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ة نظري بإستخدام تم في هذه الدراسة حساب الطاقة الداخلية كدراسة منفردة لعناصر الجدول الدوري     

الكثافة الوظيفية التي تختص بحوسبة المجال الإلكتروني لكل عنصر من خلال كثافة السحابة الإلكترونية، 

مع حساب الطول الموجي الحوسبي، وجدنا أن الطاقة الداخلية للعناصر في هذه الدراسة تعتمد علي الحجم 

ة و قل إستقرار العنصر و كلما قل الحجم الذري لكل عنصر، بحيث كلما زاد حجم الذرة زادت الطاقة الداخلي

الذري قلت الطاقة الداخلية و أصبحت أكثر إستقراراً للعنصر، و كانت أفضل طاقة مستقرة لعناصر 

( و أفضل طاقة مستقرة لعناصر  Mg =2..0.002- hartree" هي لعنصر الماغنيسيوم )Sمجموعات "

( و أفضل طاقة مستقرة  Kr   =202.0172.10- hartree" هي لعنصر الكريبتون )Pمجموعات "

( و أفضل طاقة  Zn  =10070222722- hartree" هي لعنصر الخارصين )dلعناصر مجموعات "

(، فبهذه  Lu  =123702224232- hartree" هي لعنصر اللوتيتيوم )fمستقرة لعناصر مجموعات "

اداً على المستويات الإلكترونية الدراسة يمكن القول أن طاقة العناصر حسابياً ستزداد وتنخفض اعتم

 وصف  عطتناأ التي التفاضلية، شرودنجر الفيزيائية للذرة، والتي تعتمد بشكل أساسي على حلول معادلات

 0للذرة الإلكتروني للمجال أفضل

________________________________________________________________________ 

 0، الإستقرارية و قوة الترابطالطاقة الداخلية للعناصردالة الكثافة الوظيفية، الكلمات المفتاحية: 

 

 

Abstract: In this study, the internal energy was calculated as a single study of the elements of the periodic table using the 

density functional theory, which is concerned with computing the electronic field of each element through the density of 

the electronic cloud, with the calculation of the computational wavelength, we found that the internal energy of the 

elements in this study depends on the atomic size of each element, so that the larger size of the atom will got greater 

internal energy but less stability of this element, also the lower of atomic size will got less internal energy but became 

more stable for this element, so it was The best stable energy for "S" group is magnesium (Mg = 200.0779-hartree) while 

the best stable energy for "P" group is krypton (Kr = 2750.165017-hartree) while the best stable energy for "d" group is 

zinc (Zn = 1778.955852-hartree) finally the best stable energy for "f" group is lutetium (Lu = 1236.2224939-hartree) so, 

can say the energy of the elements computationally DFT study will increases and decreases depends on the physical 

electronic levels of the atom, which depend mainly on the solutions of Schrödinger's differential equations, which gave us 

a better description of the physical field of the atom
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 المقدمة .1

استخدام الحاسوب لمعرفة التراكيب والتفاعلات  تم     

ور بسبب التط السنوات الماضيةالجزيئية ونما هذا المجال خلال 

الهائل في الحواسيب والبرمجيات وزيادة كفاءتها واستخدامها 

لحساب خواص الجزيئات في كثير من التطبيقات في علم 

جودة  تالكيمياء تنشر الكيمياء الحسابية والنظرية تقارير ذا

بما في  ،عالية و تقارير أصلية ذات دلالة في الكيمياء الحسابية

ذالك تلك التي تعالج مشاكل البنية ونشاط الطاقة والتفاعلات 

ي حتى وقتنا الحال أصبح استخدام هذه البرامج، حيث الضعيفة

أداه روتينية لنمذجة الجزيئات والتفاعلات  م2.23لسنة 

 [1]ية0 الكيميائية في الحالة الغاز

منها بشكل أدق خصائص الجزيئات  حسابأيضاً تمكناُ من 

 ،الأشعة تحت الحمراء ،طاقة الترابط ،العزم تنائي القطب

ضا في تستخدم أي ،حساب الهندسة الجزيئية، الرنين المغناطيسي

صناعة المستحضرات الصيدلانية ودراسة التفاعلات الأدوية 

ر تعتب ،في علم الموادمفيدة  ،وإنتاج نوع جديد من العقاقير

 [2] بيئيا0أمنة  ،سريعة ،رخيصة

 

ك" هي مجموعة من النظريات الفيزيائية -"م ميكانيكا الكمف     

ظهرت في القرن العشرين، وذلك لتفسير الظواهر على 

الخاصية  " بينك-دمجت "م وقد الداخلية،مستويات الطالقة 

الجسمية والخاصية الموجية ليظهر مصطلح ازدواجية الموجة 

ك" مسؤولة عن التفسير الفيزيائي -، وبهذا تصبح "مالجسيم-

على المستوى الذري كما أنها أيضاً تطبق على الميكانيكا 

-الكلاسيكية ولكن لا يظهر تأثيرها على هذا المستوى، لذلك "م

ة لإمكانية تطبيقها على ك" هي تعميم للفيزياء الكلاسيكي

 [3] والعادي0المستويين الذري 

ظهرت أهمية الحوسبة الكمومية نتيجة لعجز الفيزياء 

الكلاسيكية عن تفسير الظواهر مثل ظاهرة الجسم الأسود 

وظاهرة التأثير الكهروضوئي وتأثير كيمبتون وغيرها من 

 الظواهر0 

اس لمركب البنزويك تم بناؤها علي أس بالنسبة للنماذج الحوسبية

 Cambridge structuralالهياكل البلورية التي قدمتها 

بطريقة  Gaussian06امج نحزمة بر باستخدام

Semiepirical-PM3  بحيث تم تحسينها بشكل منفصل

في هذه الدراسة تم  ،Hyperchem-08 [4] 0بإستعمال

تها الكم و تقريباإستخدام برامج تعتمد علي معادلات ميكانيكا 

  الرياضية و هذه البرامج هي:

  

HyperChem Professional 08     .1.1  

هو برنامج حوسبي يقوم بتحسين المركبات الكيميائية في      

وله القدرة على دمج المركبات مع بعضها،  ،الفراغ الهندسي

أيضاً يستطيع اجراء حسابات الطاقة الدورانية واهتزاز الروابط 

 ورؤية كيفية تحريكها0

 

Gaussian 06   .2.1  

هو عبارة عن حزمة بنية إلكترونية قادرة على التنبؤ بالكثير      

من خصائص الذرات والجزيئات والأنظمة التفاعلية ورسم 

كبات وإمكانية حساب أطوال الروابط والزوايا وحساب المر

طاقات الترابط للمركبات باستخدام طريقة نظرية الكثافة 

 ق الهجينة0والطرالوظيفية، شبه التجريبية، الميكانيكا الجزيئية 

[5] 

 

الفلزات القلوية الترابية، هي سلسلة من ستةّ عناصر      

هي عوامل  الدوري0كيميائية في المجموعة الثانية من الجدول 

إلكترونات بسهولة0 هي أقل نشاطا  مختزلة قوية بحيث تعطي

من الفلزات القلوية، لكنها نشطة بما فيه الكفاية بحيث لا توجد 

أن الفلزات القلوية  لاأ هشّه،حرة في الطبيعة0 بالرغم من أنها 

0 هي جيدة التوصيل للتيار والطرقالترابية قابلة للسحب 

الكهربائي، وعندما تسخن، تحترق بسهولة في الهواء0 الفلزات 

الترابية ترتب في المجموعة حسب الزيادة في العدد  القلوية

البيريليوم، المغنيسيوم، الكالسيوم،  يلي: لذري كماا

 [6] والراديوم0، الباريوم السترونشيوم،

 أكسيدها تعرف بالقلويات الترابية0 

 

بسبب تأثير  P-blockإن التباين في خصائص عناصر      

في اللب الداخلي للعناصر الثقيلة يجعل  f و d إلكترونات

 تنتمي عناصر p-block عناصر، إن كيميائهم مثير للاهتمام

-p عناصر الدوري الجدول في 18 إلى 13 من مجموعات إلى

blockالإلكتروني تتميز بالتكوين ns np [7]  أنصاف تزيدو 

 زيادة هناك 0 المجموعة أسفل والأيونية التساهمية الأقطار

 هناك P إلى N من التساهمية الأقطار أنصاف في ملحوظة

 في بالكامل ممتلئ d وجود بسبب Bi إلى As من طفيفة زيادة

 الإلكترون بزوج الخاص الوتر يتناقصبينما  الثقيلة، العناصر

 الحجم زيادة مع الرابطة تكوين في للمشاركة ns بـ الخاص

 أقل الأعلى الأكسدة حالة تصبح ،المجموعة داخل  .الذري

 العدد زيادة مع المنخفضة الأكسدة بحالة يتعلق فيما استقرارًا

 ،آخر بمعنى "0 الخامل الزوج تأثير" يسمى الاتجاه هذا  .الذري

 الطاقة من أكثر هي الإلكترونات اقتران لإلغاء المطلوبة الطاقة

  .إضافيتين رابطتين تكوين في المنبعثة

 

جميعها معادن وبالتالي تتمتع بكل  d-blockبينما عناصر     

خواص المعادن من حيث جودة التوصيل للتيار الكهربائي 

 0سبائك مع الفزات الأخرى والطرق وتكوين وسهولة السحب

تشكل عددا كبير من الأيونات الملونة والبار مغناطيسية وذالك 

لوجود إلكترونات فردية0أما سبب تلون العناصر الانتقالية فهذا 

ين لها القدرة على تكو، أيضاً يرجع إلى الانتقالات الإلكترونية

مركبات تناسقية بسبب ارتفاع شحنة أغلب الأيونات ووجود 

 الكترونية التتول الأزواج فارغة تسمح بدخd أفلاك مدرات

الأكسدة وذالك للفرق  وتتعدد حالات تتواجد على الليجاندات0

مما يمكن  صغيرة nsوالإلكترونات  d(n-1)بين الإلكترونات 

 [8] الكيميائية0من استخدامها في التفاعلات 

 

بين الإشعاع )سواء كان كهرو مغناطيسيا فمن دراسة المطافية ي

 ،المادة والتي تشمل الذرات والجزيئاتمع  أو إشعاع جسيمات(

متل  المطيافيةيمكن توقع وحساب 

RAMAN,UV,NMR,IR وخاصة للعناصر ،

  Gaussian مستخدما برنامج   المجهولة والجديدة والمركبات

وهو أحد البرامج الشهيرة المستخدمة في الكيمياء الحسابية 

يمكنه العمل في نظام التشغيل ويندوز ولينوكس ويوجد منه 

نتطرق  bit 64و RAM  =  bit 32ة الذاكرة المؤقتة نسخ

ول ط ذات موجة كهرومغناطيسية هي، للأشعة فوق البنفسجية

ة الأشع أقصر من الضوء المرئي لكنها أطول من موجي

اللون  سميت بفوق البنفسجية لأن طول موجة السينية

بدأ ي وطول موجاتها ألوان الطيف0 هو الأقصر بين البنفسجي

إلى  3تبدأ من  وطاقتها نانومتر، ..4إلى  نانومتر .1من

 [9]إلكترون فولت0 124

وهي مجموع الطاقتين الحركية  الطاقة الكليةبهذا تكون و     

والكامنه،وتكون قيمتها سالبة وهي ضرورية لكي يبقى 

 اكبر من الصفر  الالكترون مرتبطا بالذرة ولو كانت قيمتها
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)موجبه( لامتلك الالكترون طاقة كافيه كي ينفصل كليا عن 

الكلية)زيادة حجم الذرة(  وكلما قلت الطاقة ، مجال تأثير النواة

هي أدني طاقة تكفي طاقة التأين 0 بينما كلما زاد الاستقرار

 ،لانتزاع إلكترون من الذرة في وضعها المستقر وحالتها الغازية

أو هى مقدار الطاقة بالكيلوجول اللازمة لنزع مول واحد من 

وحدة  kj/mol ، الألكترونات من مول واحد من الذرات الغازية

تتناقص طاقة التأين مع زيادة العدد الذري ، قياس طاقة التأين

 ة الواحدة )أى كلما انتقلنا إلى أسفل المجموعة(0في المجموع

لعناصر المجموعة الواحدة توزيعات إلكترونية خارجية مشابهة 

( فان متوسط بعد nلكن مع ازدياد عدد الكم الرئيسي )

ون أن ازدياد التباعد بين الألكتر إلكترونات التكافؤ يزداد كذلك0

ن إزالة الإلكترو والنواة يعني تجاذباً أضعف ما يزيد من سهولة

لمجموعة، لذلك االأول كلما أنتقلنا من عنصر إلى آخر أسفل 

  0[9]تزداد الخاصية المعدنية للعناصر من أعلى إلى أسفل

 

 طريقة الحساب2.    

يستخدم لحساب الطاقة الجزئية والبنية   Gaussian برنامج

الفراغية للحالات الانتقالية وطاقة الرابطة وطاقة التفاعل 

والمدرات الجزئية وعزم تنائي القطب والشحنات الذرية 

وخصائص   IRو  RAMANوترددات الاهتزازات ومطيافية

NMR  هذا البرنامج يتعامل حتى مع ذرات صغيرة ويعطي

 القيم دقيقة جدا ويوفر الوقت والجهد0

وذلك بإتباع  Gaussian 06تمت الحساب بإستخدام برنامج 

ة العناصرالإنتقالية والأشعة فوق الخطوات التالية لحساب طاق

 [11-12]بنفسجية  المرئية لكل عنصر0

Gaussian 06 Element Fragments   ← Create New Molecule Croup 

  

 

 يوضح الجدول الدوري والنافذة والعنصر.  1.شكلال

 

 B3LYPودالة الوظيفية الهجينة  DFTدالة الكثافة الوظفية  نظريةاستخدام تم 

 

 

 Gaussian لبرنامج  3نافذة حساب. 2.شكلال
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DFT  دالة الكثافة الوظيفية هي أهم الطرق المستعملة في نظرية

 بواسطتها نستطيع أن نحدد خواص و التي ،يةم  الكيمياء الفيزيائية الكُ 

النظام متعدد الجسيمات وهي من أكثر الطرق المستخدمة في العمليات 

-15] 0الحسابية الكمومية بسبب إمكانية تطبيقها على أنظمة متنوعة

14-13] 

 

  حيث المعادلة لدالة الكثافة الوظيفية:

EDFT [ρ] = T [ρ] + Ene [ρ] + J [ρ] + Exc [ρ] 

 

 هي Ene ، للإلكترونات الحركية الطاقة هي T ، طاقةال هي E حيث

 الإلكترون طاقة هي J ،( الكولومبية) الجذب طاقة النووي الإلكترون

 الإلكتروني التبادل ارتباط طاقة هي Exec و ،( الكولومبية) الطاردة

 ، ρ للدالة دالة هي المصطلحات هذه من كل أن لاحظ0 والإلكترون

 للإحداثيات دالة ذاتها حد في هي والتي ، الإلكترون كثافة وهي

 من كل فإن ، النحو هذا على(z 0 و ، y و ، x) الثلاثة الموضعية

 0وظيفية Exec و J و Ene و T - أعلاه المصطلحات

 

  Basis Setالمجموعات الأساسية 1.2.    
يتم تقريب الدالة الموجيةالجزيئية على أنها تركيب خطي للمدارات      

 ومن خلال هذا التقريب يمكن توليف )اصطناع (  LCAOالذرية

مدرات جزيئية عن طريق دمج دوال أبسط 0هذه المجموعة من الدوال 

تسمى بالمجموعات الأساسية وبالتالي المجموعة الأساسية هي عبارة 

عن مجموعة من الدوال المستخدمة للتعبير عن شكل المدرات 

 (13-12لدوال0)الجزيئية وذلك من تركيب الخطي لهذه ا

وهذه من أحد خاصية المهمة على  G70311تم استخدام خاصية  

واستخدمت لحساب  triple Zetaمجموعة الأساس ذات الأس الثلاثي 

واستخدمت  Znإلى   Scالعناصر الانتقالية في الدورة الرابعة من

للعناصر الانتقالية في الدورة الخامسة والسادسة Lanl2DZ   خاصية 

عناصر الانتقالية في الدورة السابعة لم نتمكن حسابها بأي ولوحظ أن 

في الذرات الكبيرة لايمكن استخدام  Basis Setخاصية من خواص 

مجموعات الأساس العادية لذا تم تطوير هذه الطريقة حيث تقوم 

استبدال الإلكترونات في الطبقات الداخلية بتقريبات شبة مهملة ب

رونات الطبقات الخارجية حيث أنها تعبر وبالمقابل  الاهتمام بالالكت

 عن جميع الخصائص الكيميائية مثل القوة الرابطة وطاقة التأين0

[17-16] 

 

 النتائج و المناقشة3.   

 كثرأ تجريبية شبه لنماذج المتتالي التطوير من سنوات عدة بعد     

 اتالتحسين مع أنه جون أدرك الحسابية، الناحية من تكلفة وأكثر دقة

 حسابات إجراء الممكن من سيكون الخوارزميات، على أدخلت التي

 على لتطبيقها كافية بسرعة"( ab initio" آنذاك تسمى) تجريبية غير

 خلال تركيزه محور النظرية من النوع هذا ظل حيث 0كبيرة مشاكل

 الةوطريقة دحين تطبيق نظرية  إلى عمله من الأخيرة الثلاثة العقود

خلال نتائجها في هذه الدراسة أعطت  والتي منالكثافة الوظيفية، 

 الجدول الدوري0 ورؤية لعناصرأفضل تصور 

أعطت نتائج الدالة صورة متكاملة لحالة العنصر من ناحية الطاقة 

و الأشكال  4و  3،  2،  1الداخلية الكلية كما هي موضحة في الجداول 

 لة كل عنصر بالطاقة الداخلية0أعطت صورة عميقة لحا 6و  5،  4،  3

 

 

 

 

 

 Sالمجموعة  وطاقات عناصريوضح الطول الموجي . 1.الجدول

Energy, hartree Elements 

0.465099 H 

-7.413365 Li 

-14.472959 Be 

-162.196764 Na 

-2....002 Mg 

-599.825935 K 

-677.418935 Ca 

-2926.449191 Rd 

-3118.841084 Sr 

-19.822311 Cs 

         -25.116470 Ba 

-19.1545883 Fr 

-24.0367512 Ra 

 

إن الإختلاف المتباين في نتائج الطاقة الداخلية بين العناصر      

يوضح أثر الطبيعة الفيزيائية للعناصر مع التركيب الإلكتروني الناتج 

عن توزيعها بناءً علي مستويات الطاقة الداخلية لكل عنصر، و بهذا 

تكون دالة الكثافة الوظيفية قد أعطت تفاصيل أكثر وضوحاً لنمط 

 3ر حسب خصائصها الفيزيائية، بحيث الشكل رقم توزيع العناص

يوضح مدى الإختلاف في استقرارية العناصر من خلال نتيجة الطاقة 

 الداخلية لدالة الكثافة الوظيفية0

 

 
 Sيوضح منحنى الطالقة الداحلية لعناصر مجموعة  . 3الشكل.

 

سبب ب الذرية للعناصر داخل الكتل كما نلاحظ الطاقة في حالة تناقص

، إلي أقل طاقة داخلية كانت عند عنصر زيادة الحجم الذري

 002hartree -0....2الماغنيسيوم لطاقة تصل إلي 

 

 

هنا اختلفت نتائج حسابات دالة الكثافة الوظيفية لعناصر المجوعة      

P  عن عناصر المجموعةS    من حيث الاستقرار الداخلي للطاقة

الداخلية الناتج عن أثر الطبيعة الفيزيائية للعناصر مع التركيب 

الإلكتروني الناتج عن توزيعها بناءً علي مستويات الطاقة الداخلية لكل 

يبين أن هناك استقرار أعلى  4عنصر كما ذكرنا مسبقاً، و الشكل رقم 

عة كصفة فيزيائية لعناصر هذه المجمونتيجة لزيادة السالبية الكهربية 

 بالذات عن بقية عناصر مجموعات الجدول الدوري الأخريات0
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 p .  يوضح الطول الموجي وطاقات عناصر المجموعة2الجدول .

 

 

 
 Pيوضح منحنى الطالقة الداحلية لعناصر مجموعات  .4.الشكل

 

بب بس الذرية للعناصر داخل الكتل تتناقصالطاقة  أيضاً نلاحظ أن

، إلي أقل طاقة داخلية كانت عند اخر عناصر زيادة الحجم الذري

المجموعة عند عنصر الكريبتون الخامل لطاقة تصل إلي 

202..172hartree -0 

 

فيما يخص عناصر المجموعة الأرضية فهي مميزة بوفرتها في 

الطبيعة وفي القشرة الأرضية بالذات، أيضا  تتميز بأوزانها الثقيلة 

فيزيائياً و التي تعطيها خاصية إستخدامها في عمليات التعدين الناتج 

، و نتائج الكثافة 5عن قوة ترابطها داخلياً و الذي يوضحهُ شكل رقم 

ضفت إلينا إمكانية تقريب العناصر التي يمكن تعدينها مع الوظيفية أ

بعض و تكوين متراكبات و منتجات ذات صلابة و صلادة عالية قد 

 تستخدم في بناء البناءات الشاهقة و المنشآت العسكرية بالذات0

 

 .d: يوضح الطول الموجي وطاقات عناصر المجموعة 3الجدول 

 

 

 

Energy, hartree Elements 

240721717- B 

30000223- C 

2402217.2- N 

040223774- O 

220012203 F 

12004.2110- Ne 

24203724.0- Al 

2720322337- Si 

34102442.2- P 

3270.30147- S 

300002223- Cl 

2270017212- Ar 

122207.2232- Ga 

2.04001.77.- Ge 

2233047.127- As 

23220.340.2- Se 

22010222273- Br 

202.0172.10- Kr 

107470..- In 

30273223- Sn 

2032032- Sb 

002742.2- Te 

110372220- I 

1400472.0- Xe 

210227.42- Ti 

30323772- Pb 

204.22.2- Bi 

-7.8397014 Po 

-11.03618527 At 

-14.8792769 Rn 

Energy, hartree Elements 

07.07.2072- Sc 

7420203737- Ti 

2430727247- V 

1.44037- Cr 

112.07.4047- Mn 

12730477220- Fe 

13720737231- Co 
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 dلعناصر مجموعات  . يوضح منحنى الطالقة الداحلية2.الشكل

 

تقل طاقة العناصر الانتقالية في الجدول الدوري في الدورة الرابعة 

والخامسة والسادسة من اليسار إلى اليمين وتزداد من الأعلى إلى أسفل 

المجموعات وبزيادة العدد الذري مع الملاحظة أن قيمة طاقة العناصر 

ر الانتقالية أكثالانتقالية تكون سالبة وذلك يدل على أن العناصر 

استقرار فكلما قلت طاقة العنصر كلما كان العناصر أكثر استقرار0 

أقل قيمة طاقة تكون  HF( -31إلى  -1001تتراوح قيم الطاقة بين )

0 و توجد علاقة طردية  Laوأعلى قيمة تكون عند عنصرZn لعنصر 

بين طاقة العناصر والطول الموجي وتتراوح قيم الطول الموجي من 

وأقل  Laأعلى قيمة عند عنصر  (و كانت nm 23231030إلى  112)

 Zr0قيمة عند 

 

الانتقالية الداخلية ذات الصفة الإشعاعية، وهي الميزة  fنتائج عناصر 

الهامة لهذة العناصر، بحيث نتائج دالة الكثافة الوظيفية أوضحت 

التقارب في قيمة الطاقة الداخلية بينهم مقارنة مع بقية المجموعات 

للجدول الدوري، الناتج عن أثر الطبيعة الفيزيائية للعناصر مع 

وزيعها بناءً على مستويات الطاقة الداخلية لكل التركيب الإلكتروني وت

عنصر، أيضا  دالة الكثافة الوظيفية قد أعطت تفاصيل أكثر وضوحاً 

لنمط توزيع العناصر حسب خصائصها الفيزيائية كما هو موضح في 

 60الشكل رقم 

 

 f.  يوضح الطول الموجي وطاقات عناصر المجموعة 4الجدول. 

 

12.70113277- Ni 

174.0307.70- Cu 

10070222722- Zn 

3007402233- Y 

470372717- Zr 

270124.07- Nb 

700271222- Mo 

020770377- Tc 

2300.12.4- Ru 

1.20432.27- Rh 

12707703710- Pd 

142072111- Ag 

400777720- Cd 

310141322- La 

47001.722- Hf 

200721472- Ta 

70027.421- W 

070704274- Re 

2.07234.0- Os 

1.40277774- Ir 

1120.3773- Pt 

132030142- Au 

42020142- Hg 

Energy, hartree Elements 

40402747027-  Ce 

 21702427220 -  Pr 

 22204401022-  Nd 

7.7031.7277-  Pm 

72007011770-  Sm 

01.01222270-  Eu 

07204221233-  Gd 

72403720320-  Tb 

774073.1421-  Dy 

24702332002-  Ho 

1.1203722277-  Er 

1.7200222302-  Tm 

112203730731-  Yb 

123702224232-  Lu 

4.004320201-  Th 

441013432.2-  Pa 

40702220122-  U 

21302273277-  Np 

22300222212-  Pu 

22202731727-  Am 

73707327223-  Cm 

7740222.271-  Bk 

0330..3.022-  Cf 

07300217.23-  Es 

737072371.4-  Fm 

72103433717-  Md 

24707214.22-  No 

1..202124432-  Lr 
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 f. يوضح منحنى الطالقة الداحلية لعناصر مجموعات .6الشكل

 

الذرية للعناصر كما هو ملاحظ  تناقص داخل الكتلالطاقة في حالة      

، إلي أقل طاقة داخلية كانت لعناصر المجموعات الأخرى للجدول الدوري

في نهاية الصف عند عنصر  عند اخر عناصر مجموعة اللانتنيداث

 1237.22hartree -0المشع، لطاقة تصل إلي  Luالليتيتيوم 

 

 الخلاصة 4.    

أعطت صورة   DFTاستنتجنا أن دراسة نظرية دالة الكثافة الوظيفية      

أكثر وضوحا  عن حالة الطاقة الداخلية لعناصر الجدول الدوري، لتكون 

لأولى في وصف حالة الجدول بدلك هذه الدراسة داعمة للدراسات ا

 الطاقة أن قيمالدوري من ناحية المحاكاة الحوسبية لكل عنصر، و استنتجنا 

للعناصر تقل كلما اتجهنا من اليسار إلى اليمن وكلما قلت قيم  الداخلية

قيمة الطاقة كانت و العكس في ذلك،  الطاقة كلما زاد استقرار العنصر

و لاحظنا أن الطاقة الداخلية ، وهذا يدل على استقرار العناصر سالبة

للعناصر في هذه الدراسة تعتمد علي الحجم الذري لكل عنصر، بحيث 

كلما زاد حجم الذرة زادت الطاقة الداخلية و قل إستقرار العنصر و كلما 

 ،قل الحجم الذري قلت الطاقة الداخلية و أصبحت أكثر إستقراراً للعنصر

" هي لعنصر Sنت أفضل طاقة مستقرة لعناصر مجموعات "و كا

( و أفضل طاقة مستقرة  Mg  =2..0.002- hartreeالماغنيسيوم )

=   Kr" هي لعنصر الكريبتون )Pلعناصر مجموعات "

770567.0577-hartree  و أفضل طاقة مستقرة لعناصر مجموعات )

"d( هي لعنصر الخارصين "Zn   =77776900707- hartree  و )

 Lu" هي لعنصر اللوتيتيوم )fأفضل طاقة مستقرة لعناصر مجموعات "

     =772.67776929- hartree 0) 
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