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     trimethoxybenzaldehyde 2.4.5مع النتائج التجريبية  DFTمقارنة النتائج المحسوبة من   

 

 نظرية الكثافة الوظيفية هي تقنية مكيّفة بشكل جيد لحساب أوضاع الاهتزاز وتعطي عمومًا نتائج قريبة جدًا من نتائج التجربة :ملخص
ةفي حساب زوايا  الربط من ميكانيكا الكم باستخدام الوظيف% 0.80توافق جيدا بنسبة  B3LYP والقاعدة 311G-6 . مقارنة بالتجربة    

 

 DRX. DFT.RAMAN. IR:الكلمات المفتاحية 
 

،وذلك باستخدام 2.4.5Trimethoxybenzaldehydeمن أجل تحسين الجزيئي الهندسي لجزيء معزول  DFTنقدم في هذا العمل النتائج الحسابية لمكانيك الكم فيما يتعلق بتحسين التشكل الجزيئي الذي تم الحصول عليه من  : مقدمة
 .للحصول على سلسلة نتائج مشابهة جدًا لتلك التي تم الحصول عليها تجريبيا 311G-6والقاعدة   B3lypباستخدام وظيفة  Gaussian03برنامج 

 .،والترددات التجريبية لطيف رامان والأشعة تحت الحمراءDFTنختم هذا العمل بالمقارنة بين النتائج المحسوبة النظرية لأنماط الاهتزازات التي تم الحصول عليها من دالية الكثافة الوظيفية  

 

 -II  الكم  ميكانيكالشكل الجزيئي المتحصل عليه منDFT 
 

   1الصورة 

2الصورة   

 

 مع طبيعة الحركة المقابلة لكل وضع )التردد والشدة(الأوضاع التجريبية والنظرية الطبيعية:3الجدول 
 

:استنتاج .  

في الختام الحسابات النظرية للأشعة تحت الحمراء ورامان جعلت من الممكن العثور على أوضاع مختلفة من الاهتزاز المتعلق بحركات 
 الجزيء

40,4089 cm-1 
634,317cm-1 

941,686cm-1 1014,49 cm-1 

1159,53 cm-1 
1243,45 cm-1 

1381,25 cm-1 1431,6 cm-1 

1561,32 cm-1 3056,66’ cm-1 

3261,11 cm-1 3166,4cm-1 

 1622,29cm-1 

طيف رامان التجريبي: 3الصورة   

طيف الأشعة تحت الحمراء :4الصورة 
 التجريبي 

 DRXمقارنة بنتائج DFTزوايا القيم المحسوبة من :1جدول 

 DRXمقارنة مع نتائج DFTطول الرابطة المحسوبة من :2ول  الجد
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 2.4.5Trimethoxybenzaldehydeبعض الحركات الاهتزازية 

  
     

    ANGLE( º) 

Valeurs EXP (DRX) (Å)  
Valeurs Thé (DFT) 

, 

C1-C2-C3 120.32(18) 119.93 0.32% 
C2-C3-C4 119.88(19) 120.85 0.80% 
C3-C4-C5 120.64(19) 119.70 1.027% 
C4-C5-C6 118.99(17) 118.90 0.07% 
C5-C6-C1 121.59(18)                 121.92 0.27% 
C6-C1-C2 118.58(19) 118.65 0.05% 
C6-C1-C7 119.7(2) 31.0556 74.05% 
C2-C1-C7 121.66(19) 122.11. 0.36% 
C1-C7-O1 124.9(2) 31.56 1.18% 

C1-C7-H71 116.7 116.20 0.42% 
O1-C7-H71 118.4 27.19 76.61% 

C1-C2-O2 116.68(19) 116.67 0.41% 
C3-C2-O2 123.00(19) 123.38 0.30% 
C2-O2-C8 118.0(2) 123.38 0.96% 

O2-C8-H81 108.6 111.10 2.30% 
O2-C8-H82 109.1 105.03 3.73% 
O2-C8-H83 109.5                   111.10   1.46% 
C2-C3- H31 120.2 32.78 73.06 

C4-C3- H31 120.0 116.70 2.75% 

C3-C4-O3 123.87(18) 114.47 7.58% 
C4-O3-C9 117.97(17) 29.47 75.01% 

O3-C9-H91 105.7 111.71 4.73% 
O3-C9-H92 109.2 111.05 1.61% 
O3-C9-H93 110.8 110.77 00.2% 

C4-C5-O4   115.30(18) 117.14 1.59% 
C6-C5-O4 125.71(18) 116.02 

C5-O4-C10 116.83(17) 118.09 1.07% 
O4-C10-H101 107.8 111.22 1.20% 

O4-C10-H102 110.8 109.88 2.03% 

O4-C10-H103    109.9 111.22 1.20% 

C5-C6-H61 120.8 25.19 79.14% 
C1-C6-H61   117.6 116.33 1.07% 

H81-C8-H82 110.0 34.93 68% 

H81-C8-H83 109.5 116.67 6.08% 

H83-C8-H82 110.3 116.20                                                 

5.34%  
H91-C9-H92 110.4 123.42 11.79% 

H91-C9-H93 111.0 109.3 1.53% 

H93-C9-H92    109.6 110.9 1.18% 

H101-C10-H102 109.5 109.1 0.36% 

H101-C10-H103 109.8 109.2 0.54% 

H103- C10-H102 109.0 109.11 0.110% 

 
DISTANCE (Ǻ) 

  
Valeurs EXP (DRX) (Å) 

 
Valeurs Thé (DFT) 

 
ACC (%) 

C1-C2 1.396(3) 1.41 35.89% 
C2-C3 1.385(3) 1.39 38.13% 
C3-C4 1.381(3) 1.40  36.72% 
C4-C5 1.402(3) 1.41 39.62% 
C5-C6 1.363(3) 1.38 35.05% 
C6-C1 1.403(3 1.40 40.51% 
C1-C7 1.451(3) 1.46 44.47% 
C7-O1 1.216(3) 1.24 19.62% 

C7-H71 0.97 1.09 15.37% 
C2-O2 1.33 1.38 35.57% 
O2-C8 1.426(3) 1.45 40.91% 

C8-H81 0.95 1.08 18.68% 
C8-H83 0.98 1.09 13.224% 

C3- H31 0.95 1.09 18.684% 
C4-O3 1.351(2) 1.08 32.95% 
O3-C9 1.430(3) 1.38 40.90% 

C9-H91 0.97 1.09 15.37% 
C9-H92 0.96 1.08 25.39% 
C9-H93 0.96 1.09 17.54% 
C5-O4 1.374(2) 1.39 36.23% 

O4-C10 1.418(3 1.45 39.54% 
C10-H101 0.97 1.08 14.34% 
C10-H102    0.98 1.09 13.22% 
C10-H103    0.98 1.09 13.22% 

C6-H61 0.96 1.08 16.5% 
  ACC=2.73% 

 %2,73 بيقدر  DFTوالطريقة النظرية  DRXنلاحظ أن هناك توافق جيد بين الطريقة التجريبية 
فالتوافق يكون بعيدًا نوعًا ما وهذا راجع إلى أن الطريقة التجريبية   CHونلاحظ أنه بالنسبة للروابط .

DRX  الجزيئة تكون في درجة حرارة الغرفة وتحت ضغط معين  وكذلك  تكون معرضة لاهتزازات
 .فالجزيئة تكون معزولة تمامًا DFTالجزيئات الأخرى، أما الطريقة النظرية 

Nature de mouvement Raman Exp Raman Thé(DFT) Infrared Exp  Inrfared Thé(DFT) ا freq N° 

41.327 0.5849 2.1981 40.4089 1 

0.209 13.936 61.5103 2 

83.072 0.344 0.2115 91.743 3 

104.388 0.1667 0.4748 102.346 4 

1.0796 3.3623 156.288 5 

1.5485 5.8257 161.852 6 

.0395 19.3446 170.012 7 

1.2585 2.4818 184.49 8 

1.8569 3.9184 201.969 9 

2.2261 2.3168 216.713 10 

0.6808 0.7518 218.675 11 

0.084 3.6566 258.46 12 

0.5218 3.2239 275.774 13 

3.5826 1.116 299.245 14 

377.063 6.8451 4.1316 342.879 15 

10.272 0.2755 388.118 16 

0.5633 4.5209 438.189 17 

1.2399 6.9866 452.774 18 

4.5011 5.7313 485.423 19 

1.0546 2.5055 493.276 20 

6.0625 596.133 56.9894 610.094 21 

2.2497 636.259 7.5912 634.317 22 

0.7117 691.431 7.2253 688.632 23 

0.4971 6.3522 716.247 24 

0.6757 3.6366 727.152 25 

754.545 28.7538 745.768 14.5681 748.78 26 

4.5628 854.44 4.8698 859.128 27 

3.7824 26.3906 886.033 28 

1.8319 30.9015 941.086 29 

6.4202 8.8675 979.42 30 

breathing 2.1539 25.9225 1014.49 31 

Inbrella meth 0.3819 1031.661 179.803 1035.76 32 

W H 4.1961 2.6248 1038.05 33 

Tor 1.043 1140.334 126.455 1151.15 34 

8.0737 17.9913 1159.53 35 

5.9032 0.4813 1165.83 36 

8.0745 0.4386 1166.47 37 

9.7737 3.6562 1191.5 38 

1.7668 0.7379 1205.73 39 

8.1763 21.2343 1215.25 40 

8.0184 1221.421 152.7 1229.05 41 

1.9422 1262.382 222.307 1243.45 42 

W  h 1.6745 4.4351 1309.11 43 

Breathing 1341.64 75.2499 430.558 1336.36 44 

Tor the ring end w h 15.4284 1371.891 7.3354 1381.25 45 

W h 8.2476 72.9822 1431.6 46 

Inbrella methyle 10.7194 80.6877 1448.06 47 

Inbrella methyle 8.474 1493.993 52.3541 1492.34 48 

19.9371 4.6875 1501.77 49 

7.5218 16.0055 1514.47 50 

Scis methyle 33.6612 14.2673 1526.17 51 

25.669 9.3837 1531.85 52 

31.9381 10.7158 1533.59 53 

20.0463 49.9298 1536.37 54 

2.5829 147.638 1539.74 55 

21.7973 14.6263 1546.32 56 

1.1167 109.32 1561.32 57 

1635.632 11.8754 1602.612 14.7443 1622.29 58 

293.268 1643.573 343.446 1650.25 59 

51.8527 77.0119 1686.38 60 

74.5482 55.152 3040.15 61 

182.063 32.0195 3041.59 62 

118.84 78.6135 3056.66 63 

144.827 55.7784 3072.8 64 

47.2587 33.5512 3113.82 65 

54.2811 37.8941 3115.92 66 

97.871 31.7727 3166.4 67 

111.166 18.7562 3182.32 68 

119.93 3154.127 16.0671 3182.62 69 

74.964 15.3265 3197.82 70 

Str methyle 34.225 4.5947 3242.81 71 

3335.632 79.2206 2.0949 3261.11 72 

ACC=5.07% 

 -I الشكل الهيكلي من حيود الأشعة السينيةDRX 

يقدر   DFTوالطريقة النظرية   DRXنلاحظ أن هناك توافق جيد بين الطريقة التجريبية 
 %5,07ب

W the ring:، ارتجاج الحلقة: breathing   تنفسinbrella:  مطلة scis:  مقص tor: التواء      str:   اشد  
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 الترددات المحسوبة قريبة نوعا ما من تلك الملاحظة
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