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دراسة دالة الكثافة الوظیفة لتأثیر الطاقة الداخلیة و العزم القطبي في امتصاصیة 
 العناصر الثقیلة باستخدام مركبات ھیدروكسلید أكسید الحدیدیك وأكسید الحدیدوز 

 ابوبكر مفتاح احسونھ1*، محمد مصباح عبدالرحیم2
جامعة سبھا   -كلیة العلوم -قسم الكیمیاء. 2.1  
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 الملخص: 
=  و كانتقد تحصل علي نتائج لطاقة أكثر استقراریة منفرد   2O3Fe(OH)3ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك بأن مركب تلخصت ھذه الدراسة 

و ھذه الخاصیة  3O2Fe عناصر الثقیلة كانت أفضل استقراریة من حالة أكسید الحدیدوزو في حالة الدمج مع ال، ھارتري -1962.811766411

قطبي = العزم ال لھذه النتائج بالذات تعطي الأفضلیة في إستخدامھ في التفاعل و سحب العناصر الثقیلة من أي بیئة ملوثة بھا، أیضاً كانت نتائج

منفردة و  3O2Feأفضل من حالة مركب أكسید الحدیدوز و ھي  نانومتر 7289.97=  دیباى و امتصاصیة الأشعة الفوق بنفسجیة 3.505542

 مدمجة مع العناصر الثقیلة في ھذه الدراسة.

 

 المقدمة:
ً باستخدام البرامج الحوسبیة القاوسیان  و  GS 06سنتطرق في ھذه الدراسة البحثیة إلي دراسة الطاقة الداخلیة لھذه العناصر الثقیلة كمومیا

، بحیث تتمثل ھذه الدراسة بملاحظة الإستقراریة الداخلیة للعناصر و أیھم الذي یصعب إزالتھ من البیئة المراد إزالتھ منھا، و Hyp 08یبركم الھا

ً سنتطرق إلي دراسة إمكانیة إستخدام مركبات أكسید الحدیدوز و ھیدروكسلید أكسید الحدیدیك و التي تم تحضیرھا بطرقة السیلكا جل و  أیضا

و تفاعلھا مع  الفرق بینھم في قابلیة و قوة امتزاز و التفاعل و سحب العناصر الثقیلة من أي بیئة ملوثة بھا، و یتم دلك حوسبیاً في إمكانیة تداخلھا

 .ھذه العناصر 

 

سامة أو سامة عند تركیزات  كیمیائي معدني لدیھا كثافة عالیة نسبیا وغیر عنصر یطلق مصطلح المعدن الثقیل یشیر إلى أي العناصر الثقیلة :

، )Baالباریوم ( )Tl ,(الثالیوم )Cr ,(الكروم )As ,(الزرنیخ )Cd ,(الكادمیوم )Hg ,(تتضمن الزئبق الثقیلة منخفضة. و من أمثلة المعادن

 .ة من قشرة الأرضطبیعی عناصر أغلبھا الثقیلة المعادن )Pb .(و الرصاص)، Sn) القصدیر (Cu)، النحاس (Ni)، النیكل (Mnالمنجنیز (

ومع ذلك، في تركیزات  ضروریة للحفاظ على عملیة التمثیل الغذائي للجسم البشري. ( الزنك  , السیلینیوم  , النحاس  وبعض ھذه المعادن (مثل

، أعلى فإنھا یمكن أن تؤدي إلى التسمم. یمكن أن یكون التسمم بالمعادن الثقیلة من تلوث میاه الشرب ( أنابیب الرصاص على سبیل المثال )

 .اء المحیط بالقرب من مصادر الانبعاثات، أو المدخول عبر  السلسلة الغذائیةوارتفاع تركیزات الھو

التراكم الإحیائي، و التراكم یعني زیادة في تركیز المادة الكیمیائیة في الكائن الحي البیولوجي مع مرور  المعادن الثقیلة خطیرة لأنھا تمیل إلي

ئة. مركبات تتراكم في الكائنات الحیة أي وقت یتم تناولھا وتخزینھا بشكل أسرع من أنھا یتم الوقت، مقارنة مع تركیز المادة الكیمیائیة في البی

 .تقسیم لأسفل (یستقلب) أو یطرح
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ادن المعادن الثقیلة یمكن أن تدخل إمدادات المیاه عن النفایات الصناعیة والاستھلاكیة، أو حتى من المطر الحمضي التربة والإفراج عن المع

 .مجاري المیاه والبحیرات والأنھار، والمیاه الجوفیةالثقیلة في 

التعرض لمستویات عالیة من الأنتیمون لفترات  )4 -1(من أشھر العناصر الثقیلة التي لھا تأثیرات صحیة الأنتیمون  .المخاطر البیئیة والصحیة

آثار التعرض على المدى الطویل الأنتیمون، لكن یشتبھ ان  قصیرة من الوقت یسبب الغثیان، والتقیؤ، والإسھال. ھناك القلیل من المعلومات حول

إلى   و  التعرض الطویل للكادمیوم الى الفشل الكلوي  معظم مركبات الأنتیمون لا یتراكم في الحیاة المائیة، كما یؤدي  تكون مادة مسرطنة.

الى إحداث عیوب في العظام ( لین العظام و ھشاشتھا ) في والذي تم ربطھ بالإصابة بسرطان الرئة، و قد یؤدي أیضا   مرض الانسداد الرئوي

یانات الإنسان والحیوان. و بالإضافة إلى ذلك، یمكن ربط المعدن بزیادة ضغط الدم و تأثیره علي عضلة القلب لدى الحیوانات، على الرغم من الب

نخفض لتتھیج الجلد وتقرح على المدى الطویل كما یمكن أن یؤدي التعرض الم التي حصلت لا تدعم ھذه النتائج، أیضاً عنصر الكروم یمكن أن

 الفشل الكلى و تلف الكبد والضرر في الدورة الدمویة والأنسجة العصبیة. غالبا ما ما تتراكم الكروم في الحیاة المائیة، إضافة إلى خطر  یسبب

یمكن أن تسبب الجرعات العالیة منھ فقر الدم والكبد  ) 6 - 5(  تناول الأسماك التي ربما تكون قد تعرضت لمستویات عالیة منھ .  عنصر النحاس

 والكلى وتھیج المعدة والأمعاء. الناس مع مرض ویلسون معرضون بشكل أكبر لخطر التأثیرات الصحیة من التعرض المفرط النحاس.

سیطرة على نمو الطحالب، و أكثر العناصر الثقیلة النحاس یوجد عادة في میاه الشرب من مواسیر نحاس، وكذلك من المواد المضافة المصممة لل 

یؤدي التعرض لھ لمجموعة واسعة من التأثیرات البیولوجیة وفقا لمستوى ومدة التعرض. تحدث  الذي )11 -7( خطورة ھو عنصر الرصاص 

علي الكبار. و المستویات العالیة من  تأثیرات مختلفة على طائفة واسعة من الجرعات، و یكون  تأثیره علي الأجنة و الرضیع أكثر من تأثیره

تعرض للرصاص تؤدي إلى آثار البیوكیمیائیة السامة في  الإنسان والتي بدورھا تسبب مشاكل في تركیب خضاب الدم و الكلى والجھاز الھضمي 

 والمفاصل والجھاز التناسلي والضرر الحاد أو المزمن على الجھاز العصبي.

 ات التأثیرات الجانبیة الخطیرة علي حیاة الإنسان و بقیة الكائنات الحیة ھو عنصر  الزئبقمن العناصر الثقیلة الأخرى ذ

مادة سامة التي لا یوجد لھا وظیفة معروفة في علم وظائف الأعضاء والكیمیاء الحیویة والإنسان أو لا یحدث بشكل طبیعي في الكائنات  )12 - 7(

 .مع الھزات، والتغیرات النفسیة التھاب اللثة و الإجھاض التلقائي والتشوھات الخلقیةالحیة. ویرتبط التسمم بالزئبق غیر العضوي 

 أحادیة مثیل الزئبق یسبب تلف في خلایا المخ والجھاز العصبي المركزي، في حین تعرض الجنین لھا بعد الولادة 

إلي  مشاكل صحیة كثیرة و یمكن أن یسبب التعرض علي المدى الطویل لانخفض وزن الجسم وتلف في   النیكللعنصر  المفرطبودي التعرض 

یمكن أن یسبب تلف الجھاز العصبي، والتعب، و  ) 13( السیلینیوم  القلب و الكبد وتھیج في الجلد. و من أكثر تأثیرات العناصر الثقیلة ھو عنصر

 .التھیج

 السیلینیوم یتراكم في الأنسجة الحیة مما تسبب نسبة عالیة مما یسبب مشاكل أكبر في الصحة البشریة عبر سنوات طویلة من التعرض المفرط. 

ھذه المشاكل الصحیة تشمل خسارة الشعر و الأظافر و إضرار بالكلى وأنسجة الكبد، تلف أنسجة الدورة الدمویة، والمزید من الضرر الشدید 

 .جھاز العصبي لل

 

 الحوسبة الكیمیائیة:
الكیمیاء الحوسبیة ھي احد فروع الكیمیاء النظریة التي تھدف إلى ابتكار تقریبات ریاضیة فعالة لحل مشاكل الكیمیاء بأسرع وقت 

والترددات وأقل تكلفة ووضع خوارزمیات وبرامج حوسبیة تقوم بحساب خصائص الجزیئات مثل الطاقة الكلیة والعزم ثنائي القطب 

من أھمیة ) 15-14. (الاھتزازیة , وغیرھا من الخصائص والمقاطع العرضیة لتصادم الجزیئات مع جزیئات مساقط دریة وتحت دریة مختلفة

,  ةیالحوسبة الكیمیائیة تقلیص كمیة المواد العملیة المستخدمة داخل المعامل , تفادي الكثیر من العقبات العلمیة و مشكلات البحوث التطبیق

https://www.lenntech.com/Periodic-chart-elements/Ni-en.htm
https://www.lenntech.com/Periodic-chart-elements/Ni-en.htm
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أیضا تحدید طرق البحث العلمي بالاعتماد على موضوع البحث وانجاز البحث العلمي في وقت زمني جید لینسخ الفرصة في التعمق أكثر في 

ط البحث واستكشاف نتائج علمیة, تستخدم الحوسبة الكیمیائیة في دراسة الأحماض وتأثیراتھا الحیویة , كما أنھا تستطیع قیاس طاقات التراب

 )17-16( بات الأحماض وإخراج أعلى واقل طاقة ترابط.لمرك

 

 طریقة العمل: 
جل و ذلك باستخدام كبریتات -الناتو بطریقة الصول جم من أكسید الحدیدیك 10تم تحضیر  تحضیر اكسید الحدیدیك ھیدروكسلید أكسید الحدیدیك :

 29.214الحدیدوز في اقل كمیھ من الماء المقطر منزوع الایونات, و اضافة جم من كبریتات  9.982الحدیدوز  المائیة کماده بادئھ  و ذلك بإذابة 

) 1:1:1.5جم من الادیتا كعوامل تعقید، و تم اضافة المخلوط إلى نترات الزنك بالنسبة المولیة ( 10.170جم من حمض ألستریك   و قمنا بإضافة 

بعد ذلك تم تبخیر المحلول باستخدام مسخن   6الامونیا لضبط  الأس عند الرقم  الادیتا ) و قمن  اضافة –حمض ألستریك   -( كبریتات الحدیدوز 

كھربائي مغناطیسي ھزاز مع تحریك المحلول باستمرار بواسطة مقلب مغناطیسي لتوزیع الحرارة، وباستمرار التسخین والتحریك یتحول 

یترك الجل على المسخن حتى الجفاف ویتحول إلى رماد, وذلك عند المحلول إلى جل كثیف اسود اللون و بعد دال إزالة المحرك المغناطیسي 

ساعات لتخلص من  3لمدة  600درجة و من ثمة قمنا بطحن المكونات الصلب المتحصل علیھ و حرقھا في فرن الحرق عند درجة  حرارة  350

في الھاون باستخدام الأسیتون للحصول على قوام ناعم المركبات العضویة المتبقیة والحصول على طور نقي من أكسید الحدید وبعد ذلك تم طحنھ 

 . و قمنا بتقسیم الكمیة المتحصل علیھا إلي قسمین:

 تم تحضیر عینة ھیدروكسیلایتد اكسید الحدیدیك (عملیة الامتزاز بخار الماء عل سطح الأكسید)
(طبق بتري) داخل مجفف  0C 600ند درجة حرارة قسم الراسب إلي  قسمین ووضعا في إطباق زجاجیة بعد انتھاء عملیة حرق الراسب ع

مجموعة  یحتوي علي ماء معاد التقطیر، وتركت العینة الأولي لمدة شھر ونصف   بینما تركت العینة الثانیة بداخل الفرن لمدة  شھرین لیتم تكوین 

للعینتین للتأكد من تكون  ( O-H)  كسید ألحدیدكدرجة مئویة . و تم إجراء قیاسات علي سطح  80و وضع المجفف بمحتویاتھ بفرن درجة حرارة 

  مجموعات.   

 

 حساب میكانیكا الكم :
وقد دمجت بین   ھي مجموعة من النظریات الفیزیائیة ظھرت في القرن العشرین، وذلك لتفسیر الظواھر على مستوى میكانیكا الكم

الجسیم، وبھذا تصبح میكانیكا الكم مسوؤلة عن التفسیر الفیزیائي على  —الخاصیة الجسمیة والخاصیة الموجیة لیظھر مصطلح ازدواجیة الموجة 

للفیزیاء  المستوى الذري كما أنھا أیضاً تطبق على المیكانیكا الكلاسیكیة ولكن لا تظھر تأثیرھا على ھذا المستوى، لذلك میكانیكا الكم ھي تعمیم

 )18(.  الكلاسیكیة لإمكانیة تطبیقھا على المستویین الذري والعادي

ظھرت أھمیة الحوسبة الكمومیة من عجز الفیزیاء الكلاسیكیة عن تفسیر الظواھر مثل ظاھرة الجسم الأسود وظاھرة التأثیر الكھروضوئي 

تھا دموتأثیر كیمبتون وغیرھا من الظواھر ثم بناء الھیكل الھندسیة المجمعات علي أساس الھیكل التي ثم إنشائھا من المعلمات البلوریة التي ق

Cambridge structural Hypercube .)19( 

 . Gaussian03و  HyperChem Professionalمعادلات میكانیكا الكم وتقریبھا في ھده الدراسة والبرامج ھي علي ثم استخدام برامج تعتمد 

 

 

 : البرامج التطبیقیة
HyperChem Professional  
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إمكانیة وجودھا في الفراغ الھندسي , ولھ القدرة على دمج المركبات مع بعضھا ومع الماء ھو برنامج حوسبي یقوم بتحسین المركبات العضویة و

 أیضاً وحساب الطاقة الدورانیة واھتزاز الروابط ورؤیة كیفیھ تحریكھا .

Gaussian06   

المركبات وإمكانیة حساب أطوال  حزمة بنیة إلكترونیة قادرة على التنبؤ بالكثیر من خصائص الذرات والجزیئات والأنظمة التفاعلیة ورسم

الجزیئیة ، الروابط والزوایا وحساب طاقات الترابط للمركبات مثلا الاستفادة من أساسھا ، نظریة الكثافة الوظیفیة ، شبھ التجریبیة ، المیكانیكا 

 )20(والطرق الھجینة.

 

 : الأسالیب البرمجیة
Geometry Optimization  

، یكون التقلیل إلى أدنى حد من الطاقة ھو عملیة العثور على ترتیب في الفضاء لمجموعة من الذرات ، حیث مجال الكیمیاء الحاسوبیة   

اقة یكون صافي القوة بین الذریة على كل ذرة ، وفقاً لبعض النماذج الحسابیة للارتباط الكیمیائي ، قریباً من الصفر ، الموقف على سطح الط

 .المحتملة ھو نقطة ثابتة

DFTتجعل  ي طریقة جداً شائعة الاستخدام و تتخصص في حساب الكثافة الإلكترونیة حول جمیع المركبات المراد حساب طاقتھا، بحیثو ھ

ن الكثیر من التقدیرات والحصول على بعض المعلومات من البیانات إنھا مھمة جداً في الكیمیاء الحاسوبیة لعلاج الجزیئات الكبیرة حیث تكو

 وھي إحدى أسالیب الكیمیاء الكمومیة التي تعتمد في أساسھا على معادلة شرونجر . .الكاملة دون التقریب مكلفة للغایة ckFo-Hartree طریقة

(B3LYP)  

یة ھي أكثر الطرق انتشار وتحظي بشعبیة كبیرة في جمیع الأنظمة الكیمیائیة وھي أكثر دقة من بقیة الأدوات الأخرى في تحدید الصورة النھائ

 .و الصیغة البنائیة التقریبیة و الطاقة النھائیة و ھي الأھم أیضاَ أطوال الروابط الداخلیة و الزوایا ككلللمركب 

 التفاصیل التقنیة :

Gaussian 09:  x86-Win32-G03RevB.04 17— Aug-2021 

 %nprocshared=4 

Will use up to    4 processors via shared memory. 

 %mem=1024MB 

 %chk=E:\ Fe3O2(OH)3_As.chk 

Default route:  MaxDisk=2000MB 

  #b3lyp/sdd nosymm scf=qc 15eom.=connectivity 

 طریقة العمل:

 :Gauss Viewبناء مع 

 .Gauss Viewبدلاً من كتابة جمیع الإحداثیات النظریة و أساس المجموعة، وما إلى ذلكیمكننا استخدام • 

 رة والنقر لبناء الجزيء، واستخدام القوائم المنسدلة لتحدید نوع الحساب ومستوى النظریة والأساس.یتم تحدید الحساب عن طریق الإشا• 

 •Gauss View  یولد ملف الإدخالGaussian .ویمكن تشغیل الجاوس دون العودة إلى یونیكس مستعجل ، 

 •Gauss View  یمكننا من أن نستخدم لقراءةGaussianتصور النتائج.و إخراج الملفات النھائیة و 
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 النتائج و المناقشة:

 حیود الأشعة السینیة

و كذلك التأكد من البنیة البلوریة لھ. حیث تم استخدام جھاز Fe2O3 یمكن باستخدام الأشعة السینیة التعرف على تركیب بلورات أكسید الحدید 

) 2لتركیب البلوري لمركب أكسید الحدید. كما في الشكل (درجة للتعرف على ا  70-0 من  2θ) . في نطاق XRDمطیاف حیود الاشعة السینیة (

النانویة المحضرة،  حیث تشیر القمم الحادة والقویة إلى أن الجسیمات النانویة ذات طبیعة بلوریة عالیة.  Fe2O3 الذي یبین التحلیل لجسیمات 

والذي Fe2O3 ) للجسیمات النانویة Hexagonalالزوایا ( تؤكد الطور السداسيFe2O3) للجسیمات النانویة XRDأنماط حیود الأشعة السینیة (

 0550-86" رقم JCPDSیتوافق جیداً مع بطاقة "

) ، والذي 212) و (310) و (102) و (211) و (201) و (200مثل ( Fe2O3تتوافق العدید من القمم المحددة جیداً مع مستویات مختلفة من 

. تم تأكید النتائج 0178-26" رقم JCPDSویتوافق جیداً مع بطاقة " Fe2O3-NPs) من Hexagonalیرتبط جمیعاً مع طور السداسي الزوایا (

) 102) و (101) و (002و (  (100)النانویة القممعند  Fe2O3لجسیمات XRD.یظُھر نموذج ]48, 47[المرصودة أیضًا مع الأدبیات امنشورة 

النانویة المطلوبة من  Fe2O3لجسیمات ) لمعاملات میلر. تم تقدیر متوسط  الحجم الحبیبي 202) و (004) و (112) و (103) و (110و (

 الآتیة:  Debye-Sherrerمعادلة 

 

 
 

الحجم الحبیبي الجسیمات ھي زاویة براج. كان متوسط  θ)، وFWHMھو ( Bھو الطول ألموجي للأشعة السینیة ،  λ، 0.89ثابت =  kحیث 

 للعینة (ب)من معادلة دیباي شیریر. نانو متر72.76 نانو متر للعینة (أ) و حوالي   62.87المحضرة حوالي Fe2O3النانویة 

: توضح نتائج تحلیل 1جدول ال XRD لعینة اكسید حدیدیك محضرة بطریقة السول جل.   

Pos. [°2Th.] Height [cts] FWHM Left [°2Th.] d-spacing [Å] Rel. Int. [%] 
24.481930 70.653910 0.196800 3.63609 20.21 
33.475480 349.568200 0.137760 2.67695 100.00 
35.964420 263.097200 0.098400 2.49719 75.26 
41.200860 104.590500 0.098400 2.19110 29.92 
43.844770 5.950517 0.472320 2.06492 1.70 
49.747570 160.039200 0.236160 1.83286 45.78 
54.391610 210.124600 0.118080 1.68683 60.11 
57.840240 45.037840 0.196800 1.59420 12.88 
62.730840 149.106400 0.236160 1.48116 42.65 
64.308830 163.666200 0.275520 1.44858 46.82 
69.854010 13.718960 0.236160 1.34654 3.92 
72.212970 64.226850 0.157440 1.30825 18.37 
75.737050 31.233650 0.472320 1.25590 8.93 
78.013250 12.574410 0.236160 1.22486 3.60 
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نمط : 1الشكل  XRD لأكسید الحدید النانوي المحضرة بطریقة السول جل   

 

 0178-26" رقم JCPDS"لأكسید الحدید النانوي   XRDبطاقة مرجعیة لنمط : 2الشكل 
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 طیف الأشعة تحت الحمراء
%) إلي 1ء تحلیل طیف الأشعة تحت الحمراء للعینات موضع الدراسة  قبل التعرض وبعد التعرض لبخار الماء، بإضافة جزء من العینة (تم إجرا

طن ، وذلك للتأكد من أنشاء مجموعات الھیدروكسیل علي سطح عینة أكسید  8برومید البوتاسیوم ، ثم طحنھا، وعمل قرص تحت ضغط 

 یدروكسیلایتد الحدیدیك , ویمكن اقتراح المیكانیكیة الآتیة الامتزاز بخار الماء علي سطح أكسید الحدیدیك.الحدیدیك وتحویلھا إلي ھ

 

Fe OHHO
OH

Fe2O3 + H2O O
FeFe

O
Fe

OHOH OH

 
 

 
من خلال ھذا الاقتراح یتضح وجود مجموعات من ھیدروكسیل علي سطح أكسید الحدیدیك.ولقد أكدت  نتائج التحلیل طیف الأشعة دون الحمراء 

 الخاص بالماء .وجود مجموعات من الھیدروكسیل 
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طیف الأشعة دون الحمراء لأكسید الحدیدیك . :3 الشكل  

 و أخري عند  O-H(υوھي ناتجة عن اھتزاز امتطاطي ( cm-1 3441.87) تحلیل  حزم امتصاصیة عند عدد موجي 3یظھر الشكل  (

1120.57Cm-1 ناتجة من اھتزاز انكماشيOH ) (δ د البوتاسیوم المستخدم وكذلك یظھر التحلیل نتیجة لوجود بعض جزئیات الماء في برومی

 .Fe-Oنتیجة لوجود  463.77Cm-1وcm-1553.06امتصاصان عند كل من 
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طیف الأشعة دون الحمراء لأكسید الحدیدیك المعرض لبخار الماء لمدة شھر ونصف . :4 شكلال  

 

 )عند امتصاص  (O-H )ان لمجموعة الھیدروكسیل )  العینة بعد تعرض لبخار الماء مدة شھر ونصف حزمتان أساسیت(4یظھر الشكل 

3453Cm-1)  و (1131.129Cm-1)) نتیجة لوجود مجموعات من الھیدروكسیلO-H الامتطاطیة علي سطح أكسید الحدیدیك المعرض (

لاھتزازي لرابطة للتردد ا  (461.61Cm-1 ) و  cm-1) (551.82لبخار الماء لمدة شھر ونصف  وبعض المنحنیات الإضافیة عند عدد موجي 

Fe-O. 
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: نتائج تحلیل طیف الأشعة دون الحمراء لأكسید الحدیدیك المعرض لبخار الماء لمدة شھرین5الشكل   
 ( الھیدروكسیلایتد الحدیدیك ).
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و أخري اھتزاز cm-1 3420.86) وجد حزمتان امتصاص لبخر الماء ناتجة عن امتصاص امتطاطي عند العدد ألموجي5یظھر الشكل (

 Fe-Oللتردد الاھتزازي لرابطة 460.06cm-1  و  cm-1 549.96وكذلك حزمتي امتصاص عند 1613.99cm-1نكماشي عند العدد ألموجيا

. من خلال ھذا الشكل یتضح لنا إن زیادة تعرض اكسید الحدیدیك لبخار الماء لمدة شھرین تزید من اتساع وشدة الامتصاص عند التردد 

) الخاصة بجزئیات الماء  ,وھذا یؤكد إن O-Hنتیجة لوجود مجموعات من الھیدروكسیل (cm-1 1613.99و 3420.86cm-1الاھتزازي

مجموع مجموعات الھیدروكسیل تزداد بزیادة مدة تعرض أكسید الحدیدیك لبخار الماء . ونتیجة لذلك تزداد كفاءة الادمصاص  نتیجة لزیادة 

 معرض لبخار الماء.مجموعات الھیدروكسیل علي سطح اكسید الحدیدیك ال

 : یوضح الطاقة الداخلیة منفردة لكل عنصر من العناصر الثقیلة بالإضافة لمركبي اكسید الحدیدوز و ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك.2الجدول 

  J/molالطاقة الداخلیة العنصر & المركب ر.ت
 Cr( -227.8009832(الكروم   .1
 Mn ( -273.4837153المنجنیز (  .2
 Ni( -448.5279547النیكل (  .3
 Cu( -518.0674033النحاس (  .4
 As( -15.98569377(الزرنیخ   .5
 Cd( -440.5759967(الكادمیوم   .6
 Sn( -8.659914415القصدیر (  .7
 Ba( -66.7965381(الباریوم   .8
 Hg( -403.2097471(الزئبق   .9

 Tl( -5.150887714(الثالیوم   .10
 Pb( -8.831232504(الرصاص   .11
 3O2eF -1242.660856722أكسید الحدیدوز   .12
 -2O3Fe 1962.811766411(OH)3ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك   .13

 

 

 
الطاقة الداخلیة منفردة لھیدروكسلید اكسید الحدیدیك و اكسید الحدیدوز و بقیة العناصر الثقیلة.: نتائج 6الشكل   
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إضافة لمركبي اكسید الحدیدوز و ھیدروكسلید اكسید :  یوضح الطاقة الداخلیة لكل عنصر من العناصر الثقیلة ناتج عن 3الجدول 
 .الحدیدیك

 J/mol, 3O2Fe J/mol, 3(OH)2O3Fe العنصر & المركب ر.ت
 Cr( 1471.308474745- -2194.559858099(الكروم   .1
 Mn ( 1517.275548199- -2240.99275725المنجنیز (  .2
 Ni( 1691.773867109- -2415.168445769النیكل (  .3
 Cu( 1761.429043265- -2485.018978831( النحاس  .4
 As( 1259.468529492- -1983.136256791(الزرنیخ   .5
 Cd( 1683.292973475- -2406.957510792(الكادمیوم   .6
 Sn( 1252.043843082- -1975.380493231القصدیر (  .7
 Ba( 1310.111993723- -2033.438076234(الباریوم   .8
 Hg( 001645.9701549- -2369.537384618(الزئبق   .9

 Tl( 1248.375196208- -1972.226468551(الثالیوم   .10
 Pb( 1252.026312617- -1975.544406359(الرصاص   .11

 

 

 
، و ھذه 3O2Feذو ثباتیة و استقرار عالي أكثر من مركب أكسید الحدیدوز  2O3Fe(OH)3ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك و بھذا نستنتج أن مركب 

ائیة أدت إلي أن یتداخل و یتفاعل مع العناصر الثقیلة و یعطي أفضل و أقوى استقرار داخلي بصورة أعلي و أفضل من حالة المركب المیزة الفیزی

في عملیات امتصاص  2O3Fe(OH)3، و بھذا نؤكد علي أھمیة استخدام مركب ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك 3O2Feالثاني أكسید الحدیدوز 

 . 3بیئة ملوثة بھا و دلك بناءً علي النتائج الحوسبیة الكمومیة المرفقة أعلاه في الجدول  العناصر الثقیلة من أي
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 :  یوضح العزم القطبي لكل عنصر من العناصر الثقیلة ناتج عن إضافة لمركبي اكسید الحدیدوز و ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك.4الجدول 

 Debye, 3O2Fe byeDe, 3(OH)2O3Fe العنصر & المركب ر.ت
 Cr( 0.929541 8.963464(الكروم   .1
 Mn ( 0.098679 7.538822المنجنیز (  .2
 Ni( 0.146766 5.554348النیكل (  .3
 Cu( 0.709865 6.404600النحاس (  .4
 As( 0.560746 3.818789(الزرنیخ   .5
 Cd( 1.316210 4.709405(الكادمیوم   .6
 Sn( 1.563596 8.094779القصدیر (  .7
 Ba( 85147.68 16.970391(الباریوم   .8
 Hg( 0.798289 3.225051(الزئبق   .9

 Tl( 0.446537 5.834305(الثالیوم   .10
 Pb( 1.080421 9.832155(الرصاص   .11

 

أعلى من الحالة  2O3Fe(OH)3ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك ) نلاحظ أن قیم العزم القطبي في حالة اضافة مركب 4من خلال نتائج الجدول رقم (

یملك امتصاصیة عالیة للعناصر 2O3Fe(OH)3و بھذا نستنتج أن مركب ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك  3O2Feأكسید الحدیدوز  الثانیة مع مركب

 . 3O2Feالثقیلة عنھ كما في مركب أكسید الحدیدوز 

 

 الخلاصة: 
ریة كمنفردة كانت = قد تحصل علي نتائج لطاقة أكثر استقرا  2O3Fe(OH)3ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك نستنتج بأن مركب 

ھارتري و في حالة الدمج مع العناصر الثقیلة كانت أفضل استقراریة من حالة أكسید الحدیدوز و ھذه الخاصیة لھذه  -1962.811766411

ً كانت نتائج قطبي = م الالعز النتائج بالذات تعطي الأفضلیة في إستخدامھ في التفاعل و سحب العناصر الثقیلة من أي بیئة ملوثة بھا، أیضا

منفردة و مدمجة  3O2Feأفضل من حالة مركب أكسید الحدیدوز  نانومتر 7289.97دیباى و امتصاصیة الأشعة الفوق بنفسجیة =  3.505542

 مع العناصر الثقیلة في ھذه الدراسة.
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 :الملحق الحوسبي
مع عنصر  2O3Fe(OH)3حدیدیك ھیدروكسلید اكسید الللقیاسات الداخلیة بمیكانیكا الكم لأقل طاقة داخلیة و استقرار عالي كان بین مركب  

 . Baمع عنصر الباریوم   2O3Fe(OH)3ھیدروكسلید اكسید الحدیدیك ، و أعلى عزم قطبي كان بین مركب Cuالنحاس 

Title Card Required>>>>>>Fe3O2(OH)3 ------Cu 
 Symbolic Z-matrix: 
 Charge =  0 Multiplicity = 2 
 Fe                    3.6166    0.2129   -0.1194  
 Fe                    0.4098   -0.1324   -0.1411  
 Fe                   -2.8075   -0.4297   -0.1509  
 O                     5.1322    1.3232   -0.0472  
 H                     5.1017    2.1457    0.447  
 O                     0.2337    1.7059   -0.032  
 O                    -4.5216    0.3418   -0.105  
 H                    -4.68      1.1302    0.4197  
 O                     2.0963   -0.8912   -0.1907  
 O                    -1.0957   -1.2064   -0.1977  
Cu                   -1.4739    2.4899    0.0251  
                           Input orientation:                           
 -------------------------------------------------------------------
-- 
 Center     Atomic      Atomic             Coordinates 
(Angstroms) 
 Number     Number       Type             X           Y           Z 
 -------------------------------------------------------------------
-- 
      1         26           0        3.616600    0.212900   -
0.119400 
      2         26           0        0.409800   -0.132400   -
0.141100 
      3         26           0       -2.807500   -0.429700   -
0.150900 
      4          8           0        5.132200    1.323200   -
0.047200 
      5          1           0        5.101700    2.145700    
0.447000 
      6          8           0        0.233700    1.705900   -

Title Card Required>>>>>>Fe3O2(OH)3 ------Ba 
 Symbolic Z-matrix: 
 Charge =  0 Multiplicity = 1 
 Fe                   -3.5586    0.1054    0.  
 Fe                   -0.3348    0.1639    0.  
 Fe                    2.8935    0.2691    0.  
 O                    -5.2035    1.0158    0.  
 O                    -1.9122   -0.8022    0.  
 O                     1.2924   -0.7163    0.  
 O                     4.4955    1.2532    0.  
 O                    -0.3885    2.0131    0.  
 H                    -5.2209    1.9757    0.  
 H                     4.4694    2.2128    0.  
Ba                   -2.7578    3.2867    0.  
                           Input orientation:                           
 --------------------------------------------------------------
------- 
 Center     Atomic     Atomic              Coordinates 
(Angstroms) 
 Number     Number      Type              X           Y           
Z 
 --------------------------------------------------------------
------- 
    1         26             0       -3.558600    0.105400    
0.000000 
    2         26             0       -0.334800    0.163900    
0.000000 
    3         26             0        2.893500    0.269100    
0.000000 
    4          8             0       -5.203500    1.015800    
0.000000 
    5          8             0       -1.912200   -0.802200    
0.000000 
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0.032000 
      7          8           0       -4.521600    0.341800   -
0.105000 
      8          1           0       -4.680000    1.130200    
0.419700 
      9          8           0        2.096300   -0.891200   -
0.190700 
     10          8           0       -1.095700   -1.206400   -
0.197700 
     11         29           0       -1.473900    2.489900    
0.025100 
 -------------------------------------------------------------------
------------ 
E(TD-HF/TD-DFT) = -946.4935401Hartree 
RMS Gradient Norm =  Hartree/Bohr 
Dipole Moment = 6.404600 Debye 

    6          8             0        1.292400   -0.716300    
0.000000 
    7          8             0        4.495500    1.253200    
0.000000 
    8          8             0       -0.388500    2.013100    
0.000000 
    9          1             0       -5.220900    1.975700    
0.000000 
   10          1             0        4.469400    2.212800    
0.000000 
   11         56             0       -2.757800    3.286700    
0.000000 
 --------------------------------------------------------------
----------------- 
E(TD-HF/TD-DFT) = -774.4954947 Hartree 
RMS Gradient Norm =  Hartree/Bohr 
Dipole Moment = 16.970391Debye 
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