــفوا معــدن جديــد 

وتعني بال تينية   plumbago يشبه خامات الرصاص المتعارف عليها آنذاك، فأسماه الناس باسم

خامات الرصــاص. ومــع نهايــة القــرن الثــامن عشــر، أوضــح العــالم السويســري دبليــو شــيلي أن 

"الرصاص الأسود: عبارة عن كربون. ولتحديد هوية المادة المكتشفة أطلح عالم المعادن الألماني  

والتــي  GRAPHITE علــى هــذه المــادة اســم الجرافيــت  1789أبراهام جوتلوب ويرنر في عام  

 تعني الرسم أو الكتابة.

 

 الامتزاز1-5

وتخلــح هــذه  المــاز مادة صــلبة )تســمى سطح ( علىالمُمتزَ )يسمى مائع جزيئات أو ذرات تراكم

علــى ســطح المــازات. ويختلــف  بكثافــة العمليــة طبقــة مــن الجزيئــات أو الــذرات التــي تراكمــت

حيــث تنتشــر المــادة فــي الســائل أو الصــلب لتشــكل محلــولا. يجمــع  الامتصاص  الإدمصاص عن

ك  العمليتين: الامتصاص والامتزاز )أو الأدمصاص(. العملية العكســية وهــي  اشتراب مصطلح

 .الانتزاز لفظ المادة الممتزة من سطح الماز فتسمى تلك العملية بالعربية

وبعبــارات بســيطة، الامتــزاز هــو دتجمــع مــادة مــا علــى أســطح حبيبــات مــادة مــاز  )رينولــدز 

 (.1996وريتشاردز، 

ويوجد الامتزاز في كثير من النظم الفيزيائية والبيولوجية والكيميائية الطبعية، ويستخدم استخداما 

 الراتنجات أو الكربون النشط التطبيقات الصناعية مثل: تنقية الماء باستخدامواسعا في 

7 

https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B0%D8%B1%D8%A9%20/o%20ذرة
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%B2%D9%8A%D8%A1%20/o%20جزيء
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%A7%D8%A6%D8%B9
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B3%D8%B7%D8%AD%20/o%20سطح
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%83%D8%AB%D8%A7%D9%81%D8%A9%20/o%20كثافة
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%85%D8%AA%D8%B5%D8%A7%D8%B5_(%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A1)%20/o%20امتصاص%20(كيمياء)
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B4%D8%AA%D8%B1%D8%A7%D8%A8%20/o%20اشتراب
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%86%D8%AA%D8%B2%D8%A7%D8%B2%20/o%20انتزاز
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%83%D8%B1%D8%A8%D9%88%D9%86_%D9%86%D8%B4%D8%B7%20/o%20كربون%20نشط


والتبــادل  ما، سائل أو غاز. وتعتبر ك  مــن عمليــات الامتــزاز،بغر  تنقية وسط   الاصطناعية 

 ،(adsorption )إدمصــــــــــــــــــــــــــــاص  الأيــــــــــــــــــــــــــــوني

فالاستشراب هو الاصــط ح الشــامل  .(sorption)اشتراب عملية (absorption والامتصاص )

 الذي يشمل الامتصاص والادمصاص.

. فــي المــواد الصــلبة، تتــرابط لطاقــة الســطح ، فإن الامتزاز هو نتيجةالتوتر السطحي على غرار

( وتكــون الــذرات فــي معدنيــة أو تساهمية أو رابطة أيونية جميع الذرات مع بعضها )سواء كانت

قلب المادة محاطة بذرات أخرى من نف  نوعهــا. ولكــن الــذرات علــى ســطح دحبيبــات  المــادة 

المازة لا تكون محاطة كليا بذرات من المادة الممتزة، وبذلك يمكن أن تجذب مواد ممتزة أخــرى، 

 حيث ينشط محفز تفاعل مواد على أسطح المادة المازة. محفز مثلما يحدث مع

وتعتمد طبيعة الروابط المتشكلة على نوعية الجزئيات المرتبطة، ولكــن عمليــة الامتــزاز عمومــا 

هــي الفعالــة( أو  قوى فــان ديــر فــال  حيث تكون) (physisorption) كامتزاز فيزيائي تصنف

 .بروابط تساهمية وهو يتصف ،(chemisorption) امتزاز كيميائي يوجد أيضا

مــن قبــل العــالم  ١٨٨١لأول مــرة فــي عــام  (Adsorptionتمت صياغة مصطلح الادمصــاص )

 هاينريش كايزر الألماني

 

 physical adsorptionالأمتزاز الفيزيائي )الطبيعي(    1-1-5

مرتبطة بسطح الماز بقــوى معينــة تشــبه تلــك المســئولة عــن إســالة عندما تكون الطبقة الممتزة    -

الغازات أو قوى التماسك فى الســائل )بــين جزيئــات الســائل الواحــد( تســمى هــذة القــوى بــالقوى 

 الفيزيائية أو قوى فاندرفال ويقال أنه إمتزاز فيزيائي.

أمثله على الامتزاز الفيزيائي: امتزاز غاز النيتروجين وغاز النشادر وغاز ثاني أكســيد الكربــون 

 على سطح الفحم النباتي.

 خصائص الأمتزاز الفيزيائي1-1-1-5

 سعر/مول 5000صغر حرارة الأمتزاز تصل إلى حوالي  (1)
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https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%A8%D8%A7%D8%AF%D9%84_%D8%A3%D9%8A%D9%88%D9%86%D9%8A%20/o%20تبادل%20أيوني
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%A8%D8%A7%D8%AF%D9%84_%D8%A3%D9%8A%D9%88%D9%86%D9%8A%20/o%20تبادل%20أيوني
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D8%B4%D8%AA%D8%B1%D8%A7%D8%A8%20/o%20اشتراب
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D9%88%D8%AA%D8%B1_%D8%B3%D8%B7%D8%AD%D9%8A%20/o%20توتر%20سطحي
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B7%D8%A7%D9%82%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%B3%D8%B7%D8%AD%20/o%20طاقة%20السطح
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A7%D8%A8%D8%B7%D8%A9_%D8%A3%D9%8A%D9%88%D9%86%D9%8A%D8%A9%20/o%20رابطة%20أيونية
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A7%D8%A8%D8%B7%D8%A9_%D8%AA%D8%B3%D8%A7%D9%87%D9%85%D9%8A%D8%A9%20/o%20رابطة%20تساهمية
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A7%D8%A8%D8%B7%D8%A9_%D9%81%D9%84%D8%B2%D9%8A%D8%A9%20/o%20رابطة%20فلزية
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AD%D9%81%D8%B2_(%D8%B9%D9%84%D9%85_%D8%A7%D9%84%D9%88%D8%B1%D8%A7%D8%AB%D8%A9)%20/o%20محفز%20(علم%20الوراثة)
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%85%D8%AA%D8%B2%D8%A7%D8%B2_%D9%81%D9%8A%D8%B2%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A%20/o%20امتزاز%20فيزيائي
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%82%D9%88%D9%89_%D9%81%D8%A7%D9%86_%D8%AF%D9%8A%D8%B1_%D9%81%D8%A7%D9%84%D8%B3
https://ar.m.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D9%85%D8%AA%D8%B2%D8%A7%D8%B2_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A&action=edit&redlink=1
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A7%D8%A8%D8%B7%D8%A9_%D8%AA%D8%B3%D8%A7%D9%87%D9%85%D9%8A%D8%A9
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D9%87%D8%A7%D9%8A%D9%86%D8%B1%D9%8A%D8%B4_%D9%83%D8%A7%D9%8A%D8%B2%D8%B1


انعكاسي ويصل الاتزان بسرعة عنــدما تتغيــر الحــرارة والضــغط. فالغــاز الممتــز يمكــن أن  (2)

تتغير جزيئــات الغــاز التــى تركــت ســطح المــاز يترك سطح الماز وذلك بالتفريغ أو التسخين ولا 

 )كيميائياً أو فيزيائياً(.

تزداد كمية الغاز الممتزة على السطح الماز كلما كان الغاز سهل الإسالة أى تسير في محاذاة  (3)

 درجة الحرارة الحرجة للغاز.

الطبقات الممتزة فيزيائياُ يمكن أن يكون سمكها أكثر من جزئ واحــد وتكــون الطبقــة الأولــى  (4)

مثبتة بقوة أكثر من الطبقات التى تليها ، ولكــن قــوى فانــدرفال تكــون متواجــدة خــارج كــل طبقــة 

 ممتزة كما هو الحال عند سطح السوائل.

 Chemical adsorptionالامتزاز الكيميائي   1-2-5 

 يشتمل الامتزاز الكيميائي على تكوين مركب كيميائي على سطح الصلب يسمى مركب السطح.  -

 يشتمل على تبادل أو مشاركة إلكترونية بين السطح الماز والجزئ أو الذرة الممتزة.  -

فى بعل الأحيان يحدث انتقال كامل أي تفقد الذرة إلكتروناتها إلى السطح الماز ، وتتحول إلى   -

 أيون موجب ممتز على سطح الصلب(. مثل امتزاز الصوديوم على سطح التنجستين

وفى طريقة أخري يمكن للسطح الماز أن يفقد إلكتروناُ إلى الذرة الممتزة وبالتــالي تتحــول إلــى   -

  أيون سالب مثل امتزاز غاز الأكسجين على سطح معظم المعادن

 خصائص الامتزاز الكيميائي1-2-2-5

 سعر/مول. 100.000 - 10.000حرارة الأمتزاز تصل مابين  (1)

الممتزة كيميائياُ من الصعب إزالتها، وغالياُ الغاز الذي يترك غير انعكاسي بمعنى أن الطبقة   (2)

 سطح الصلب مختلفاُ في تركيبة الكيميائي عن الغاز الممتز.

لا توجد ع قة بين الأمتزاز الكيميائي وسهولة إسالة الغاز الممتز ، ولكنها لها ع قة بقابليــة  (3)

 الغاز للإتحاد مع الصلب
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يتم الإمتزاز الكيميائي عندما يتغطى سطح الصلب بطبقة واحدة من الغاز الممتز، ولكن وجد  (4)

 أنه يتم امتزاز فيزيائي فوح هذة الطبقة.

الغاز الممتز فى الغالب يكون أكثر نشاطاُ من الغاز الحر ، ويكون هذا الغاز الممتــز مســئولًا  (5)

 عن عمليات حفز مختلف

 السابقة    دراسات1-6

 

بقيــاس توصــيل الجزيئــات المنتهيــة  Latha Venkataraman et al [33]( .2006قــام )-1

بالأمين عن طريح قطع نقاط الت م  في المحلول الجزيئي في درجة حرارة الغرفة. ووجدوا أن 

أقل بكثير من تقلبية تقاطعــات ثنــائيي   Auتنوم الموصلية المرصودة لتقاطعات جزيء الدينامين  

 النيتريل وثنائي ثيول.

 & ,.Allodi, M. A., Dunn, M. E., Livada, J., Kirschner, K. Nقــاموا]  -3

Shields, G. C. )2006( بالتكهن بوجود مجموعات (OH (H2O  في التروبوســفير يمكــن أن

يكــون لــه تــأثيرات كبيــرة فــي تــوازن الامتصــاص الشمســي وتفاعليــة جــذر الهيدروكســيل . لقــد 

لنمذجـــة الهياكـــل والتنبـــؤ بتـــرددات مجموعـــات  G3B3و  G3اســتخدمو كيميـــائي نمـــوذجي 

الهيدروكسيل / مجموعات المياه التي تحتــوي علــى واحــد إلــى خمســة جزيئــات مــاء. تــم فحــص 

التفاعل بين عناقيد جذر الهيدروكسيل والميثان كدالة لحجم كتلة الماء لاكتساب فهــم لكيفيــة تــأثير 

 حجم الكتلة على تفاعل جذر الهيدروكسيل

 

   Chen, F,, Hihath, J., Huang, Z., Li, X., & Tao, N. J. (2007)  قــام كــل مــن -3

على خصائصه الجوهرية ولكــن أيضــا إلى قطبين بين الباحثين أن توصيل الجزيء لا يعتمد فقط 

على مواد القطب ع وة على ذلك، فانهم بينوا ان الموصلية حساسة لطبيعة الاتصال بين الجزيء 

والقطب و البيئة الموقعية للجزيئة. توفر هذه المراجعــة نظــرة عامــة علــى التطــورات التجريبيــة 

 ومناقشة الفوائد من التقنيات المختلفة واستكشاف المشك ت المتبقية.

 

بتحليل إحصائيات تكوين وتطور تقاطعات  Kamenetska et al .[36]( .2009قام كل من )-4

جزيء واحد مرتبطة بأقطاب الذهب باستخدام مجموعات رابط الأمين وكبريتيد الميثيــل وميثيــل 

 أظهروا س سل من التغيرات على المستوى الذري في  DFTميثيل الفوسفين. باستخدام حسابات 

10 



 بنية الوصلة، بما في ذلك التحولات في نقطة التعلح

بدراسة سلوك الامتصــاص الكيميــائي  Tuan Anh Pham et al [38]( .2014قام كل من )-5

وكذلك تأثير بدائل البروم في تكوين الهياكل ثنائية الأبعاد عالية الترتيــب لمشــتقات البيــرين علــى 

(111  )Au  كذلك استخدموا نظرية .DFT   ودعموا الدراسة عــن طريــح مســح قياســات المجهــر

 النفقي

ــات Sangtarash, S., et al. )2015قلــوب] -6 ــة متعــددة الحلق ) الهيــدروكربونات العطري

(PAHs   والت عب بها، عندها يمكــن تحقيــح خطــوة مهمــة نحــو تحقيــح إمكانــات الإلكترونيــات

أحادية الجزيء هنا وضحوا تجريبيــا ونظريــا أن نظريــة تحليليــة بســيطة وخاليــة مــن المعلمــات 

(  Mيشــار إليهــا باســم   HOMO-LUMOلأنماط التداخل التي تم تقييمهــا فــي منتصــف فجــوة  

(functions.تتنبأ بشكل صحيح بنسب توصيل الجزيئات مع البيرين، النفثالين، الأنتراسين ) 

 - 1،3،6،8بالتحقيح في البلمرة على السطح لـ  Tuan An Pham et al [40]( .2016قام )-7

تحت ظروف تفريغ عالية جداً  Au(  111و ) C(  111( على أسطح )Br4Pyتيتر ابرومبايرين )

ــة  ــتخدام نظريـ ــم  DFTباسـ ــب  Br4pyودعـ ــدوا أن ترسـ  x-ray photoelectronووجـ

spectroscopy) XPS  وSTM ( 111الدراسة باستخدام على )Cu  300المحتفظ بــه عنــدK 

( 2Dنتج عنه تفاعل إزالة البرومة التلقائي بالإضافة إلى ذلك، تمت م حظة أنماط ثنائية الأبعاد )

عنــد ترســب  BrCHو  BrcBrذاتية التجميــع مرتبــة للغايــة مثبتــة بواســطة روابــط هيــدروجين 

Br4Py  ( 111على  )Au    300فيK  ع وة على ذلك، وجدوا أن الركيزة المختارة لا تلعب فقط

دورًا مهما كعامل حفاز لتفاعل أولمان، ولكنها تؤثر أيضًا في تكوين أنــوام مختلفــة مــن الــروابط 

 بين الجزيئات

) بدراسة قابليــة تجمــع هــذه الجزيئــات علــى ســطح Tobias Kaposi, et al. )2016قاموا] -8

 Scanningامل  من الفضة. كذلك عززوا عملهم من خ ل اســتخدام المجهــر النفقــي الماســح )

tunneling microscope كذلك اثبتوا التــالح الانتقــائي للمســام فــي تجمعــات البيــرين ثنائيــة .)

 الابعاد مع عدد من ذرات اليود

) التــداخل الكمــي فــي Ismael K. Grace, I., & Lambert, C. J. )2017أشــكال] -9

الجزيئات الفردية. استناداً إلى الحجج العامة، يظهر أن رنين فــانو غيــر حســاس للتوصــيلية، فــي 

حين أن ميزات التداخل تعتمد على الاتصال . تم العثور على هذا السلوك فــي الأســ ك الجزيئيــة 

على وحدات الأنثراكينــون، حيــث تخلــح مجموعــات الكاربونيــل المعلقــة صــدى فــانو، التي تحتوي

 والتي تتعايش مع ميزات التداخل الكمومي متعدد المسارات. 
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10-2018. )Mijbil, Z. Y [43]  قام بتطوير طريقة حسابية سهلة الاستخدام لحســاب النفاذيــة

الالكترونية. تتطلب هذه الطريقة الربط المحكم الهاملتوني كملف مدخل و تستخدم واجهة بســيطة 

وسهلة للمستخدم لاجراء الحسابات. كذلك تــم تضــمين تــاثير المجــال المغناطيســي علــى الوصــلة 

الجزيئية. بالاضافة الى ذلك فإن معامل النفاذية ممكن أن يحسب بين أي نقطتــين فــي النظــام ممــا 

ــة يمكــن أن تســتخدم لدراســة التوصــيلية  ــان هــذه الطريق يتــيح الفرصــة لدراســة النظــام. لــذلك ف

[ تمكنــوا مــن 44الالكترونية في الانظمة الجزيئية حيث انهــا تــوفر الكثيــر مــن الجهــد والوقــت. .

) من Xinbang Liu et al. )2019توليف بيرين ثنائي و بيرين متعدد على السطح من الذهب] 

خ ل الدمج بين ازالة الهلجنه من الســطح و كــذلك ازالــة تجمعــات ذرات الــذهب. وأنهــم درســوا 

وأن النتــائج تــم مقارنتهــا بنتــائج حســابات نظريــة داليــة الكثافــة  XPSو  STMالنظام من خ ل 

(DFT.) 

 

 بحثالهدف من ال1-7

 

 عقار امتزاز ودراسه والكرافين الميتفورمين لمادتي والالكترونية التركيبة الخصائص  حساب

 ويالنان الكرافين شريط على الميتفورمين
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 )Born-Oppenheimer Approximation Bo تقريب بورن اوبنهايمر  2-1 

ــوى   ــات الن ــات، ولكــن يمكــن النظــر فــي حرك ــوى والإلكترون ــى كــل مــن الن ــذرة عل ــوي ال تحت

والإلكترونات بشكل منفصل لأن النوى أثقل بكثير من الإلكترونات ومن ثــم تكــون حركتهــا أكثــر 

تقييدا. أول تقريب يتم إجراؤه عمومًا في ميكانيكي الكم هو تقريب بورن اوبنهايمر ، الذي يفصــل 

حركة الإلكترونات في النظام الذري عن الحركات النوويــة. تمــت صــياغة الفصــل بــين حركــات 

من قبل بورن وأوبنها يمر عن طريح تحليــل رياضــي دقيــح   1927النوى والإلكترونات في عام  

[. نتيجــة لهــذا التقريــب الجيــد، يمكــن اعتبــار نــوى النظــام ثابتــة فــي الفضــاء 54ولكنــه معقــد ]

والإلكترونات في جزيء يتحرك في مجال هــذه النــوى الثابتــة. ضــمن هــذا التقريــب، يــتم تعيــين 

( تصــبح ثابتــة Vanالطاقة الحركية للنوى مساوية للصفر، والطاقة الكامنة بسبب تنــافر النــواة، )

( وشــروط الطاقــة المحتملــة Tتعتمد الدالة الموجة الآن فقط على الطاقة الحركيــة للإلكترونــات )

Vne and Dee  التي تعمل على الالكترونات، وبالتالي مؤثر الهاملتوني الالكتروني يصبح 

 

 Η- Σ - Σ ΣΜΑ TiA i=1 Tij  

 

 

)The Hartree-Fock Approximation  تقريب هارتري فوك 2-2 

) وفقا لمبدأ اســتبعاد بــاولي: يمكــن أن يشــغل إلكترونــان كحــد أقصــى مــدارًا واحــدا ويكــون بــرم 

فــي  -تكون مكممة ولها قيمتان محتملتــان  sالالكترونين متعاكسا. مركبة الزخم الزاوي الدوراني 

وحدة الزخم . . يمكن تمثيل حالتي الدوران هاتين بدالتين موجيتين متعامدتين التي تنتمي لحالة + 

لذلك، فإن الدالة الموجية الكاملة لإلكترون واحد هي نتاج حاصــل   2[.  58]  -  1تنتمي لحالة    8و  

 B( مرتبطة بدالة برم او 1حيث ) Ψ(1)=ψ(1) η (1) (2-14)  2ضرب دالة مكانية ودالة برم  

. من ناحية أخرى ، الإلكترونات هي فيرميونات. الحد الأدنى لمتطلبات الدالة الموجيــة المتعــددة 

[ . لــذا لا 49,50فيرميون هو عدم التماثل فيما يتعلح بتبادل الإلكترونــات وتمييــز الإلكترونــات ]

ــرقيم  ــادة ت ــمية أو إع ــادة تس ــاطة بإع ــا ببس ــة للنظــام إذا قمن ــر أي خاصــية فيزيائي ــن أن تتغي يمك

الإلكترونات من الناحية الرياضية، يجب أن يكون مضــاداً للتنــاظر فيمــا يتعلــح بتبــادل إحــداثيات 

 إلكترونين على سبيل المثال بواسطة عامل التحويل

 

 P12 P1,2 Ψ(1,2)= -Ψ 
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 كاوس  ومدارات  سليتر  مدارات 3-2

. إنهــا أســية تحــاكي الــدوال الذاتيــة الدقيقــة لــذرة STOيبدو أنــه الخيــار الطبيعــي لدالــة الأســاس 

 ( النموذجي على أنه STOالهيدروجين. يتم التعبير عن )

 XSTO = Nrn-1eYLM (θ Φ)  

العدد الكمي الاساســي و م ثابــت يتعلــح بالشــحنة الفعالــة للنــواة. شــحنة النــوى المحاطــة  nحيث  

( هو STOدالة موجية تصف الجزء الزاوي من دالة الموجة. أحد عيوب )  YLMبالالكترونات.  

أن العديد من التكام ت متعددة المركز مثــل الكولــوم وهــارتري فــوك مــن الصــعب حســابها مــع 

(STO لذلك لا تلعب دورًا في الحسابات الميكانيكية الكمومية المتقدمة القائمة على دالة الموجة .) 

 

مــدارات وــاوس) يمكــن كتابــة مــدارات كاوســيان  GTO(( 92)المــدارات مــن النــوم الغوســي )

(GTO من حيث الاحداثيات الكارتيزية مثل ) 

 XGTO NXLXYLyzLz e-fr²  

 

يحــدد نــوم المــدارات. م يمثــل الأس  Lو  Lyو  Lx( مجمــوم X= ) |   1عامل المعــايرة الــذي  

في الاس هو نقــص فــي مــدارات كاوســيان   12المداري الذي يوضح مدى الضغط الاعتماد على  

(GTO( نسبة الى مدارات سليتر )STO) (GTO)  

( غير دقيح r - oلديه مشكلتان رئيستان. أولا وصف هذه الدوال ل لكترونات بالقرب من النوى )

وهي دالة على شكل جرس لهــا منحنــي  GTO (r -( 0( سلوكًا صحيحًا عند )STOبينما يظهر )

 ( r → o)صفر عند 

(. لــذلك، STO( تسقط بسرعة كبيرة جداً من النوى مقارنة بـ )GTOوالمشكلة الأخرى هي أن )

 ( بشكل ضعيف. GTOيتم تمثيل ذيل الدالة الموجية في )

( للوصول إلــى نفــ  المســتوى STO( تقابل )GTOيشير التقدير التقريبي إلى أن ث ث مرات )

من الدقة إحدى مزايا مجموعة الأساس الكاوســي هــي أن نــاتج دالتــين كوســيين هــو دالــة كوســية 

[. نتيجة لذلك، بالنسبة لحسابات كولوم و متغيرات هارتري فوك مــن خــ ل اســتبدال 70أخرى ]

الحــل التحليلــي . لــذلك، فــإن دالــة الأســاس   19الدوال السليترية بالدوال الكاوسية للوصــول الــى  

(GTO في هارتري فــوك والطــرح ذات الصــلة شــائعة نظــرا لوجــود خوارزميــات فعالــة جــدا )

( ، عادة ما GTOلحساب التكام ت متعددة المراكز تحليليًا من أجل تحسين مجموعات الأساس )

 ( يتم فيها خلط العديد من الدوال الكاوسية البدائية GTOيستخدم المرء مجموعة أساس متحدة )
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 متحدة  لإعطاء دالة غوسية 

. XCGF = ΣΜ CijXGTO (2-25)  

هو عدد الكاوسي البدائي المستخدم في تركيبــة خطيــة. كمــا نــوقش مــن قبــل علــى الاقــل   Mهنا،  

(. تصنف مجموعات الأساس المستخدمة في كاوسيان إلى STOللوصول إلى دقة )  M3مطلوب  

 .الحد الأدنى من مجموعات الأساس ومجموعات الاساس التكافؤ المقسم ودوال الانتشار وغيرها 

 

 نموذج توماس فيرمي4-2

لــويلين  ، التــي وضــعتهانمــوذج تومــاس فيرمــي نظريــة دالــة الكثافــة الوظيفيــة نشــأت مــن

ــي1903)-(1992 تومــاس ــو فيرم ــام 1954-1901) وإنريك ــي ع ــة 1927( ف ــدت طريق . واعتم

توماس فيرمي على نموذج إحصائي لتقريــب التوزيــع الإلكترونــي حــول الــذرات. هــذا النمــوذج 

أعطى صورة عن إمكانية الاعتماد على الكثافة الإلكترونية لحساب الطاقة الحركية رغــم أن هــذا 

 النموذج أعطى نتائج ضعيفة لعدم دقته.ويمكن اعتباره

 ( The Schrödinger Equation)  معادلة شرودنجر5-2

بنــاءً علــى وصــف دبرولــي الــذي افتــر  موجــات ترافــح الالكترونــات، جمــع شــرودنجر بــين 

الافتراضات الكمومية لبور ومعادلات الموجة مــن الميكانيكــا الك ســيكية لإعطــاء وصــف جديــد 

للإلكترونات في الميكانيكا، يمكــن وصــف الطاقــة الكليــة لنظــام مــن الجســيمات مــن حيــث زخــم 

 [. 49,50الجسيمات والإحداثيات للأنظمة المستقلة عن الوقت في الحركة الك سيكية ]

 (2-1 )E=T+V Tالطاقة الحركية : 

 الطلقة الكامنة الطاقة الحركية ل كترون تعطى

KE = (3) mv²=p2/2m 

 حيث كتلة الالكترون و سرعة الالكترون و زخم الالكترون   

 Ze PE=-Zer-1الطاقة الكامنة لالكترون يتحرك في مجال الشحنه النووية  

 (2-3) 

مسافة الالكترون من النواة و وحدة شحنة الالكترون و العدد الذري. يمكن كتابــة معادلــة   1حيث   

 ( بالشكل التالي:1-2)
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https://ar.m.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%86%D9%85%D9%88%D8%B0%D8%AC_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%85%D9%8A&action=edit&redlink=1%20/o%20نموذج%20توماس%20فيرمي%20(الصفحة%20غير%20موجودة)
https://ar.m.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1%20/o%20لويلين%20توماس%20(الصفحة%20غير%20موجودة)
https://ar.m.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1%20/o%20لويلين%20توماس%20(الصفحة%20غير%20موجودة)
https://ar.m.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D9%86%D8%B1%D9%8A%D9%83%D9%88_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%85%D9%8A


 E = P-Ze2-1 2m (4-2)  

 [50يمكن تحويل المعادلة إلى شكل مناسب ل ستخدام في ميكانيكا الكم، ]

  

 كتابة معادلة شرودنجربشكل عام يتم 

 (2-6 )Η Ψ(r)=Ε Ψ(r)  

ــواة  ــة للن ــة والكامن ــة الحركي ــوم الطاق ــه مجم ــى ان ــاملتوني عل ــل اله ــن العام ــر ع ــن التعبي يمك

 والالكترونات 

 HT-TN+Te+Vee+VEN+VNN (2-7)    : حيثHr    عامــل الهــاملتونين الكلــي وT    وTe 

الطاقــة الكامنــة بــين  VNNو  Vee ، Venمؤثر الطاقة الحركية للنواة والالكترونات بالترتيــب. 

 نواة ونواة نواة بالترتيب العامل الهاملتوني الاجمالي سيكون  -الكترون الكترون   -الكترون 

 

 

 

 

كتلــة الالكتــرون،   meكتلة النــواة،    MA ، h = me = e=    1حيث استخدمنا الوحدات الذرية :  

ZAZB    شحنة النوىA,B  ، بالترتيبrpa  المسافة بين الجسيماتp  وd  وRAB  المسافة بــين

ــواة  ــواة ] Aالنــــ ــبح]47,48والنــــ ــرودنجر ستصــــ ــة شــــ ــام معادلــــ ــكل عــــ [ 53[. وبشــــ

Ητ(1,2,...,Ν,1,2,...,n)(1,2,...,N,1,2,...,n)=ΕΨ(1,2,...,Ν,1,2,.n)  (2-9) 
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Density functional theory   نظرية دالية الكثافة6-2 

 

( اليــوم واحــدة مــن أهــم الأدوات لحســاب خصــائص الحالــة DFTتعتبــر نظريــة داليــة الكثافــة )

( هي طريقة ميكانيكية كميــة تســتخدم فــي DFTالأرضية للمعادن وأشباه الموص ت والعوازل )

 الفيزياء والكيمياء لدراسة البنية الإلكترونية ل نظمة متعددة الالكترونات، 

 DFT   ا المتاحــة فــي الفيزيــاء الحاســوبية والكيميــاء واحدة من بين الطرح الأكثر شــعبية وتنوعــً

الحاسوبية  كان مصطلح نظرية دالية الكثافــة هــو نمــوذج تومــاس فيرمــي، الــذي طــوره تومــاس 

. وقد حسبوا طاقة الذرة من خ ل تمثيل طاقتهــا الحركيــة كوظيفــة لكثافــة 1927وفيرمي في عام 

الكتــرون،  -نــواة والكتــرون  -الإلكترون والجمع بين هــذا التعــابير الك ســيكية لتفاعــل الكتــرون 

 [.45,63والتي يمكن تمثيلها أيضًا من حيث كثافة الإلكترونات ]

ومعادلــة  y( = 1,22نــواة ...  -، لا ينصب التركيز الرئي  على دالة موجة الكترون   DFTفي   

( أبســط بكثيــر. كثافــة rشرودنجر المصاحبة لها، ولكنها بدلًا من ذلك تكون على كثافة إلكترون )

الإلكترون هي عدد الإلكترونات لكل وحدة حجم لحالة معينــة. يعتمــد فقــط علــى ثــ ث إحــداثيات 

 بغل النظر عن عدد إلكترونات النظام 

 N=∫ p(r)dr (2-22) 

علــى طاقــة الحالــة الأرضــية وجميــع الخصــائص الإلكترونيــة   DFTتعتمد المفاهيم الأساسية لـ   

للحالة الأرضية الأخرى يتم تحديدها بشكل فريد من خ ل كثافة الإلكتــرون . عــ وة علــى ذلــك، 

 تتطابح الحالة الأرضية الدقيقة للنظام مع الكثافة الإلكترونية للحد الأدنى من الطاقة الإجمالية.

  Basis Setsمجموعات الأساس   7-2 

مجموعة الأساس هي مجموعة من الدوال المستخدمة لوصف شكل المدارات في الذرة. يتم إنشاء 

المدارات الجزيئية والدوال الموجة من خ ل أخذ مجموعات خطية من الدوال الأساسية والــدوال 

الزاوية. تستخدم معظم الطرح مجموعة أســاس المحــددة مســبقًا. عنــد إجــراء العمليــات الحســابية 

 لنظرية دالية الكثافة، يجب تحديد مجموعة أساس 

رغم أنها من الممكن إنشاء مجموعة أساس من البداية، فإن معظم العمليات الحسابية تتم باستخدام 

مجموعــات أســاس موجــودة . نــوم الحســاب الــذي تــم تنفيــذه ومجموعــة الأســاس المختــارة همــا 

 العام ن الأكبر في تحديد دقة النتائج 

 

19 



  Minimal Basis Setsمجموعات الأساس الدنيا  8-2

الحد الأدنى من مجموعة الأساس هو الحد الأدنى من دوال الأساس ) ال زمــة لوصــف الحــالات 

الأرضية للذرات المكونة تمثل جميع الكترونات كل ذرة في الجزيء . الاسم الشــائع لمجموعــات 

( يمثل عدد الدالات البدائية الكاوســية التــي تشــتمل علــى دالــة STO n=2-6 )G  -الاساس الدنيا  

أساس واحد في مجموعات الأساس هذه، يتألف نف  العدد من دوال كــاوس الأوليــة مــن مــدارات 

أساسية وتكافؤ عادةً ما تعطي مجموعات الأساس الدنيا نتائج تقريبية غير كافية ، ولكنها أرخص 

بكثير من نظيراتها الأكبر حجمًا. فيما يلي أمثلة على مجموعات الأساس الدنيا المســتخدمة بشــكل 

 شائع 

[.73-75 ]STO-2G, STO-3G, STO-6G (11-2)  

 Split-Valence Basis Setsالتكافؤ المقسم   اساس  مجموعات 9-2

يتم تمثيل المدارات الذرية ذات القشرة الداخلية بدالة أساس واحــدة ويــتم تمثيــل مــدارات التكــافؤ  

بدالتين أساسيتين أو أكثــر )مجموعــات اســاس بوبــل(  إحــدى الطــرح الســهلة لتمديــد مجموعــات 

الأساس هي زيادة عدد الدوال الأساسية المستخدمة لكل مدار مجموعات أساس التكافؤ المنفصــل 

تستخدم أكثر من دالة أساس واحدة من الأس  المدارية المتغيــرة لكــل مــدار تكــافؤ ودالــة أســاس 

 واحدة فقط لكل مدار أساسي. على سبيل المثال 

ــزدوج   ــافؤ م ــا ) -مجموعــة الأســاس تك ــين  valence double-zeta (VDZزيت ــتخدم دالت تس

-valence tripleزيتــا ) -أساسيتين لكل مدار تكافؤ ، بينمــا مجموعــة الأســاس التكــافؤ الث ثــي 

zeta (VT   يستخدم ث ثة دوال، وهكذا. مثال آخر على ذلــك هــو مجموعــات الأســاسklmn G 

( وزم ؤه. هنا، يمثل عدد الغوسيين البدائي المستخدم في كــل مــدار Popleالتي طورها بوبول )

 البدائية المستخدمة في مدارات التكافؤ.  nو  mأساسي بينما تمثل | و 

مجموعات اســاس بدائيــة متحــدة  6تستخدم مجموعة من  6-31على سبيل المثال مجموعة أساس 

و مجموعة اساس بدائية واحدة لمــدارات  3مع دالة أساس واحدة لكل مدار أساسي و تكافؤ مجزأ 

التكافؤ. بينما توفر مجموعات أســاس التكــافؤ المنفصــل وصــفًا أفضــل للمــدارات الجزيئيــة لأنهــا 

 .تسمح بتغير حجم الذرة ، فإنها لا تزال غير قادرة على توفير أساس متوازن يتم تعيينه بنفسها 
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  Structure properties( الخواص الالكترونية  10-2)

                                      Total Energy Etot    الطاقه الطاقة الكلية  

الإجمالية لنظام ما هي مجموم الطاقات الحركية والطاقات الكامنة في البنية المثلى التي يجب أن  

تكون الطاقة الإجمالية للجزيء عند أدنى قيمة لأن الجزيء في نقطة التوازن . هذا يعني أن ناتج 

 القوى الفعالة هو  صفر

 (2-49 )Etot=KE+PE EK الطاقة الحركية :PE الطاقة الكامنة 

   فجوة الطاقة -2

يتم تعريف فجوة الطاقة على أنها فرح الطاقة بين الجزء السفلي من نطاح التوصيل وأعلى نطاح 

التكافؤ للإلكترونات في مادة صلبة بلورية يتم حساب فجوة الطاقــة المحظــورة لجميــع الجزيئــات 

 حسب نظرية كوبمان :

(Koopman) (2-50) E gap-ELUMO-Eномо  حيثE gap فجوة الطاقة المحظورة.   

ELUMO هي طاقة المدار الجزيئي الادنى غير المشغول بالالكترونات.   EHOMO هي طاقة  

 3-   جهد التاين Ionization Potential lpالمدار الجزيئي الأعلى المشغول  (

لإزالــة إلكتــرون مــن ذرة أو جــزيء معــزول ( للجزيء هو كمية الطاقة ال زمة IPجهد التأين ) 

ا لـــ  E (nويتم التعبير عنه كفــرح الطاقــة بــين الطاقــة المشــحونة الموجبــة )+( و ) المحايــدة وفقــً

 الع قة التالية 

 (2-51 )IP = E(+) - E(n) 

 IP = - E HOMO  

 الالفة الالكترونية -4

( لجزيء أو ذرة هي تغير الطاقة عندما يضاف إلكترون إلى الذرة المحايدة EAألفة الإلكترون ) 

( والطاقــة المشــحونة nلتشكيل أيون سالب ويتم التعبير عنه كفرح الطاقة بــين الطاقــة المحايــدة )

 وفقا للع قة  التالية E( -السالبة )

 (2-53 )EA = E(n) – E 

 مع الحد من نظرية كوبما molecular orbital theory (MO)في نظرية المدار الجزيئي )) 

 ،، تعُطى الطاقات المدارية للمدارات الحدودية:

 EA = - ELUMO (2-54) 

 

 

21 



 الصلاة الصلابة الكيميائية5-

هي مقاومة المواد لفقدان الإلكترونات  بالنسبة للعازل وأشباه الموص ت، تعــد الصــ بة نصــف  

 فجوة الطاقة . يمكن حساب الص بة الكيميائية 

 H = (IP-EA)  حيثH .)الص بة الكيميائية )الص دة 

 IP .جهد التاين 

 EA  .الألفة الالكترونية 

( كمشــتح ثــان DFTقدم التعريف النظري للص بة الكيميائية مــن خــ ل نظريــة داليــة الكثافــة ) 

 للطاقة الإلكترونية فيما يتعلح بعدد الإلكترونات 

 Chemical Softnes النعومة الكيميائية  6     

 يمكن تعريف النعومة بأنها معكوس الص بة[ 

 S=1/(IP-EA) ) 

Electronegativity   (EN الكهروسالبية   -7    

(, Paulingالذرة في الجزيء لجذب الإلكترونــات إلــى نفســها بواســطة بــولنج )عرفت بأنها قوة  

( الكهروسالبية كمتوسط تقــارب الكتــرون طاقــة التــأين علــى النحــو R. Mullikenحدد موليكن  

 الآتي 

 EN = (IP + EA)/2  

( يمكــن تعريفهــا بانهــا القيميــة الســالبية لمعــدل مســتويات مــن Koopmanوفقا لنظرية كوبمان )

HOMO   و 

 LOMO EN = -(ЕномO + ELOMO)/2  

 

 التالف مع الوسط -8

 يمكن تعريفه بأنه مقياس لخفل الطاقة بسبب تدفح الإلكترون الأقصى بين الواهب والمستقبل  

 ω = k²/(2H) (2-60) 

 حيث يرتبط الجهد الكيميائي بسالبية الكهروسالبية.
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 فصل الثالثال

 والمناقشه نتائج ال

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 المقدمه  3-1

فــي  Gussianviewباســتخدام برنــامج ال  31G-6 ـ وال ــ B3LYP ـوال ــ DFTتــم اســتخدام ال 

والمتفورمين الممتــز  )الميتفورمين، الكرافين للتراكيب المدروسه كترونيه لحساب الخصائص الا 

لكــل مــن الميتفــورمين   هندســية يــة( حيــث تــم عمــل امثلبوجــود المــاء وبعــدم وجــوده بــالكرافين

 .لمادتينلوالكرافين وعمل امتزاز 

 

 Structural properties: ية  تركيبيالخواص ال 3-2

 (1-3جدول)

( والكــــرافين Metformin (M)اطــــوال الاواصــــر وقــــيم الزوايــــا لمــــادتي المبتفــــورمين )

(Graphene(GR) ) 

Degrr Bond 

Angle 

Value/ A0 Bond 

Length 

compound 

107.608.110.046 H-C-H 1.091-1.103 C-H 

Metformin 

110.249 H-C-N 1.392-1.469 C-N 

125.649 N-C=N  C=N 

119.49-129.60 C-N-N 1.027-1.006 N-H 

113.757 H-N=C   

117.657 H-N-H   

120 C-C-C 1.42 C-C 
Graphene 

116 H-C-C 1.20 C-H 

 

 Electronic properties:  الخواص الالكترونية   3-3

 

 HOMOفي هذا العمــل وكــذلك الطاقــة الكليــة وطاقــة   بعل الخصائص الالكترونية    حسابتم  

 (كترونــاتلاقــل مــدار غيــر مشــغول بالا )  LUOMاعلى مدار مشــغول بالالكترونــات( وطاقــة  )

وفجوة الطاقة وجهد التاين والالفة الالكترونية والص بة الكيميائية والنعومة الكيميائية والتالف مع 

. تم التحقيــح فــي هــذه الخصــائص باســتخدام نظريــة   للتراكيب المدروسة    الوسط والكهروسالبية

   .كوبمان 
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  Geometrical Optimization الامثلية الهندسية : 3-4

 يــةبعــد عمل قبل و( GR)وشريط الكرافين    (M)  تم حساب الامثلية الهندسية لجزيئة الميتفورمين

ــرافين ــع الك ــورمين م ــادة الميتف ــزاز لم ــاب  ( ( 1-3الشــكل ) انظــر ) (GR-M) امت ــم حس ــم ت ث

بوجــود الميتفــورمين الممتــز بــالكرافين ورمين والكــرافين وفالخصائص الالكترونية لكل من الميت

وضح قيم الخصائص المحسوبة ( ت2-3و )(1-3ول )اوعدم وجود المادة عند الامتزاز والجد  الماء

. 
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   A     B 

                                 
  C 
 

(  c( شريط الكرافين  ) bالميفورمين  ) (a)( يوضح الامثلية الهندسية لـ 1-3شكل )

 الميتفورمين مع الكرافين . 

 
 



 فورمينتالمي (الخصائص الالكترونية للتراكيب المدروسة ) بعض (2-3الجدول )

 .  بوجود الماء وبعدم وجوده(  مع الكرافينالممتز  الميتفورمين   و والكرافين  )  

 

Compound Symbol HOMO/eV LUMO/eV Egap/eV Etotal/ a.u. 

Graphene GR -4.5932 -2.4163 2.1768 -1075.268 

Metformin M -5.4476 0.8925 6.3401 -432.661 

Metformin-GR GR+M -4.4680 -2.2938 2.1741 -1507.940 

Metformin-GR 

/with Water 
GR+M(w) -4.6993 -2.5224 2.1768 -1507.957 

 

 فورمين  و الكـرافين  )تالمي (الخصائص الالكترونية للتراكيب المدروسة )  بعض  (3-3الجدول )

 .  بوجود الماء وبعدم وجوده(  مع الكرافينالممتز  الميتفورمين   و

Compound EA/eV IE/eV X/eV W/eV S/eV-1 H/eV 

Graphene 2.416 4.593 -3.504 5.642 0.4593 1.0884 

Metformin -0.892 5.447 -2.277 0.818 0.1577 3.1700 

Metformin-GR 2.293 4.468 -3.380 5.257 0.4599 1.0870 

Metformin-GR 

/with Water 
2.522 4.699 -3.610 5.989 0.4593 1.0884 

                  

)Total Energy (Etota    الطاقة الكليه 3-5

حــرة كمــا جــذور أي عناصــر او عنــد اضــافة أي  ورمينالميتف ــبزيادة سلسلة  الطاقة الكلية تزداد  

(. الطاقة الكلية تعتمد على عدد الالكترونات بشكل مباشر، ولكنها تعتمــد 4-3موضح في الشكل )

على الموضع قلي  في الجزيئات، وهذا يدل ان الطاقة الكلية هي انعكاس لطاقة الربط لكل جزيء 

تتناســب الطاقــة الكليــة بشــكل عكســي مــع عــدد الالكترونــات فــي الجزيئــات تظهــر الدراســة ان 

الجزيئات لديها طاقة اقل لان عدد الذرات اكثر. ومــع ذلــك أن الاخــت ف فــي الطاقــة يــؤدي إلــى 

وجود ارتباط بين هذه الذرات مما يجعل المستوى الأرضي أكثر استقرارا وهــذه النتيجــة مطابقــة 

 نقية بدون اضافات طاقتها قليلة  ميتفورمين [. ون حظ أن جزيئة 104لما ورد في في مصدر ]
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 .وعند زيادة عدد الذرات وزيادة عدد الالكترونات سوف تقل الطاقة تزداد سالبيتها

 

 

 ( يوضح الطاقة الكلية للتراكيب المدروسة.1-3شكل)

 

3-6 HOMO, LUMO فجوه الطاقهو Energy Gap Ega  

القدرة على ايهاب وقبول الالكترون في  LUMOو  HOMOتمثل المدارات الجزيئية المعروفة 

اي جزيء ولها أثر مهم في خصائصه الالكترونية والكيميائية. يمكن تفسير الامكانــات الكيميائيــة 

وفجوة الطاقة  LUMO[86]و  HOMOوالص بة والنعومة وما الى ذلك لاي جزيء بمساعدة 

المحسوبة في هذا البحث متوافقة بشكل جيد جدا مع نتــائج فجــوة الطاقــة  . وان قيمة فجوة الطاقة  

 تغيــر( ن حــظ 6-3الشــكل ) مــن , التي تم حسايها من قبل  Ghaleb, A., et al].  [  فورمينميتال

 (  -4.4680)تكون عند  HOMOاعلى قيم  وانل تقل HOMOقيم طاقة ال 

مع زيادة عدد الجزيئات تقل فجوة الطاقــة نتيجــة لتقــارب الــذرات ومــع الزيــادة   اما فجوة الطاقة  

 بالكثافة العددية تتقارب مستويات الطاقة فتقل فجوة الطاقة.
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 المدروسه للتراكيب الطاقه فجوه يوضح( 3_2) شكل

 :  الالفة الالكترونية وجهد التاين   3-7

. نلاحظ  تغيـر (33)تم حساب الالفة الالكترونية وجهد التاين للتراكيب المدروسة )انظر الاشكال 

امـا بالنسـبة لجهـد التـاين فـان اعلـى   (2.522قي قيمها وان اعلى قيمة للالفة الالكترونية عند)

 كما موضح في الاشكال. (5.447قيمة عند )

 

 

 الالكترونية للتراكيب المدروسة( يوضح قيم الالفة 3-3شكل )
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 ( يوضح قيم جهد التاين للتراكيب المدروسة4-3شكل )

 

 Electrophilic Indexالنعومة الالكترونية والصلابة الالكترونية و 3-8

للتراكيــب   معامــل التــألف مــع الوســط و تم حساب النعومــة الالكترونيــة والصــ بة الالكترونيــة 

. ن حظ  تغير قــي قيمهــا وان اعلــى قيمــة للنعومــة   (7-3و  6-3  و5-3المدروسة انظر الاشكال )

امــا    (3.1700اما بالنسبة للص بة الالكترونية فان اعلى قيمة عند )   (0.1577الالكترونية عند)

 كما موضح في الاشكال. (5.989فان اعلى قيمة عند ) معامل التألف مع الوسط

 

 

 ( يوضح النعومة الالكترونية للتراكيب المدروسة5-3شكل )
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 للتراكيب المدروسةالصلابة الالكترونية  ( يوضح  6-3شكل )

 

 للتراكيب المدروسة مع الوسط معامل التألف  ( يوضح7-3شكل )
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   Summary 

In this work, the structural and electronic properties of the substances 

metformin and graphene were studied in their pure state without 

additives, as well as the effect of adding some radicals such as OH, NH, 

COOH, and 3OCH on the structural properties of these materials. The 

electronic properties of these two materials were studied, which included 

total energy, energy gap, ionization energy, electronic affinity, 

electronegativity, affinity with the medium, and chemical hardness and 

softness. Density function theory was used and the compatibility between 

the two theories was shown for the value of the energy gap. This material 

is very well known, as metformin is used in the medical field to treat type 

2 diabetes, meaning that it works through the body’s insulin response. As 

for graphene, it is used in many industrial applications, in electronic cell 

processors, and other technologies such as communications, photography, 

wave detection, and weapons detection. One of the strongest materials 

known, graphene is a single layer of carbon atoms evenly arranged in a 

triangular lattice. Graphene is used in many industrial applications, 

including the air conditioner industry, where it is used to improve the 

efficiency of air conditioners and reduce energy consumption. Metformin, 

sold under the brand name Glucophage, is an oral hypoglycemic drug in 

the biguanide class. It is the first line of treatment for treating type 2 

diabetes, especially in people who are overweight or obese. It is also used 

in the treatment of polycystic ovary syndrome. It is not associated with 

weight gain, and is taken orally 
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