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C3-C4 1.409
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C6-C1 1.396
C7-C2 1.502
C8-C4 1.503
C9-Cé6 1.503
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111-C3 2.115
112-C5 2.119
H13-C7 1.092
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H15-C7 1.094
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C1-C2-C3 117.1
C2-C3-C4 123.1
C3-C4-C5 116.7
C2-C1-Ce6 123.1
C1-C2-C7 119.5
C3-C4-C8 120.2
C1-C6-C9 119.1
C6-C1-H10 118.5
C3-C2-C7 123.4
C5-C4-C8 123.1
C4-C5-112 120.3
C4-C3-111 119.5
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C1-C2-C3-C4 0

C2-C3-C4-C5 0

C3-C2-C1-C6 0
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C2-C3-C4-C8 180

C2-C1-C6-C9 180

C5-C6-C1-H10 180
CI-C2-C3-111 180
C3-C4-C5-112 180
C1-C2-C7-H13 0
C1-C2-C7-H14 120.446
C1-C2-C7-H15 -120.446
C3-C4-C8-H16 180
C3-C4-C8-H17 59.1534
C3-C4-C8-H18 -59.1534
C1-C6-C9-H19 0
C1-C6-C9-C20 120.408
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Z Y X AN anl | B30 A
0.0000000 -2.4211050 | -0.0311490 C 1
0.0000000 -1.7435110 -1.252228 C 2
0.0000000 -0.3433990 | -1.2058960 C 3
0.0000000 0.3860630 0.0000000 C 4
0.0000000 -0.3634570 1.1919980 C 5
0.0000000 -1.7681410 1.2025500 C 6
0.0000000 -2.5289760 | -2.5329010 C 7
0.0000000 1.8884140 | -0.0251520 C 8
0.0000000 -2.5860480 | 2.4632730 C 9
0.0000000 -3.5074450 | -0.0417660 H 10
0.0000000 0.7069620 | -3.0413450 I 11
0.0000000 0.6163290 3.0704030 I 12
0.0000000 -3.6004600 | -2.3248930 H 13
-2.2954880 -2.2954880 | -3.1406120 H 14
-2.2954880 -2.2954880 | -3.1406120 H 15
0.0000000 2.3110740 0.9778060 H 16
0.8797600 2.2620750 | -0.5568930 H 17
-0.8797600 2.2620750 | -0.5568930 H 18
0.0000000 -3.6516710 | 2.2269500 H 19
-0.8792340 -2.3690690 | 3.0769340 H 20
0.8792340 -2.3690690 | 3.0769340 H 21
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sB3LYP (ki sl Liay) Allall oda A Lediind caluall die A gl a5 48 jee dal (0
4 gunall BLaY) Claayi af 8 WAl s ) baa s Lanl.2DZ sl s MPWI1PWO1
Aeadio) A 6l Al

G 5 4 punall o) jeall Cond AV (il Jaglad 305 5 ) 3V Clad ji ad (11-5) Jsaadl sy
5 el S g g cpund

MPWI1PWI1 s B3LYP (it ll aladiis DFT ddaud 50 4 guendll Cilaa 53l 4 2(T11-5) Jgaad)
.BM\ Q\Jﬂ\ &}1_5 IR ‘;1,3);33\ JJJﬂ\} Lanl.2DZ sac\sl) &

4 gunall Cilaa 5l IR 44 gunall aadll 304 Glas il | AS jall e s

22| B3LYP MPWI1PWOI1 | B3LYP MPWIPWO1 | 4w aill

Laill | /LanL2DZ | / LanL.2DZ | /LanL.2DZ | /LanL.2DZ IR
1 42.05 60.54 0.0764 0.0000 CH;
2 38.63 72.69 0.0114 0.0030 CH;
3 95.21 122.19 0.4606 0.0600 CH;
4 112.56 135.97 1.0610 0.7165 CH;
5 124.99 166.81 0.0864 2.6882 H<«C,«CH;
6 127.39 176.94 0.8306 0.6641 CH;
7 166.08 192.62 5.5762 2.5692 CH;
8 213.83 208.53 0.9656 0.7255 CH;
9 218.42 212.52 0.2999 0.2083 I
10 258.92 266.86 2.6614 0.2060 C<H«CHj;
11 276.86 274.68 0.3704 2.0380 C«CHj;
12 317.96 317.14 0.0764 0.0384 C<«CH;
13 319.95 333.35 0.0055 0.0056 C<«CH;
14 378.71 369.37 0.1756 0.2554 CH;
15 549.03 540.91 2.9470 0.8525 525 | C<H:«CHj;
16 549.62 544.85 1.2070 1.8987 H<«C,«CH;
17 565.37 557.03 0.4314 0.2284 H<«C,<«CH;
18 594.44 584.11 0.0015 0.0008 581 C<«CHj;
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19 599.42 588.86 0.9744 1.1099 C<H«CHj;
20 620.29 613.86 24.4539 21.9715 620 C
21 765.14 726.75 0.5502 0.0003 794 | C<H«CH;
22 921.33 883.33 10.9499 9.9792 864 | C<H«CH;
23 975.29 960.55 1.5454 1.7133 950 C.<CH;
24 995.12 979.80 73.0679 63.4166 1010 C.<CH;
25 1055.89 1030.52 40.0309 35.8987 1051 Car
26 1060.31 1038.44 9.2589 6.5968 C<«H«CH;
27 1067.03 1047.97 1.1783 0.6081 H<«C,«CH;
28 1077.96 1049.57 3.9177 3.7478 C<«CHj;
29 1081.17 1056.83 0.2554 0.5899 C<H«CHj;
30 1081.30 1057.81 0.4492 0.4886 C«CHj;
31 1094.03 1060.63 21.6440 6.9558 1101 | C<H«CH;
32 1284.97 1249.07 8.9362 7.8742 1296 | H«C,<«CHj;
33 1370.72 1326.22 3.6873 2.5001 1376 Car
34 1380.85 1345.71 1.2908 0.5197 Car
35 1431.51 1409.01 9.8088 0.3229 C.«CH;
36 1450.10 1418.52 16.3423 4.0323 1442 | H«C,«CHj;
37 1452.25 1421.70 18.2751 7.7587 CH;
38 1454.07 1427.34 8.0302 3.6537 CH;
39 1462.39 1434.01 29.4550 34.1776 1473 | H<«C<«CH;
40 1508.55 1483.16 2.2872 1.0310 1507 CH;
41 1509.72 1484.01 24.8044 27.3914 CH;
42 1516.30 1487.55 3.5455 4.6243 C<«CHj;
43 1519.83 1488.70 47.1083 9.5474 CH;
44 1520.12 1497.01 13.2905 37.1828 CH;
45 1525.56 1500.15 44.2795 56.0410 1525 CH;
46 1633.29 1615.14 0.3526 0.8730 1635 | H«C,«CHj;
47 1669.19 1647.51 4.0758 2.0255 1669 | H«C,«CHj;
48 3072.50 3080.46 24.6333 15.3999 3065 CH;
49 3072.94 3080.79 23.7736 15.7111 CH;
50 3080.30 3087.43 11.1476 6.3831 CH;
51 3151.06 3158.22 10.7577 4.5826 CH;
52 3151.96 3158.68 17.9034 7.4065 CH;
53 3154.09 3160.84 13.4540 4.6520 CH;
54 3175.48 3182.27 30.6073 4.3324 H<«CHj;
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55 3175.76 3182.49 9.8014 27.6461 H<«CH;

56 3204.76 3208.39 10.6073 6.3533 CH;
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Résumé:

Dans ce travail, On a choisi d'é¢tudier le 2,4-diiodo-1,3,5-triméthylbenzeéne
(DIM), qui présente une importance particuliére, car il contient deux types de
groupement méthyle dans la méme molécule : un méthyle entouré par deux
atomes d'iode, et deux groupements méthyle entourés d'un coté par un atome
d'iode et de I'autre coté par un atome d"hydrogene.

A partir des calculs théorique par la théorie de la fonctionnelle de la densité

DFT, nous avons obtenu de bons résultats pour la conformation moléculaire et
les fréquences des différents modes de vibrations, en utilisant les
fonctionnelles MPWPWOI1 et B3LYP avec la base Lanl2DZ.

Le bon accord entre les résultats obtenus par les calculs DFT et les valeurs
expérimentales de la spectroscopie infrarouge (4 température ambiante)
indique l'importance de la DFT et son efficacité pour I'é¢tude de ce type de
COmposes.

Mots- clés

2,4-diiodo-1,3,5-trimethyl-benzene(DIM), théorie de la fonctionnelle de la
densit¢ DFT, la spectroscopie infrarouge; fonctionnelles MPWPWI1 et
B3LYP, la base Lanl2DZ.




