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 عمى الخصائص الطيفية والحرارية  O-H  والآصرة C-Hدراسة تأثير الآصرة 
البيوتانول - 1 لمــ 

 

أحمد عزيز درويش  
.  قسم الفيزياء، كمية العموم، جامعة النهرين

 

 الخلاصة 
  تـ دراسة الخواص الحرارية والطيفية لجزيئة البيوتانوؿ HyperChem و WinMopac7-2-1باستخداـ برامج اؿ

C4H10O ورسـ منحني طاقة الجيد لكؿ مف الآصرة O–H,C–H بتغيير طوؿ الآصرة، ومنيا حسبت طاقة التفكؾ الطيفي فكانت 
 ودراسة انماط اىتزاز الجزيئة وتردداتيا حيث كانت جميعيا O–H(8.69288ev).  وللآصرة C–H (1.68069 ev)للآصرة 

-64)بسبب التغيرات في الاستقطابية وعزـ ثنائي القطب لمجزيئة وبمدى تردد ما بيف     (IR,Raman)فعالة في طيؼ 

3884)cm
،الاضافة الى حساب قيـ المدارات  (1.613Debye)، وكذلؾ حسبت قيمة عزـ ثنائي القطب وكػانت 1-

فقد ( الحرارية)اما الخواص الثيرمودينامكية  .(3.48501ev) وقيمتيا Lumo( ،11.09853ev-) وكانت قيمتيا Homoالجزيئية
والمحتوى الحراري  (H°f=-67.89371 kcal/mol∆) فكانت بالنسبة لحرارة التكويفK 298تـ حسابيا عند درجة حرارة الغرفة 

(H=2519.59008 cal/ mol)  وبسعة حرارية(Cp=25.0365 cal/ mol ) والانتروبي                         ( S = 

85.0686cal/mol)  وقيـ ىذه الخواص حسبت عند درجات حرارية مختمفة(3000 – 100 K)  ورسمت العلاقات البيانية لكؿ
. خاصية مع درجة الحرارة ، وكانت كافة النتائج قريبة مف النتائج العممية

 
المقدمة 

تتكوف جزيئة البيوتانوؿ مف اربع ذرات مف الكاربوف 
وعشر ذرات مف الييدروجيف وذرة واحدة مف الاوكسجيف لذا 

والوزف الجزيئي ليا  (C4H10O)فاف صيغتيا الجزيئية ىي 
 نمطاَ 39وليا انماط اىتزازعددىا   (g/mol 74.1216)ىو 

(3N-6=39).  توجد جزيئة البيوتانوؿ في الطبيعة بصيغتيف
فاما اف تكوف  (O-H)تركيبييتيف حسب موقع جزيئة اؿ

-1)ػ رؼ بػػوتع (CH3-CH2-CH2-CH2-OH) بصيغة

Butanol) تكوف بالصػػػيغة او 

HO

)CHCHCHCH(

|

323




-2)         وتعرؼ بػ 

Butanol)  وفي ىذا البحث سيتـ التطرؽ الى البيوتانوؿ مف
. فقط  (Butanol-1)النوع 

يمكف الحصوؿ عمى البيوتانوؿ في الحالات الثلاث الاتية 
وىي الغازية والسائمة والصمبة  ولكنو في حالتو الاعتيادية 

اف لمبيوتانوؿ وىو في . يكوف في الطور السائؿ وعديـ الموف
20)طور السائؿ وفي درجة حرارية 

o
C)  كثافة نسبية مقدارىا

(0.8098g/cm
 9.1)، ولو قابمية ذوباف في الماء بمقدار (3

mL)  مف البيوتانوؿ لكؿ(100 mL)  مف الماء في درجة
25)حرارية 

o
C) اما درجة انصياره وىو في طوره الصػػمب ،

89.5)فيي 
o
C) 117.73)، ودرجة غميانو

o
C)  ولو معامؿ

20)عند درجة حرارية  (1.3993)انكسار مقداره 
o
C )

25)عند درجة حرارية  (cP 3)ولزوجتو  تساوي 
o
C )[1]  

الشكؿ الجزيئي لجزيئة البيوتانوؿ والتي  (1)ويبيف الشكؿ 
  .HyperChemرسمت عف طريؽ البرنامج 
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 .يبين الشكل الجزيئي لجزيئة البيوتانول : (1)الشكل 
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اف مف المخاطر الرئيسية لمبيوتانوؿ ىي انو مادة قابمة 
37)للاشتعاؿ واف درجة اشتعالو ىي 

o
C). يُعرؼ البيوتانوؿ 

بأنو وقود حيوي بديؿ لمغازوليف يسيؿ خزنو ولو محتوى طاقة 
  المصنّعةات الانكميزيةوتسعى الشرؾ .مشابو لطاقة الغازوليف

 تطرحو الى الأسواؽ الإنكميزية لاستقراء وجيات نظر اف لو
يُحضّر البيوتانوؿ كما يُحضّر . المستخدميف حوؿ كفاءتو

الكحوؿ الاثيمي مف تخمير السكر بوجود أنواع مف البكتيريا 
ويشتؽ سكر البيوتانوؿ عادة مف الذرة أو الحنطة . أو الخمائر

 والمعروؼ أف إنتاج البيوتانوؿ ليس بسيولة ،أو قصب السكر
إنتاج الكحوؿ لأنو أكثر سُمّيّة لمميكروبات المخمّرة مف رديفو 

بالإضافة الى أف كمية إنتاجو تقؿ كثيراً عف . الكحوؿ الاثيمي
ات ، عممت الشرؾالذ (6 الى 1مف ). الكحوؿ الاثيمي

 عمى إنتاج ميكروبات مُخمرة ميندسة وراثياً المصنعة لو
 .لإنتاج كميات أكثر مف البيوتانوؿ ذات كفاءة احتراؽ عالية

في الصناعات الكيماوية ومذيب  البيوتانوؿ يستعمؿ
لمكثير مف المواد والمركبات العضوية التي لا تذوب في الماء 

ويدخؿ الكحوؿ البيوتيمي في تحضير العطور ومذيبات 
ولمبيوتانوؿ خواص كيميائية أفضؿ مف خواص .الأصباغ

الكحولات الأخرى لأنو لا يتسبب بتآكؿ خزانات الحفظ أو 
أنابيبيا، ويمكف إضافتو الى الغازوليف لقمة ضغط بخاره الذي 

ويعني . يقمؿ تبخره ويختزؿ الأدخنة الناتجة عف احتراقو
محتواه العالي مف الطاقة أنو يوفر وقوداً اقتصادياً أكثر مف 

 المواصفاتونتيجة ليذه . بقية أنواع الوقود الحيوي المتاح
استخدامو في (الأميركية) المُثمى قررت شركة بوينغ لمطائرات

  .[5] الكيروسيف لمطائرات النفاثةتصنيع وقود بديؿ مف

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 الجزء النظري .1

يعتبر العدد الكمي لمستويات الطاقو لأي جزيئو كبير جدآ 
وعميو فأف الطاقة تقسـ الى طاقات مختمفو حسب المعادلو 

 :[6] الاتية
 

Etotal=ET+EN+ER+EV+Ee ....................... .(1) 
 

الطاقة  : ENيمثؿ الطاقو الانتقالية ،  : ETحيث اف 
الطاقة الاىتزازية،  : EVالطاقة الدورانية ،  : ERالنووية ، 

Ee : الطاقة الالكترونية .
اف محور اىتمامنا في ىذا البحث ىو الطاقة الاىتزازية 

التي تمثؿ طاقة الجيد والطاقة الحركية التي تمتمكيا الجزيئات 
اف . بسبب حركتيا الاىتزازية حيث تكوف ىذه الطاقة مكممة

اىتزاز الجزيئة يكوف تحت تأثير الآصرة مف ناحية التمدد 
والتقمص والذي يشبو الى حد كبير سموؾ النابض الذي 

 ولذلؾ يدعى ىذا  (Hook's law)يخضع لقانوف ىػوؾ 
 Simpleالنموذج بنموذج المتذبذب التوافقي البسيط 

Harmonic Oscillator. ويعد نموذج الميتز التوافقي 
نموذجآ تقريبيآ حيث يمكف رسـ العلاقة بيف طاقة الجيد 

: [6]للاىتزاز وبيف المسافة البينية حسب المعادلة الاتية
 

U=1/2K(r-re)² ..................................... (2) 
 

 : rثابت القوة ،  : kطاقة الجيد ،  : Uحيث تمثؿ 
اف . مسافة الاتزاف بيف الذرتيف : reالمسافة بيف الذرتيف، 

اىتزاز الجزيئات في الحقيقو ليس اىتزازا توافقيا بسيطا فعند 
تقمص الآصره فأف الذرات تقترب مف بعضيا وتزداد الطاقو 
كي تتمكف الذرات مف القياـ بشغؿ مقابؿ قوى التنافر القويو 
والقصيرة المدى كما اف مط الآصرة يعني ابتعاد الذرات عف 

 (أقؿ مف الطاقة عند التقمص)بعضيا مما يتطمب طاقو أيضا 
الى اف تصؿ الى نقطو تفقد عندىا الأواصر مرونتيا فتتفكؾ 

ويمكف كتابة . الى ذرات حيث تصبح الطاقة غير مكممة
معادلة الطاقة لممتذبذب اللاتوافقي الميتز بأستخداـ معادلة 

 ومعادلة الجيد اللاتوافقي لمورس Schrödingerشرويدنكر 
لمحصوؿ عمى مستويات الطاقة الاىتزازية بدلالة العدد الكمي 

: [7]وكػػالاتي (υ)الاىتزازي 
EV= (V+1/2)υ+(V+1/2)²υχe–(V+1/2)² υχe²  ... (3) 

 
 =ىو العدد الكمي الاىتزازي ويأخذ قيـ صحيحة  :υحيث أف 

0,1,2,3υ و   χe :  ثابت اللاتوافقية ويكوف ذو قيمة موجبة
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 .[2]يبين الشكل الجزيئي لجزيئة البيوتانول:  (2)الشكل 
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أف طاقة التفكؾ تمثؿ الفرؽ مابيف طاقة الجزيئة . صغيرة جدآ
في حالة الأتزاف الأفتراضية وطاقة الذرات المنفصمة عف 

أف أطياؼ الحركة الأىتزازية لمجزيئات متعددة . بعضيا
الذرات تكوف معقدة حيث يمكف وصؼ حركتيا الأىتزازية 

بدلالة حركات بسيطة تسمى أنماط الأىتزاز الأعتيادية 
(Normal modes of Vibration) والتي تخضع لمعػػلاقة 

: [7,4]الاتية 
 

3N-6. ............................................................ (4) 
 

. تمثؿ عدد الذرات لمجزيئات غير خطية : Nحيث تمثؿ 
أف أطياؼ الأىتزاز تلاحظ عمميآ بشكؿ أطياؼ تحت 

 إلا إف Raman spectra أو أطياؼ راماف IRالحمراء 
. [8]المنشأ الفيزيائي ليذيف النوعيف مف الأطياؼ يكوف مختمفآ

 و Vibration Frequencyأف حساب تردد الأىتزاز 
 مف ثوابت Normal Coordinatesالإحداثيات الأعتيادية 

: [13]القوى ىي الطريقة الأكثر شيوعآ مف خلاؿ المعادلة

 
N

ji

j MijFijL
3

,

)(   ............................................ .(5) 

   ...,N= 1,2,3حيث اف 
حيث يتـ حؿ ىذه المعادلة التجريبية لمحصوؿ عمى 

 وتقييـ التردد الأىتزازي الأساسي والمتجيات λجذور المحددة 
(Eigenvector) تعيف الأحداثيات الاعتيادية حيث أف  :

Fij :  ،عنصر مصفوفة ثوابت القوىλ :  دالة القيمة الذاتية
Eigen Value ، Mij :  ، عنصر مصفوفة الكتؿ الذرية

Lj : اما بالنسبة لمبادئ الديناميكية .قيـ معاملات الجمع
والتي تيتـ بتحولات الطاقة لممادة في  (الثرموداينمؾ)الحرارية 

الفراغ الذي تحتمو المادة وما يتبع ذلؾ مف تحوؿ في مستوى 
طاقتو الداخمية التي ىي نوع مف انواع الطاقة الكامنة في 

النظاـ والتي تمعب دور في كثير مف المفاىيـ ومنيا السعة 
 وىي كمية  الحرارة اللازمة لرفع Heat Capacityالحرارية 

حرارة كتمة غراـ واحد مف المادة درجة حرارية واحدة ووحدتيا 
cal/k/mol ويمكف كتابة العلاقة بيف الحرارة المنتقمة الى 

: [10]مادة ودرجة حرارتيا بالشكؿ الآتي 
dQ= ncdT ..................................................... (6) 

 

: cعدد المولات ،  : nكمية الحرارة ،  : dQحيث تمثؿ 
التغير في درجة الحرارة بسبب  :dTالسعة الحرارية الجزئية ، 

dQ.  ومف المعروؼ اف السعة الحرارية يمكف كتابتيا بالشكؿ
: الآتي 

 

R=CP-CV ....................................................... (7) 
 

السعة الحرارية  :Cpالثابت العاـ لمغازات ،  :Rحيث تمثؿ 
اف . السعة الحرارية بثبوت الحجـ  : CVبثبوت الضغط ، 

السعة الحرارية بثبوت الضعط لمجزيئات غير الخطية متعددة 
: [12]الذرات تعطى بالعلاقة 

 
CP=(3/2)R+(3N-5)R ..................................... (8) 

 

ىي مف الدواؿ الميمة حيث   Hكذلؾ المحتوى الحراري 
 :يعطي العلاقة الاتية 

 
H=U+PV ..................................................... .(9) 

 

 : P   الطاقة الداخمية،: Uالمحتوى الحراري ،  : Hحيث اف 
الحجـ   : Vالضغط ، 

ويعد المحتوى الحراري دالة لمضغط ودرجة الحرارة 
والطاقة الداخمية لجميع المواد ما عدا الغازات التي تسمؾ 

اما حرارة التكويف او  .سموكا مثاليا او قريبا مف ىذا السموؾ
فتعرؼ بأنيا حرارة  (Heat of formation)انثالبي التكويف 

H∆)التكويف القياسية 
o
f  )  وىي التغير في المحتوى الحراري

عند تكوف موؿ واحد مف المادة مف عناصرىا الاساسية في 
وىي صفة مميزة تتعمؽ باستقرار المركب .الظروؼ القياسية 

فاذا كانت موجبة كبيرة فالمركب غير مستقر واذا كانت سالبة 
. فالمركب مستقر

والذي  Entropy( S)مف الدواؿ الاخرى الانتروبي 
يعتبر مقياس لمعشوائية الناتجة لممركب بسبب التغير في 

 :درجات الحرارة حيث يعطى بالعلاقة 
 

dS=dQR/T ................................................... (10) 
 

  .درجة الحرارة: Tالتغير في الانتروبي ، :dSحيث اف 
 

طرائق الحسابات  .2
اجريت الحسابات الرياضية باستخداـ ثلاثة برامج حسابية 

 PCتنتمي الى برامجيات النمذجة الجزئية ، وىي برامج 

Model وبرامج WinMopac7.21 وبرامج Hyperchem  
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  PC Model برامج 1-2
يعتمد ىذا البرنامج عمى طرائؽ النمذجة الجزئية التي 

 Molecular( MM)تعتمد مبادئ الميكانيؾ الجزئي 
Mechanic         حيث تستخدـ دواؿ تحميمية بسيطة، 

(Ф ،θ ،r)f ،حيث rتمثؿ طوؿ الآصرة و  θ زاوية 
 زاوية السطوح Ф محصورة بيف ثلاث ذرات في الجزئية و

لمحصوؿ عمى افضؿ وضعية  (زاوية محصورة بيف مستوييف)
ىندسية متوازنة لمجزيئة لتكويف ممؼ يحتوي الاحداثيات 

. الداخمية لموضعية التي تتـ بموجبيا تكويف الجزئية ىندسيا 
ويتعامؿ ىذا البرنامج مع كؿ انواع الجزيئات الصغيرة والكبيرة 

والعضوية واللاعضوية ويعتمد عمى اقؿ مقدار لمطاقة 
. [3 ]الجزيئية عند اجراء الحسابات

 

  WinMopac7.21 برنامج 2-2
 وىذا مختصر Mopacيعتبراحد تحسينات برنامج 

(  Empirical Molecular Orbital Program)لمصيغة 
ويقوـ ىذا . ويعني برنامج الاوربتاؿ الجزيئي شبو التجريبي

،  PC Modelالبرنامج بقراءة القيـ الناتجة مف برنامج 
وبعدىا تحسب الكثير مف الخصائص الجزيئية مثؿ الاطياؼ 
الجزيئية والكميات الثرموديناميكية وثوابت القوى، ومف خلاليا 

. [11]يرسـ منحني طاقة الجيد لمجزيئة 
 

  Hyperchem برنامج 3-2
احد البرامج المتقدمة في مجاؿ النمذجة الجزيئية وذو 

قدرات حسابية عالية تتعمؽ بالانظمة الجزيئية البسيطة 
والمعقدة وقادر عمى رسـ الجزيئة ببعديف او ثلاثة ابعاد 

وباحداثيات خطية وكروية واسطوانية وصولا الى افضؿ شكؿ 
. مستقر لمجزيئة

ويعمؿ البرنامج عمى حساب عزـ القصور الذاتي الكمي 
لمجزيئة والطاقة النووية الخاصة بالجزيئة وطاقة الربط 

الخاصة بالجزيئة وعزـ ثنائي القطبية والوزف الجزيئي ووصؼ 
انماط الاىتزاز الاساسية مف حيث التردد والشدة ومستوى 

التماثؿ لكؿ نمط واعطاء القيـ الذاتية الطاقية لممدارات 
 واوطأ Homoالجزيئية وتوضيح اعمى مدار جزئي مشغوؿ 

 ، وكذلؾ استخراج اشكاؿ Lumoمدار جزئي غير مشغوؿ 
الخصائص الجزيئية سواء كانت ثنائية الابعاد اـ ثلاثية مثؿ 

الجيد الكيروستاتيكي وكثافة الشحنة الكمية وتوزيعيا عمى 
. الذرات

 

  النتائج والمناقشة-3
مف خلاؿ دراسة منحني طاقة الجيد لمجزيئة والذي يمثؿ 

 وبيف طوؿ (total energy)العلاقة بيف الطاقة الكمية 
وجد إف الآصرة الفاعمة في الجزيئة ىي . الآصرة في الجزيئة

 ويلاحظ ذلؾ مف O – H وليس الآصرة C – Hالآصرة 
كما حددت قيمة الطاقة في قعر . التركيب الجزيئي لمجزيئة

-)المنحني وتمثؿ نقطة الاتزاف وقيمتيا ىي             

922.75637 ev) عندما كانت طوؿ الآصرة C – H 
(1.094118A

o
O – H (0.943617A وطوؿ الآصرة (

o
) 

 والذي يبدو ايضآ الأقتراب مف (3)وكما موضح بالشكؿ 
1.6A)السموؾ التوافقي في مستويات الأىتزاز عند 

o) للآصرة 
C – Hو ( A

o 1.8 )  للآصرةO – H ويبدو واضحآ مف 
خلاؿ تأثير زيادة طوؿ الآصرة والابتعاد عف السموؾ التوافقي 

 Cوالاقتراب مف مستويات الاىتزاز العميا بزيادة طوؿ الآصرة 

– H و O – H وتزداد الطاقة إلى أف تتفكؾ الجزيئة حيث 
 C – H  ( 1.68069 ev)كانت قيمة طاقة التفكؾ للآصرة 

 اف طاقة التفكؾ لمجزيئة O – H (8.69288ev)و للآصرة 
وىذا C – H   ىي اكبر بكثير مف حالة O – Hفي حالة 

 .O – Hيعني ترابط اكثر واستقرار اعمى لمجزيئة مع 

اما أنماط الاىتزاز لمجزيئة والتي كاف عددىا تسعا 
 وباستخداـ برنامج (3N-6=39)وثلاثيف نمطآ 
WinMopac قيست قيـ الترددات معبر عنيا بالعدد الموجي 

( cm 
-1

υ) [9]وأظيرت النتائج تقارب القيـ النظرية مع العممية 
وبسبب التغيرات في  (1)إلى حدما وكما موضح بالجدوؿ 

الاستقطابية وعزـ ثنائي القطب لمجزيئة فأف انماط اىتزاز 
 و IRالجزيئة وتردداتيا كانت جميعيا فعالة في طيؼ 

Raman وحسبت قيمة عزـ ثنائي .(4) وكما في الشكؿ 
 ومف خلاؿ برنامج (Debye 1.613)القطب لمجزيئة وكانت 
WinMopac 7.21 أضافة الى ذلؾ حسبت قيمة اعمى ، 
-) وكانت قيمتيا Homoمدار جزيئي مشغوؿ 

11.09853ev) واقؿ مدار جزيئي غيرمشغوؿ Lumo 
 .(48501ev-3)وكانت قيمتيػا 
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. C4H10O [ 9]يوضح اطياف الامتصاص لجزيئة البيوتانول  : (4)الشكل 
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 (الثيرموديناميكية)الخواص الحرارية -4

حسب بعض الخصائص الحرارية المتعمقة بجزئية 
( Heat of Formation)البيوتانوؿ كحرارة التكويف 

 Heat)والسعة الحرارية  (Entropy)والانتروبي 

Capacity)  والمحتوى الحراري(Enthalpy)  باستخداـ

( 1)جدول 
.  العممية مع القيم المحسوبةC4H10Oيوضح قبم الترددات لجزيئة البيوتانول 

 

Active 

[ 9] 

Wavelength 

(nm) 

Exp[9] 

Wave No: 

υ(cm
-1

) 

Exp[9] 

Wavelength 

(nm) 

calculation 

Wave No: 

υ(cm
-1

) 

calculation 

Normal 

Modes 

RAMAN 25062.6 399 156250 64.00 1 

IR 15037.6 665 86918.7 115.05 2 

IR 14925.4 670 49677.1 201.30 3 

IR 13550.1 738 36766.1 271.99 4 

IR 11806.4 847 28007.3 357.05 5 
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 MNDO–PM3 وبطريقة WinMopac 7.21برنامج 
رسمت العلاقات البيانية بيف ىذه الخصائص الحرارية ودرجة 

: الحرارة  وكما ياتي 
 

 ( ∆H°f )حساب حرارة التكوين القياسية -1-4

 298Kحسبت حرارة التكويف القياسية عند درجة حرارة 
- 67.89371kcal/mol)وكانت تسػػػاوي  atm( 1)وضغط 

 (kcal/mol 65.65–وىي قريبة مف القيمة العممية وكانت  (

 وكذلؾ حسبت حرارة التكويف لقيـ مختمفة مف درجات [8]( 
ورسمت العلاقة بيف حرارة التكويف  (K 3000-100)الحرارة 

الذي يبيف التناسب الطردي  (5)ودرجة الحرارة كما في الشكؿ 
. بينيما 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

( ∆H°f)العلاقة بين حرارة التكوين يبين  : (5)الشكل 
. (K) ودرجة الحرارة

 

(  H)الحراري  حساب المحتوى -2-4
وىي دالة لمضعظ ولدرجة الحرارة ولمطاقة الداخمية وىي 

 مع الطاقة Uناتجة مف حاصؿ جمع الطاقة الداخمية لمنظاـ 
 ويمثؿ المحتوى الحراري لمنظاـ، ولا يمكف PVالخارجية لو 

إيجاد القيـ التجريبية لانثالبية المواد ، ولكف يمكف ايجاد قيـ 
التغير في ىذه الانثالبيات ، وحسب المحتوى الحراري لدرجات 

يبيف اف  (6)والشكؿ     (3000K-100)حرارية مختمفة 
. التغير بالمحتوى الحراري يزداد كمما زادت درجة الحرارة 

 
 
 
 
 
 

 
 

( H)يبين العلاقة بين المحتوى الحراري  : (6)الشكل 
 (.K)ودرجة الحرارة

 
(  Cp)السعة الحرارية -3-4

وىي دالة لدرجة الحرارة تتناسب طردياً معيا فعندما تزداد 
درجة الحرارة يزداد عدد الجزيئات في مستوى الطاقة 

. الاىتزازية العميا وتزداد السعة الحرارية لكؿ ىيئة اىتزاز 
وكانت قيمة السعة الحرارية بثبوت الضغط وعند درجة حرارة 

298K وضغط atm1( 25.0365 cal/mol)  وىي قريبة
 (cal/mol 25.86)مف القيمة العممية                    

كما حسبت السعة الحرارية ولقيـ مختمفة مف درجات .  [8]
يوضح التناسب  (7)والشكؿ  (3000K-100)الحرارة 

 حيث ,الطردي بينيما في الدرجات الحرارة وبنسب مختمفة
يلاحظ اف المنحني يميؿ نحو الاستقرار عند درجات الحرارية 

. العالية
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ودرجة  (Cp)العلاقة بين السعة الحرارية يبين  : (7)الشكل 
 .(K)الحرارة 

 
 
(  S)الانتروبي -4-4

يصؼ الانتروبي التوزيع العشوائي واللاانتظاـ النسبي 
حسبت قيمة الانتروبي عند درجة .لمجزيئات المكونة لمنظاـ 

( cal/mol 85.0686) وكانت قيمتيا 298Kالحرارة القياسية 
 [8]( cal/mol 86.4696)وىي قريبة مف القيمة العممية 

-100)وحسبت الانتروبي لقيـ مختمفة مف درجات الحرارة 
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3000K)  يبيف العلاقة الطردية بيف الاتروبي  (8)والشكؿ
. ودرجة الحرارة 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 ودرجة (s)العلاقة بين الانتروبييبين  : (8)الشكل 
 (.K)الحرارة

الاستنتاجات 
اف تردد اىتزازات المط والانحناء يعتمد بصورة كبيرة عمى 
كتؿ الذرات الميتزة حيث كمما كانت الذرات خفيفة الوزف كمما 

: كانت اىتزازاتيا كبيرة حسب العلاقة 




k

2

1
 

  كتمة الذرات الميتزة اما µ ثابت القوة، k التردد، υحيث 
فقد تـ حسابيا عند درجة حرارة  بالنسبة لمخواص الحرارية

 فكانت بالنسبة لحرارة التكويف             298Kالغرفة 
(∆H°f=-67.89371 kcal/mol)  والمحتوى الحراري(H= 

2519.59008 cal/ mol)  وبسعو حرارية (Cp=25.0365 

cal/ mol )  والانتروبي(S = 85.0686 cal / mol )  وقيـ
 – 100)ىذه الخواص حسبت عند درجات حرارية مختمفة 

3000K)  ورسمت العلاقات البيانية لكؿ خاصية مع درجة
الحرارة، وكانت كافة النتائج قريبة الى حد ما مف النتائج 

  H°f∆، Cp، Hولاحظنا التناسب الطردي لكؿ مف . العممية
،S مع درجة الحرارة وتفسير ذلؾ حسب ميكانيؾ الكـ، حيث ،

اف الطاقات الحرارية الناشئة عف كؿ مف الحركة الانتقالية 
والحركة الدورانية والحركة الاىتزازية لمجزيئة ىي طاقات 

مكممة وتتناسب جميعيا طرديا مع درجة الحرارة ، ففي درجة 
حرارة الغرفة واعمى بقميؿ يساىـ كؿ مف الحركة الدورانية 

والانتقالية في قيـ الخواص اعلاه، اما في درجات الحرارية 
العالية فاف الحركة الالكترونية تمعب دورا ميما اذ تحدث 

كذلؾ فاف الزيادة في قيـ . الطاقات العالية انتقالات الكترونية
الانتروبي بزيادة درجة الحرارة يعود الى الزيادة في الانتشار 

اما بالنسبة . الطاقي المرتبط بالطاقات الدورانية والاىتزازية
 .لحرارة التكويف فاف القيـ السالبة تدؿ عمى استقرارية الجزيئة 

اف انماط اىتزاز الجزيئة وتردداتيا كانت جميعيا فعالة 
بسبب التغيرات في الاستقطابيػػػة  (IR, Raman)في طيؼ 

 (3884-64) وعزـ ثنائي القطب لمجزيئة وبمدى تردد ما بيف 

cm
-1 .
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Abstract 

By using the programs WinMopac and 

HyperChem we have studied the spectroscopy 

and thermodynamic properties of 1-Butanol 

molecule C4H10O ,Also, the study included the 

plot of molecule potential energy curve for C-

H bond and O-H bond by changing the bond 

length C-H and O-H, then the calculation of 

the spectral dissociation energy which was 

(De=1.68069 ev ) for C-H and (De=8.69288 
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ev) for O-H, studied the vibration modes of 

C4H10O and frequency were active in (Raman 

& IR) spectra due to variable in polarization 

and dipole moment of molecule with 

frequency range between (64-3884)cm
-1

.The 

Value of dipole moment of molecule (1.613 

Debye), Orbital energy Homo (-11.09853 

ev),and for Lumo (3.48501 ev). 

Thermodynamic properties has been 

calculated at room temperature 298K for heat 

of formation (∆H
o
f=-67.89371 kcal/mol), 

enthalpy (H=2519.59008 cal/mol), heat 

capacity (Cp=25.0365 cal/mol) and entropy 

(S=85.0686 cal/mol), The values of these 

function have been calculated at thermal range 

(100, 3000)K . Data relation for each property 

has been drown with temperature and all 

results were in a good agreement with 

experimental results. 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 


