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  منحنى الطاقة للذرات الثنائية  )٥,١(

The Energy Curve for a Diatomic 
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هما. هنـاك  توضيح لطريقة اختلاف تداخل الطاقة لذرتي هيدروجين مع المسافة بين ).٥,١(شكل رقم ال
تداخل قليل عند مسافات كبيرة، والطاقة الكلية هي فقط مجموع طاقتي الـذرتين.  

إلى  هناك تداخل بطريقة ملائمة كلما نقصت المسافة، وفي اية المطاف تصل الطاقة
، كلما نقصت المسافة أكثـر، تبـدأ   الحد الأدنى؛ وهذا هو انفصال الاتزان. أخيراً

ع الطاقة بشكل حاد. يسمى التغير في الطاقة بين موقع الاتزان الذرتان بالتنافر ثم ترتف
   والذرتين المنفصلتين طاقة تفكك الرابطة. 
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   المدارات الجزيئية للهيدروجين )٥,٢(

 Molecular Orbitals for H 2 
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  المدارات الجزيئية الرابطة وغير الرابطة

  Bonding and Anti-bonding Molecular Orbitals 
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. المرسوم هو 1sالرابطين وغير الرابطين من مداري  المدارين الجزيئيينتوضيح لتكون  ).٥,٢(شكل رقم ال
 ٢و  ١مقطع عرضي عبر المدارين على طول خط الربط؛ يشير السهمان المرقمان 

كلا المعـاملين   موقع النواة. يوضح الجزء العلوي للمخطط الحالة عندما يكونإلى 
للمدارين الذريين وتكـوين   constructiveبنائي تداخل إلى  موجبين؛ يؤدي هذا

لكترونية تراكمية بين الذرتين. يوضح الجزء ، والذي له كثافة إرابطمدار جزيئي 
 ن؛ يؤدي هـذا ان متعاكستاشارتطط الحالة عندما يكون للمعاملين إالسفلي للمخ

. غير رابطللمدارين الذريين وتكوين مدار جزيئي  destructiveهدام تداخل  إلى
  لاحظوا أن هذا المدار الجزيئي له عقدة عند المنتصف بين الذرتين.
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 مـن تراكـب   ئيين الرابط وغير الرابط المتكونينرسم بياني سطحي للمدارين الجزي ).٥,٣(شكل رقم ال
، كمـا  اً= صفر z، بالتناظر حوالي  z؛ وضعت النواتان على طول المحور  1sمداري 

حظوا أن المـدار   على مجموعة المحاور أعلى المخطط. لابواسطة النقطتينهو موضح 
شارة ويشمل جميع أنحاء الجزيء. وعلى العكس، للمـدار غـير   الرابط له نفس الإ

إلى  ) بين الذرتين. يشير اللون الرمادي الغامق xyالرابط مستوى عقدي ( المستوى 
  ة واللون الرمادي الفاتح للقيمة السالبة.القيمة الموجبة للدالة الموجي
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) للمدارين الجزيئيين الرابط وغير الـرابط   xyرسم بياني مخطط (مأخوذ في المستوى  ).٥,٤(شكل رقم ال

قيم ل. القيم الموجبة للدالة الموجية موضحة بالخطوط المتصلة وا٥,٣الموضح بالشكل 
 ـ ير الخطـوط ذات الشـرط   السالبة موضحة بالخطوط ذات الشرط الطويلة؛ تش

القيمة صفر للدالة الموجية (السطح العقدي). يمكن مشاهدة الطريقـة  إلى  القصيرة
التي يستوعب ا المدار الجزيئي كل الجزيء، وأيضا كيف يشطر المستوى العقـدي  

 موقع الأنوية. إلى  المدار غير الرابط. تشير النقاط السوداء
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الرأسي هو الطاقـة. علـى   ؛ التدريج  H2مخطط المدار الجزيئي لجزيء الهيدروجين  ). ٥,٥(شكل رقم ال
؛ ويوضح الخط على اليمين ١اليسار، يوضح الخط الأفقي طاقة المدار الذري للذرة 

المدارين الجـزيئيين، توضـح    . يتبين من الوسط طاقتا٢بة للذرة نفس الشيء بالنس
الخطوط المتقطعة أي المدارين الذريين يشارك في تكوين المدار الجزيئي. هناك "رسم" 

“cartoon”      ،بجانب كل مستوى طاقة للمدار الذري أو المـدار الجزيئـي المعـني
مكـان  إلى  والأجزاء الموجبة للمدارين تبدو مظللة. ويشير الجرس الأصم الصـغير 

  وجود النواتين والرابطة.
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 Predictions from the MO diagramتوقعات من مخطط المدار الجزيئي 
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سلسلة من الجزيئات بزيـادة  ) ل ٥,٥ رقم مخططات المدار الجزيئي (كما في الشكل ).٥,٦(شكل رقم ال
بفضـل  سـهم.  الإلكترونات مشار اليه بالألكترونات؛ انشغال المدارات بعدد الإ

إلى  قـة نسـبة  ا تخفض الطاإزيئي الرابط تكوين الرابطة، حيث انشغال المدار الج
المدارين الذريين؛ بينما يعطل انشغال المدار الجزيئي غير الرابط تكوين هذه الرابطة. 

H2تتنبأ هذه المخططات أن  
+  ،H2   وHe2

 يجب أن تكون ثابتة بالنسبة لتفككهـا   +
  . He2ذرات أو أيونات، بينما لا يجب أن يتكون  إلى 
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  علامات التناظر )٥,٣(

 Symmetry Labels  
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 لوصف المدارين الجزيئيين في الجزيئات ثنائيـة  توضيح لعلامتي التناظر المستخدمتين ).٥,٧(شكل رقم ال

تنفيذ مسار دائري حول المحور بين النووي، إلى  الذرة. تشير علامة التناظر الأولى
فـإن  شارة الدالة الموجية عبر هذا المسـار،  تغير إلم ت إذا  ).aكما هو موضح في (

كان المسار الدائري يقطع مستوى عقـدي،   إذا  . σالمدار يعطى العلامة "سيجما" 
)، لما يحدث b. تشير العلامة الثانية، الموضحة في ( πالمدار بعطى العلامة "باي" فإن 

ناظر الجزيء (معلم مركز تإلى  ، ثم نذهب بخط مستقيم aنقطة  عندما نبدأ من أي
كان للمـدار نفـس    إذا  . bالنقطة إلى  بالنقطة)، ثم نواصل الخط لمسافة مساوية

فإن شارة، تغيرت الإ إذا ؛ وgعلامة التناظر هي فإن ،  bو  aشارة عند النقطة الإ
. لاحظوا أن علامة التناظر الثانية تنطبق فقط على الجزيئات ثنائيـة  uالعلامة هي 
  سة النواة.الذرة المتجان
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  قواعد عامة لتكوين المدارات الجزيئية )٥,٤(

 General Rules for Forming Molecular Orbitals 

����E#  8אً�����  K1.�"  #���r�	��9  8א;א
  F>��،
ً�8  c�I  si�8א�ن�.ن�  ���  ��S  8א;א	����
�qrא�#  8;وH2؛��  ��;
  >)'Mא�q  ���,  b��ج�.ن�
  )kא�,  �

��uذא�  FCن��  ���
�8  F'�¡8  ¦

����q�;, א��S�;8א Zد�א� rد�و�a�S��Mً8��،Vد�r����K1.�"�;ذ�	8�1א;אs���Kqrא�# 8;و�*
��������S ��" #א�����	8א;א Z�9א
 F�����א��Eא'�8א�<� #U�"J �ل�#1)# "��u
FCא�.ن�,C�S��ns)�

��j,C�L0'�Vא��Eא'KV8U�L0'�A1�8א8Zא;א	�א�,;����IE0��]�G؛�"� �
� �

  المدارات الذرية المتماثلة في الطاقات فقط تتداخل بدرجة كبيرة

 Only AOs with similar energies interact to a significant extent    
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توضيح لكيفية تناقص التداخل بين المدارين الذريين كلما قل تطابق الطاقة بينـهما؛   ). ٥,٨(شكل رقم ال
يعطي السهم الذي يشير للأسفل مقدار الانخفاض في طاقة المدار الجزيئي الـرابط  

  لمستوى أقل من المدار الذري الأقل طاقة.
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  The size of the AOs is importantحجم المدار الذري مهم 
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  اخليجب أن يكون للمدارات الذرية التناظر الصحيح لتتد

 AOs must be of the correct symmetry to interact   
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  2sو   2pxن ي) أن المـدار aاكب المدارات الذرية. توضح الحالة (توضيح لمتطلبات تر ).٥,٩(شكل رقم ال

؛ الأجزاء الموجبة للمدارين مظللة بالرمادي. في  zعلى وشك أن يتراكبا عبر المحور 
راكب بناءة (حيث للمدارين أن هناك منطقة ت ى)، بدأ التراكب، ولكننا نرbالحالة (

 ىن). تلغان متعاكستارين اشارتشارة) ومنطقة تراكب هدامة (حيث للمدانفس الإ
مما يؤدي لعدم وجود محصلة تراكب. تشير  ؛المنطقتان المتراكبتان بعضهما بعضا تماما

  موقع النواتين.  إلى  النقطتان السوداوان
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  من المدارات الذرية يتكون نفس العدد من المدارات الجزيئية nعندما يتداخل عدد 

 When n AOs interact the same number of MOs is formed  
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 اً صـحيح  اًتنـاظر   2pzللمدار فإن ، )٥,٩ رقم شكللبا(بعكس الحالة الموضحة  ).٥,١٠(شكل رقم ال
  .zعبر المحور   1sليتراكب مع المدار الذري 
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  ات ثنائية الذرة المتجانسة النواة ئيالمدارات الجزيئية للجز )٥,٥(

Molecular Orbitals for Homonuclear Diatomics 
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من المشاركة في الربط بين الجزيئات ثنائية الذرة  1sتوضيح لسبب استبعاد مدارات  ).٥,١١(شكل رقم ال

الفعالة شحنة النووية المؤلفة من عناصر الصف الأول للجدول الدوري. بسبب ال
لأطـوال   ؛ لذاالمدار صغير جداًفإن ،  1sلكترونات المدار العالية التي تتعرض لها إ

). aروابط مثالية، لا تتراكب المدارات بشكل ملحوظ، كما هو موضح في الحالة (
ا تتراكب جيدا، كما هو ؛ ولذلك فإأكثر اتساعا  2sمدارات فإن على العكس، 

  ).b( موضح في الحالة
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   pالمدارات الجزيئية الناتجة عن تراكب مدارات 

p MOs from the overlap of orbitals 
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من تراكب   πو   σوضح مخططات المدار الجزيئي تكوين نوعي المدارين الجزيئيين ي ).٥,١٢(شكل رقم ال

، الموضـح في   ”head- on“. يؤدي التراكب "وجهاً لوجه" 2pالمدارين الذريين 
ا يؤدي التراكب "جنبـاً لجنـب"   ، بينمσ)، لتكوين المدارين الجزيئيين aالحالة (

“ side-on” ) الموضح في الحالة ،b لتكوين المدارين الجزيئيين ،(π  سم المـدارانر .
إلى  تداخل بناء. تشـير النقـاط  إلى  ضافتهما لبعضهمابحيث تؤدي إ 2pالجزيئيان 

  موقع النواتين.
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 2pوالمدار الجزيئي غير الرابط  2p σgرسمان بيانيان سطحيان للمدار الجزيئي الرابط  ).٥,١٣(شكل رقم ال

σu  2كب المدارين المتكونان من تراp  لمـدار  "وجهاً لوجه". لاحظ كيف يركـز ا
لكترونية في المنطقة بين النوى، بينما العكس صـحيح  الجزيئي الرابط الكثافة الإ

، التنـاظر  zبالنسبة للمدار الجزيئي غير الرابط وضعت النواتان على طول المحور 
  .اً= صفر zحوالي 
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و المدار الجزيئي غير الـرابط   2p σgللمدار الجزيئي الرابط   رسمان بيانيان مخططان ).٥,١٤(شكل رقم ال
2p σu   المقطع العرضي الموضح هو المستوى .xz  يسير)z فقياً)؛ مواقع النـواتين  أ

  موضحة بالنقاط السوداء الصغيرة.
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؛ تتـوازن منطقـة   2pxو   2pzتراكب بين المدارين الذريين لا يوجد محصلة لماذا توضيح  ).٥,١٥( رقم شكلال
  .  )٥,٩رقم  الشكل (التداخل البناء مع منطقة التداخل الهدام، كما هو موضح في 
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والمدار الجزيئي غير الـرابط    2p πuرسمان بيانيان سطحيان للمدار الجزيئي الرابط  ).٥,١٦(شكل رقم ال
2p πg 2المتكونان من تراكب المدارينpx    جنباً لجنب" . لكلا المدارين الجـزيئيين"

ى المحور بين النووي. النواتين، عمودياً عل كلتاالرابطين مستوى عقدي يحتوي على 
لكترونيـة في  لاحظ أنه في حالة المدار الجزيئي الرابط، هناك تركيز للكثافـة الإ 

، حيث zالمنطقة فوق وتحت المحور بين النووي. وضعت النواتان على طول المحور 
  .اً= صفر zالتناظر 
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؛  2p πgوالمدار الجزيئي غير الـرابط    2p πuرسمان بيانيان مخططان للمدار الجزيئي الرابط   ).٥,١٧(شكل رقم ال
يمكن رؤية المستويين العقديين بوضوح في الرسمين. المقطع العرضي الموضح هو المستوى 

xz  حيث يسير)z .أفقياً)؛ مواقع النواتين موضحة بالنقاط السوداء الصغيرة  
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  (ثنائية الذرة) A2ات يئلمدار الجزيئي للجزمخططان ل

Two MO diagrams for the A2 molecule   
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طط بسيط لمدار جزيئي لجزيء ثنائي الذرة متجانس النواة ) هو مخaالموضح في الحالة (        ).٥,١٨(شكل رقم ال

-2pو   2s-2sمن الصف الأول للجدول الدوري مبني عند الأخذ في الاعتبار تراكـب  

2p  ) فقط؛ يظهر هذا المخطط ملائماً لجزيء الأكسجينO2   ) والفلـور (F2  أمـا .(
Liبالنسبة للجزيئات  2…, N2  ، وضـح في الحالـة (  مخطط المدار الجزيئي هو المفإنb .(

لـذا   ؛) متقاربة كـثيراً bفي الحالة (  pو  s) هو أن طاقة المدارين b) و ( aالفرق بين ( 
 σو  πعادة ترتيـب مـداري الـربط    إ؛ وهذا يؤدي إلى  s-pضافة تأثير مزج تاج لإنح

) تبعـا لأي  a. علم المـداران في المخطـط (   2p أساساً من المدارين الذريين المشتقين
رسـم مختلـف،     ) باستخدام bدارين الذريين اشتق المدار الجزيئي؛ وعلم المخطط (الم

، ١بحيث يمكن التفريق ببساطة بين المدارات التي لها نفس التناظر باسـتخدام التـرقيم   
 ) أيضا باستخدام الرسم الثاني.  a،...؛ وعلم المداران الجزيئيان في الحالة ( ٢
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رسم بياني يوضح الارتباط بين طاقة تفكك الرابطة ( قوة الرابطة ) ورتبة الرابطـة   ).٥,١٩(شكل رقم ال

جزيئات ثنائية الذرة المتجانسة النواة في الصف الأول للجدول الدوري. هناك لل
  ارتباط مفيد بين هاتين القيمتين.
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رسم بياني يوضح الطاقات المحسوبة للمدارات الجزيئية المشغولة في الجزيئات ثنائية  ).٥,٢٠(شكل رقم ال

 ـ هناكالذرة المتجانسة النواة للصف الأول في الجدول الدوري. لاحظ أن   اًهبوط
،   F2و   O2لما ذهبنا عبر الصف. وبالنسبة لـ لطاقات المدارات الجزيئية ك اًعام

  . 1πuأسفل المدار   2σgيقع المدار 
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  الجزيئات ثنائية الذرة غير متجانسة النواة )٥,٦(

Heteronuclear Diatomics 
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ح لتأثير زيادة اختلاف مستوى الطاقة بين المدارين الذريين المتداخلين علـى  توضي ).٥,٢١(شكل رقم ال
)، للمدارين الجزيئيين نفس الطاقة، ولهذا يساهمان aالمدارات الجزيئية. في الحالة (

بنفس القدر في المدارين الجزيئيين الرابط وغير الرابط؛ هذا موضح في رسوم هذه 
بحيث يكون حجم المدار الذري ممثلا لمساهمته  المدارات حيث يرسم المدار الجزيئي

، كما هو موضح ١أقل مما للذرة  ٢كانت طاقة المدار الذري للذرة إذا  النسبية.
في المدار الجزيئي الـرابط   ٢مساهمة المدار الذري على الذرة فإن )، bفي الحالة (

في المدار  ١تكون أكبر بشكل لافت، بينما تكون مساهمة المدار الذري على الذرة 
بر بشكل لافت. كلما زاد عدم توافق الطاقة بين المـدارين  كالجزيئي غير الرابط أ

  ). cالتأثير يكون أكثر وضوحاً. كما هو واضح في الحالة (فإن الذريين، 
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تكـون  إلى  اشغال مدار جزيئي ما له مساهمة غير متساوية من مدارين ذريين يؤدي ).٥,٢٢(شكل رقم ال

زيئي الرابط أقرب في الطاقة للمدار الذري الخاص رابطة مستقطبة. هنا، المدار الج
. هذا المدار الذري هو المساهم الأكبر في المـدار الجزيئـي  فإن ، ولهذا ٢بالذرة 

، والتي تكتسب شحنة ٢لكترونية باتجاه الذرة ونتيجة لذلك، تنحرف الكثافة الإ
  الرابطة مستقطبة ولها عزم ثنائي القطب.فإن سالبة جزئية. ولهذا 
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 HF  Two simple examples: LiH and HFو  LiHالين بسيطين: مث
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أقل في الطاقة  مـن    Hعلى 1s؛ لاحظوا أن المدار LiHمخطط المدار الجزيئي لـ  ). ٥,٢٣(شكل رقم ال
لكترونا تكافؤ يشغلان المدار إ). هناك  ٤,٣٤( انظروا الشكل  Liعلى   2sالمدار 

  ؛ والنتيجة هي تكون رابطة أحادية مستقطبة تجاه الهيدروجين.1sالرابط 
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والـذي    LiHفي  σ رسم بياني مخطط معمول بالكومبيوتر للمدار الجزيئي الـرابط  ).٥,٢٤(شكل رقم ال
. الرسمـان  )٥,٢٣رقـم  الشكل (الموضح  بالمخطط في   2σيقابل المدار الجزيئي 

طان الموجب والسالب موضحان بالأسود والرمادي على التوالي؛ موضـح  المخط
. المدار الذري للهيليوم المُتضمن في هذا المدار هو  Li – Hالذرتان والرابطة   أيضاً

2s   والذي له عقدة نصف قطرية قريبة من النواة؛ يمكن مشاهدة ذلك بوضـوح ،
. كما هو متوقع، تكون ليثيومبواسطة تغير اللون للمنحنيات المخططة حول ذرة ال

لكترونية لهذا المدار الجزيئي بشكل أساسي على الهيدروجين، بسبب أن الكثافة الإ
  المدار الذري للهيدروجين أقل طاقة.
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د الهيدروجين، بافتراض أن مدار الفلور الذري مخطط تقريبي للمدار الجزيئي لفلوري ).٥,٢٥( رقم شكلال

2p   1ومدار الهيدروجين الذريs   هما فقط المشتركان في الربط. المدارات الذرية
 رقـم  ( انظروا الشـكل  1sللفلور أقل في الطاقة من المدار الذري للهيدروجين 

 1sفقط تناظر صحيح ليتراكب مع مـدار الهيـدروجين     2pz). للمدار  ٤,٣٤

والذي يستقطب باتجاه الفلور. يفترض أن يكون مدار الفلـور    2σوين المدار لتك
2s  1طاقة قليلة جداً ليتراكب مع مدار الهيدروجين  اذs  لذا يبقى غير رابـط.   ؛

،  2s، هما في الحقيقة مدارات الفلور الذرية   1πو   1σالمدارين الجزيئيين المعلمين 
2px  2وpy ٥,٢٦ رقم الشكل(ة لتسهيل المقارنة مع ، ولكن العلامات مدرج(.  
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رسم بياني سطحي للمدارات الجزيئية الأربعة الأعلى في الطاقة والمشغولة لفلوريد  ).٥,٢٦(شكل رقم ال
الهيدروجين؛ حسبت المدارات الجزيئية باستخدام برنامج كمبيوتر. الرسم البياني 

 ـ ؛السطحي موضح "كمحصلة"  تي تمثـل  لذا يمكننا من خلالها رؤية الكرات ال
الذرات؛ رسم الخط بينها للمساعدة على التعرف على الرابطة. الفلور موضـح  

أيضا طاقـة   ذي يواجهنا، باللون الأبيض. ومعطباللون الأسود، والهيدروجين وال
كل مدار جزيئي. يجب أن تقارن هذه المدارات الجزيئية مع الصـورة التقريبيـة   

  .)٥,٢٥رقم  الشكل(الموضحة في 
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 Moving onالمضي قدماً 
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