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 الاهتشاس اللاتوافقي   

ٔغزٕزظ ِّب عجك اْ ا٘زضاص ٌغض٠ئبد اٌضٕبئ١خ اٌزسح غ١ش اٌّزّبصٍخ رظٙش خطب 

٠مبسة اٌؼذد اٌّٛعٟ اٌّؾغٛة ثذلاٌخ   (w)ؽ١ف١ب را شذح ػب١ٌخ ثؼذد ِٛعٟ 

ّٔٛرط اٌّززثزة اٌزٛافمٟ، اػبفخ اٌٝ خطٛؽ ؽ١ف١خ اخشٜ. ٠ّٚىٓ اػزجبس 

 اٌٝ  ( V=0٘زٖ اٌخطٛؽ ٔبرغخ ػٓ أزمبلاد اخشٜ ِضً الأزمبي ِٓ 

V=2 ِٓ ٚا )V=0   ٌٝاV=3  ْٛٔٚ٘ىزا. ٚ٘زا ٠ؼزجش خشٚط ػٓ لب

الاخز١بس. اٞ اْ ّٔٛرط الا٘زضاص اٌزٛافمٟ لا ٠فغش رّبِب الاؽ١بف 

الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئبد. فٍٛ اعزخذِٕب ّٔٛرط اٌّززثزة اٌزٛافمٟ فبْ داٌخ 

 اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٌٍغض٠ئبد اٌضٕبئ١خ اٌزسح رىزت ثبٌشىً اٌزبٌٟ:
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( ) ( )
2

eV r k r r                                                               (1) 

فٟ اٌّٛػٛع اٌغبثك ِٛػؾٗ فٟ   (13)فٟ اٌّؼبدٌخ  V(r)ار اْ اٌذاٌخ 

 اٌشىً اٌزبٌٟ 

 

( ٌغض٠ئخ ا١ٌٙذسٚع١ٓ. ٕٚ٘ب ٠زؼؼ اْ ل١ّخ اٌذاٌخ  -----إٌّؾٕٟ اٌّزمطغ 

V(r)   رظجؼ ِب لأٙب٠خ ػٕذِب رمزشةr   ِب لأٙب٠خ ، غ١ش اْ اٌغض٠ئبد ِٓ

اٌضٕبئ١خ اٌزسح اٌؾم١م١خ لا رزظشف ػٍٝ ٘زا إٌؾٛ، لاْ اٌغض٠ئبد رزفىه ػبدح 

اٌٝ ؽذ ِؼ١ٓ. ٌزٌه فبْ داٌخ اٌطبلخ اٌىبِٕخ اٌّطٍٛثخ   (r)ػٕذِب رضداد ل١ّخ 

.  (re)غب٠ٚخ اٌٝ ِ (r)٠غت اْ رظجؼ راد ل١ّخ د١ٔب ػٕذِب رىْٛ ل١ّخ 

. ٚػ١ٍخ فبْ  (re)ػٓ  (r)ٚرىْٛ راد ل١ّخ وج١شح ِٚٛعجخ وٍّب ٔمظذ ل١ّخ 
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إٌّٛرط اٌزٛافمٟ ٌٍذاٌخ ٠غت اْ ٠ؼبد إٌظش ف١ٗ ثادخبي داٌخ اٌززثزة 

 اٌلارٛافمٟ، ٌزىْٛ طبٌؾخ ٌذساعخ الاؽ١بف الا٘زضاص٠خ ٌٍغض٠ئبد.

ٌمذ الزشؽذ دٚاي عٙذ ػذ٠ذح رزفك ِغ إٌّؾٕٟ اٌزغش٠جٟ )اٌشىً اٌغبثك( 

 Morseثشىً افؼً، ٌٚؼً اشٙش٘ب ِب ٠ؼشف الاْ ثذاٌخ عٙذ ِٛسط 

Potential Function  :ٔغجخ اٌٝ اٌؼبٌُ اٌزٞ الزشػ اٌذاٌخ اٌزب١ٌخ 

   

( ) 2[1 ]er r

m eV D e
 

                                              (2) 

ٟ٘    dissociation energy  ٚβرّضً ؽبلخ اٌزفىه ٌٍغض٠ئخ  Deؽ١ش اْ 

ِمذاس صبثذ ٌىً ؽبٌخ اٌىزش١ٔٚخ ٌٍغض٠ئخ، ٚرّضً ِمذاس أؾٕبء ِٕؾٕٟ اٌطبلخ 

 ٚرؼطٝ ؽغت اٌؼلالخ اٌزب١ٌخ:

       

1/2
28 e ex c

h

  


 
  
 

                                                    

ِٓ  (r)ػٕذِب رمزشة  Deرمزشة ِٓ  Vmاْ   (2)٠زؼؼ ِٓ اٌّؼبدٌخ           

اٌّبلأٙب٠خ ٚ٘زا ِطبثك ٌٍزظشف اٌؾم١مٟ ٌٍغض٠ئبد اٌضٕبئ١خ اٌزسح وزٌه 

، رىْٛ ل١ّخ داٌخ اٌطبلخ اٌىبِٕخ  (re)ِغب٠ٚخ اٌٝ  (r)ػٕذِب رظجؼ ل١ّخ 

اٚؽأ ِب ٠ّىٓ ِٚشبثٗ ٌغٙذ ٘ٛن اٌزٛافمٟ. ٚػٕذ اٌزؼ٠ٛغ ػٓ اٌطبلخ 

( فٟ ِؼبدٌخ ششٚدٔغش فبْ ِغز٠ٛبد اٌطبلخ  2اٌىبِٕخ ثذاٌخ ِٛسط )ِؼبدٌخ 

 الا٘زضاص٠خ رغبٚٞ:

   

2
1 1

2 2
vib e e eE V h V h x 

   
      
   

                       (3) 

رّضً اٌزشدد الا٘زضاصٞ فٟ اٌؾشوخ   V=0,1,2,…..  ٚυeؽ١ش اْ 

رّضً صبثذ اٌلارٛافم١خ ٚفٟ اٌزشدد الا٘زضاصٞ  υexeاٌلارٛافم١خ، ٚاٌى١ّخ 

( ٚوزٌه فبْ 0.01الأطشح رىْٛ ل١ّخ ٘زا اٌضبثذ ِٛع١خ )رمزشة ِٓ 

. ٠ّٚىٓ ِلاؽظخ  (v)ِغز٠ٛبد اٌطبلخ رمزشة ِٓ ثؼؼٙب وٍّب اصدادد ل١ّخ 

٘زٖ اٌّغز٠ٛبد فٟ اٌشىً اٌغبثك . غ١ش اْ اٌم١بعبد اٌط١ف١خ ٌطبلخ 
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اٌّغز٠ٛبد الا٘زضاص٠خ اٌّؼجٛؽخ رزطٍت اػبفخ ِىؼت ِٚشثغ اٌّظطٍؼ 

(V+1/2)  ِضً:  (3)ٌٍّؼبدٌخ 

    

3 4
1 1

2 2
e e e eV h y V h z 

   
      
   

 

ئبد ٟ٘ صٛاثذ اٌلارٛافم١خ. ٚثبٌٕغجخ لأغٍت اٌغض٠ υeze, υeyeار اْ 

ٌزٌه ٠ىْٛ رأص١ش ٘زٖ اٌؾذٚد ػئ١ً  )  (υe>>υexe>>υeye>>υezeفبْ

ثٛؽذاد اٌؼذد   (3)ػب١ٌخ عذا. ٚػٕذ وزبثخ اٌّؼبدٌخ  (V)الا ػٕذِب رىْٛ ل١ُ 

فبْ ل١ّخ اٌؾذ ٌّغز٠ٛبد اٌطبلخ الا٘زضاص٠خ اٌلارٛافم١خ  (cm-1)اٌّٛعٟ 

G(V) :ٞٚرغب 

  

2
1 1

( )
2 2

e e eG V V x V 
   

      
   

                        (4) 

 ( ٟ٘: V=0ٚرظجؼ ؽبلخ ٔمطخ اٌظفش ٚفك داٌخ ِٛسط )ػٕذِب ٠ىْٛ 

     
1 1

(0
2 4

e e eG x  
                                                (5) 

 Doفطبلخ اٌزفىه اٌى١ّ١بئ١خ ٌٍغض٠ئخ  G(0)ٌّٚب وبْ اٚؽأ ِغزٜٛ ؽبلخ ٘ٛ 

 رغبٚٞ

    
1 1

(0)
2 4

o e e e e eD D G D x 
 

     
 

     

 

1

2
o e eD D 

                                                                 (6) 

De  رّضً ؽبلخ اٌزفىه اٌط١ف١خ. اِب لٛاػذ الاخز١بس ٌلأزمبلاد الا٘زضاص٠خ

 اٌلارٛافم١خ فٛعذ ثبٔٙب رغبٚٞ:

ΔV=±1, ±2, ±3                                                             (7) 
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رىْٛ ػؼ١فخ عذا ٚرغّٝ ثبٌؾضَ ΔV=±1, ±2, ±3       ػٍّب اْ الأزمبلاد 

. ٚرشددارٙب رغبٚٞ رمش٠جب ِؼبػفبد overtone bandsفٛق الاعبع١خ 

 .Fundamental bandرشدد اٌؾضَ الاعبع١خ 

 ( وبلارٟ:1←0ٔزمبي ٠ّىٓ ؽغبة اٌؼذد اٌّٛعٟ ٌٍؾضِخ الاعبع١خ )الا

          

 

0 1

2

(1) (0)

1 1 1 1
1 1

2 2 2 4

1 2

e e e e e e

e e

G G

x x

x



   



  

      
           

       

 

          

ٚثظٛسح ِّبصٍخ ٠ّىٓ ؽغبة الاػذاد اٌّٛع١خ ٌٍؾضَ فٛق الاعبع١خ، 

 ٠ىْٛ: ΔV=±2فجبٌٕغجخ ٌٍؾضَ فٛق الاعبع١خ الاٌٚٝ اٌزٟ رّضً الأزمبي 

    

 
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2
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e e e e e e

e e
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x x
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      
           

       

 

      

 ΔV=±3 ٚفٟ ؽبٌخ اٌؾضِخ فٛق الاعبع١خ اٌضب١ٔخ، ٚاٌزٟ رّضً الأزمبي 

 ٠ىْٛ:

     0 3 (3) (0) 3 1 4e eG G x            

ٚثظٛسح ػبِخ ٠ّىٓ وزبثخ الأزمبلاد الاعبع١خ ٚفٛق الاعبع١خ ٚرٌه 

 V=0ػٍٝ اعبط الأزمبي ِٓ اٌؼذد اٌىُ الا٘زضاصٞ  (4)ثبعزخذاَ اٌّؼبدٌخ 

 وبلارٟ (V)اٌٝ اٌؼذد اٌىُ 

        0 ( ) (0) 1V e e eG V G V V x V                    (8)  

 ِضبي:

ٚاٌزٟ رؼٛد  HCl ٠ّىٓ ِلاؽظخ اٌؾضَ الاعبع١خ ٌغبص وٍٛس٠ذ ا١ٌٙذسٚع١ٓ

فٟ ؽ١ف الاِزظبص ٌلاشؼخ رؾذ اٌؾّشاء  1←0اٌٝ الأزمبي الا٘زضاصٞ 
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اِب ػٕذ ص٠بدح رشو١ض اٌغبص ف١ّىٓ  cm-1 2886رظٙش ثؼذد ِٛعٟ لذسٖ 

ٚرظٙش ثؼذد ِٛعٟ  2←0ؽظخ ؽضَ اخشٜ رؼٛد ٌلأزمبي الا٘زضاصٞ ِلا

ٚرؼشف ثبٌؾضَ فٛق الاعبع١خ الاٌٚٝ، ٠ّٚىٓ ِلاؽظخ  cm-1 5668لذسٖ 

ؽضَ فٛق اعبع١خ اٌضب١ٔخ ٚاٌضبٌضخ ثض٠بدح رشو١ض اٌغبص اٚ ثبعزخذاَ ِغبس 

 ػٛئٟ اؽٛي. ٚ٘زٖ الأزمبلاد الا٘زضاص٠خ اٌضلاصخ ٟ٘
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 ٚثؾً اٞ ِٓ ِؼبدٌز١ٓ ِٓ ٘زٖ اٌّؼبدلاد اٌضلاس عٛف ٔؾظً ػٍٝ: 

xe=0.0174 

ωe=2990 cm-1 

 ػئ١ٍخ عذا ف١ّىٓ اٌزٛطً اٌٝ اٌؼلالخ اٌزب١ٌخ xeٌّٚب وبٔذ ل١ّخ 

     0 1 0 2 0 3: 2 : 3e e e          

ِٚٓ ٘زٖ ٔلاؽع اْ رشدداد اٌؾضَ فٛق الاعبع١خ رىْٛ ِٓ ِؼبػفبد رشدد 

٠ّىٓ ؽغبة ل١ُ اٌزشدد   ωe   ٚxeاٌؾضَ الاعبع١خ. ٚثؼذ ِؼشفخ ل١ُ 

 ثبعزؼّبي اٌؼلالخ اٌزب١ٌخ: ω الا٘زضاصٞ اٌىلاع١ىٟ
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ِٓ اٌؼلالخ  HClٌطٛي الاطشح ٌغض٠ئخ  Kٚوزٌه ٠ّىٓ ؽغبة صبثخ اٌمٛح 

 (13)ِؼبدٌخ 

K=4π2c2ω2μ=516000 dyne. cm-1=516 N.m-1 


