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Résumé

Dans cette étude nous présentons d’une part la structure cristalline du 1-iodo-2,3,5,6-tétraméthylebenzéne
(CioHj3]) aussi connu comme iododuréne a partir de la diffraction des rayons X a température ambiante et d’autre
part la conformation moléculaire de ce méme composé a partir des calculs de la théorie de la fonctionnelle de la
densit¢ (DFT). Ce composé cristallise dans le systéme orthorhombique, groupe spatial P2,2/2; et Z=4.
L’empilement moléculaire se fait suivant le plus court axe cristallographique a. Les résultats de calcul de la
mécanique quantique en utilisant la chaine de programme Gaussian03 (DFT) avec deux fonctionnelles B3LYP et
MPWI1PWO1 et le jeu de base DGDZVP ont conduit a deux conformations différences de symétrie C2v et Cs
avec des énergies de formation minimales voisines. En prenant en compte les résultats de calcul de la fonctionnelle
MPWI1PWO91/DGDZVP comparés a l'expérience on trouve que les écarts sont compris entre = 0.103° pour les
angles de liaison et+0.001 A pour les longueurs de liaison. Le programme permet également d’obtenir en plus
du calcul d’optimisation de prédire les modes normaux de vibrations internes de I’iododuréne. Ainsi, I’attribution
des modes donne un trés bon accord entre les fréquences calculées et observées.

Mots clés : Diffraction, DFT, Modes de vibrations, Structure Cristalline.

Abstract

In this study, we present on the one hand the crystalline structure of 1-iodo-2,3, 5, 6-tetramethylbenzene
also known as iododurene (C10H13I) from the x-rays’ diffraction at ambient temperature and on the other hand
the molecular conformation of this compound from the calculations of density functional theory (DFT). This
compound crystallizes in the orthorhombic system, space group P212121 and Z = 4. The molecular packing
is done along the shortest crystallographic a axis. The calculation’s results of the quantum mechanics using the
Gaussian03 program chain (DFT) with two functional B3LYP and MPW1PW91 and the basic set DGDZVP led
to two different conformations of symmetry C2v and Cs with neighbouring minimum formation energies. By
taking into account the calculation’s results of the functional MPW1PW91 / DGDZVP compared to the experience
we find that the differences are between + 0.103 ° for bond angles and + 0.001 A for bond lengths. The program
also allows obtaining besides the optimization’s calculation to predict the normal modes of internal vibrations of
iododuréne.Thus, the assignment of the modes give a very good agreement between the calculated and the
observed frequencies.

Keywords: Diffraction, DFT, Vibration modes, Crystal Structure.
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I. INTRODUCTION

Les études structurales cristallines des produits benzéniques
CioH13X substitués par des méthyles et des halogénes (X=
CL Br, I...) appelés 1-halogéno-2,3,5,6-tétramethylbenzéne
ou halogénoduréne ont fait 1’objet de plusieurs études
cristallographiques par notre groupe du laboratoire de
cristallographie de [D'universit¢ des Fréres Mentouri
(Constantine) en collaboration avec 1’équipe dirigée par le
professeur J. Meinnel de I’université de Rennes 1 (France).
Parmi ces produits halogéno-méthyle-benzéne, nous
présentons une étude de la structure cristalline de 1-iodo -2,
3, 5, 6-tétraméthylbenzene (CioHi3li) aussi connu comme
iododuréne (ID) établie par la diffraction des rayons X a 293
(k) pour des molécules empilées dans un cristal. Nous aurons
alors I’information au sujet des interactions entre le rotor
méthyle, le squelette auquel il est 1i¢ et I’influence du champ
cristallin sur la configuration du méthyle. La structure de
cette molécule observée par les rayons X a la température
ambiante sera comparée a la conformation moléculaire
trouvée par les calculs de la DFT.

En parallele a ce travail d’optimisation géométrique (DFT) et
cristallographique (expérimental) de [’iododuréne, nous
avons men¢ une étude spectroscopique IR et Raman que nous
avons comparé aux résultats expérimentaux. Il est connu que
les techniques de la DFT utilisant les fonctionnelles
d’échange corrélation et les jeux de base disponibles
conduisent a des prédictions de la conformation moléculaire
a partir de ’optimisation de la géométrie des longueurs et
angles de liaison avec des précisions acceptables comparées
aux résultats expérimentaux.

Il. ETUDE EXPERIMENTALE

A. La structure cristalline de I'iododuréne (ID)

Les mesures de diffraction des rayons X sur un monocristal
de type CioHiz I ont été réalisées sur un diffractomeétre a
quatre cercles de type X Calibur. La structure cristalline de
ce composé a été résolue a partir des méthodes directes grace
au programme WINGX [1], SIR92 [2], puis les affinements
des facteurs de structure ont ét€ menés par affinements des
moindres carrés avec le programme CRYSTALS [3].

Notre groupe (2015) [4] a montré a partir de la diffraction
des rayons X a 293(k) que la structure de 1’iododuréne
cristallise dans le systéme orthorhombique (P2:2:2;) avec
quatre molécules par maille et les paramétres :

a=5.5099 (3) A b=11.8839(5) A c=15.1704(6) A
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Figure. 1. Conformation moléculaire de I’ID a 293 K avec des ellipsoides
de déplacements atomiques représentés a 50% de probabilité donnant les
longueurs et les angles de liaison intramoléculaires.

L’expérience montre que la conformation est principalement
caractérisée par une distorsion significative des angles
endocycliques du cycle benzénique : 125. 0 (3) ° en face de
I’atome d’iode contre 117.4 (4) °en moyenne pour les angles
en face des groupes méthyles. Les angles exocycliques sont:
117.5 (3)°et 117.6 (3)° pour Ca-Car-I et 117.0° et 118.0° pour
Car-Car-Hai et on trouve que Cg-Cs-Co= Cs-Cs-C10=121.2 (4)
°, C3-C-C7= C2-C3-Cs= 121.3 (4) et Ci-C6-Cio= Ci-C»-C5
=121.5@4)°.

La longueur de la liaison carbone-iode a été trouvée égale a
2.139(3) A, la moyenne des distances carbone-carbone du
noyau benzénique est de 1.400(6) A, et la moyenne des
distances carbone (méthyle)-carbone (benzéne) est de
1.498(7) A. Toutes ces valeurs correspondent aux valeurs
habituellement trouvées dans la littérature
"Figure.1" "Tableau I".

TABLEAU. I: PARAMETRES GEOMETRIQUES (°, A) DE L’IODODURENE
OBTENUS PAR LA DRX A 293K

Angles Valeurs(°) Angles Valeurs(°)
1-C,-Cs 117.53)  Ci-Ce-Ha, 118.0
C,-C-C 125.0 (3) Cs5-Cy4-Hyy 117.0
C,-Co-C; 1172 (4)  C2-Cr-Hy, 109.0
C-Cs-Cs 117.6 (4)  C2-Cr-Hr 109.0
C1-Cy-Cs 1254(4)  Cy-Cr-His 110.0
C4-Cs-Cs 1176 (4)  Cy-Cg-Hy 111.0
C1-Cs-Cs 1173(3)  Cy-Ce-Hg 109.0
C-Co-Cs 121.5(4)  Cy-Ce-Hss 110.0
C-Co-Cy 1213(4)  Cs-Co-Hoy 109.0
C-Cs-Cy 1213(4)  Cs-Co-Ho 109.0
C4-Cs-Cy 1211 (4)  Cs-Co-Hos 110.0
C4-Cs5-Cy 1212 (4) Cs-Cro-Hio1 111.0
C¢-Cs-Co 121.2 (4) Ce-Cio-Hip2 109.0
C,-C¢-Cyo 121.5(4) Cs-C1o-Hl s 110.0

Longueurs Valeurs(A)  Longueurs  Valeurs(A)
C-C, 1.397 (6) Cs-Hp 0.950
C1-Cs 1.401 (5) Cy-Hs 0.960
Cy-Cs 1.416 (6) Cg-Hg; 0.960
C5-Cy 1.386 (7) Cg-Hgp 0.950
C4-Cs 1392 (7) Ce-Hys 0.970
Cs-Cs 1.410 (6) Co-Hoy 0.960
C2-C, 1.517 (8) Co-Hop 0.950
C5-Cy 1.488 (7) Co-Hos 0.960
Cs-Co 1487(7)  CiHio 0.970
Cs-Cro 1.500 (7) Cio-Hio2 0.950
Cy4-Hyy 0.940 Cio-Hioz 0.960
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Nous avons calculé par affinement des moindres carrés le
meilleur plan moyen passant a travers tous les atomes, les
atomes d’hydrogéne non compris, avec le sous-programme
MOLAX de CRYSTALS [3]. L’angle entre la normale a ce
plan moléculaire est de 50.14° par rapport a I’axe a, 44.82°
par rapport a I’axe b et 74.47° par rapport a I’axe c. Il apparait
que I’atome de I’iode I est significativement hors du plan
0,100 (5) A° comparé aux dix atomes de C [écart maximal
=0,018(6) A°]. L’empilement des molécules se fait
parallelement entre elles suivant le plus court axe
cristallographique a donc suivant la direction [100]
"Figure.2".
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Figure. 3. Illustration des spectres expérimentaux de 1’ID:
"(a) "spectre IR, " (b) " spectre Raman.

Chaque type de mouvement est caractérisé par une fréquence
propre et des propriétés de symétrie. C’est donc dans le but

c-—l d’identifier les différents mouvements atomiques et
¢ ': - At ' moléculaires que nous avons réalisé des mesures d’absorption
i ‘;‘ =4 ‘:1 - - i infrarouge et de diffusion Raman sur des monocristaux de
» &L » I’iododuréne.
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Figure. 2. Empilement de la structure moléculaire de I’'ID selon la Jeu de Base DGDZVP
direction [100] & 239(k). Ei
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essentiellement les résultats expérimentaux relatifs a la
spectroscopie IR et Raman de I'iododuréne. E[ au] -7308.79460  -7308.79441  -7308.79218  -7308.79217  -7308.79191
Le spectre d’absorption infrarouge sur des échantillons Symétrie Cs Cs Cov Cs Cov

de I’iododuréne a été enregistré sur un spectrometre IR a
transformée de Fourier de type Jasco (FT/IR-6300) au
laboratoire de cristallographie & 1’université des Freres
Mentouri Constantine (LCUFMC) dans la région 600-3500
cm’!. Chaque bande est caractérisée par sa valeur de v au
maximum d’absorption.

Le spectre Raman de ce composé a été obtenu au (LCUFMC)
avec un spectrometre de type Bruker Senterra a température
ambiante. Les spectres obtenus sont reproduits en partie dans
les "figures 3.a et 3.b". Les données brutes collectées a partir
des spectrometres sont analysées et traitées par le programme
ORIGINE [5].

N --«.f\_\_/«"*-.‘_, "
i .\»f'l-"'/\ A
{ |/ 1 AU S

1536.02 oAl | i ¥
| Vol
( T(‘ 1176.315 cm-Ml‘ V 6 ‘ 21“]%

M“.BF em-1

N

872,631 crp-1

y -
2360.44 cm-1 975.804 cm-1

pes

CygHyal/ IRIExp

778136 em-1

2000 1000

Wavenumber cm-1]

70
3500 3000 600

31

Nous avons fait une série de calculs en méthode DFT pour
déterminer les conformations  moléculaires probables
adoptées par la molécule isolée del-iodo -2, 3, 5, 6-
tétraméthylbenzene (CioHi3 I). L’ensemble des calculs a été
réalisé¢ a I’aide du programme Gaussian03 [6] (DFT) avec
deux fonctionnelles d’échange corrélation B3LYP [7] et
MPWIPWOI [8] et le jeu de base DGDZVP, qui peuvent
conduire a des prédictions trés précises pour 1’optimisation
géométrique des angles et des longueurs de liaisons. Le
programme permet également d’obtenir en plus du calcul
d’optimisation de prédire les modes normaux de vibrations
internes de ce composé.

Les résultats de calcul ont conduit & des conformations de
symétrie Cyy et symétriec Cs avec des énergies de formation
minimales voisines "figure.4".
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Figure.4: Les différents conformations moléculaires possibles de Cio Hi3 Iy
obtenues a partir de la DFT (B3LYP/ DGDZVP; MPWI1PW91/DGDZVP).

Les calculs ont confirmé que la conformation moléculaire
de symétrie C, obtenue a partir de la fonctionnelle
MPWI1PWO91/ DGDZVP est la forme la plus stable de cette
molécule avec une énergie de conformation égale -
7309.12565669 au alors que calculée a partir de la
fonctionnelle BALYP/ DGDZVP elle a une énergie minimale
de -7308.79828073 a.u "Tableau. II et III".

TABLEAU. II: Energies minimales de formation obtenues a partir des
calculs de la DFT (MPW1PW91/DGDZVP) correspondant aux
différentes géométries moléculaires de 1’iododuréne.

ID/MPW1PW91/DGDZV

Figure.5: Conformation moléculaire de I’ID (symétrie C,,) obtenue a partir
de calcul dela DFT:” (a)” B3ALYP/ DGDZVP; ” (b) ” MPW1PW91/
DGDZVP.

Les valeurs moyennes des longueurs de liaison Car-C, et
Car— Ci sont respectivement de 1.406 A et 1.516 A pour la
conformation obtenue par la B3LYP. Ces mémes valeurs sont
légérement supérieures a celles trouvées pour la conformation
obtenue par la MPW1PW91 (1.400 A et 1.506A) "Figure.5",
la longueur de liaison Ci-I;= 2.133 A obtenue par la
MPWI1PWO1 est égérement plus courte que celle trouvée par
la B3LYP (Ci-I;=2.159 A. Ces valeurs sont trés proches

des celles prévues dans la littérature. Dans le groupe

Composé Iododuréne (Cyo Hiz 1))
Type de calcul Optimisation
Méthode MPWIPWI1
Jeu de Base DGDZVP
Figure I I I v \%
E[ a.u] -7309.12567 -7309.12488 -7309.12387 -7309.12263 -7309.12259
Symétrie Caov Cs Cov Cs Cs
Figure VI VII VIII IX X
E[ au] -7309.12182 -7309.12161 -7309.11947 -7309.11944 -7309.11918
Symétrie Cs Cs sz Cs sz

méthyle, il est trouvé une petite différence entre les
longueurs de liaison C-H éclipsées et déclinées obtenues a
partir de chacune des deux fonctionnelles: Cs-Hgo= Co-
Hoo= 1.093 A et Cyo-H7p= Cio-Higo= 1.090 A dans la
B3LYP et sont égales a 1.091 et 1.088 A respectivement
dans la MPW1PWO1.

Aussi les résultats de calcul obtenus a partir des deux

TABLEAU. III: Energies minimales de formation obtenues a partir des
calculs de la DFT (B3LYP/DGDZVP) correspondant aux différentes
géométries moléculaires de I’iododuréne.

A. Description de la conformation moléculaire de
I’'ID calculée avec la DFT

Dans les calculs de la conformation de symétrie C2v,
donné par les deux fonctionnelles B3LYP/DGDZVP
et MPW1PW91/DGDZVP, nous avons observé que le
périmétre du cycle aromatique obtenu a partir de la
fonctionnelle MPW1PW91 est 8.402 A et est légérement
plus petit que celui trouvé parla B3LYP 8.436 A "Figure.5".

ID/B3LYP/DGDZV

32

fonctionnelles prouvent que le plus grand angle
endocyclique en face du carbone li¢ a I’atome d’iode est
124.21° dans la B3LYP et 124.22° dans la PW1PW91. Un
accroissement des angles adjacents C,-C3-Cs = Cs-Cs-Cio de
120.73° a 120.93° compensé par la diminution des angles
Cy-C3- Cg= C¢-Cs- Code 122.00° a 121.86° “’Figure.5”.

B. Comparaison de conformations moléculaires
obtenues par la DFT de I'ID avec les résultats
expérimentaux

Les géométries optimisées de Cio Hi3I sont comparées a celle
de la structure caractérisée expérimentalement par diffraction
des rayons X sur monocristal.

Les paramétres géométriques trouvés par les calculs de la
DFT et les résultats de la diffraction des rayons X sont
rassemblés dans les "TABLEAUX. IV et V".

TABLEAU. IV: Longueurs de liaison en (A) calculées par la DFT (B3LYP
et MPWIPWO1) et celles obtenues par la diffraction des rayons X a 293
(k )pour la molécule de I’iododurene.
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CioHi3 1(Cy)

Distances (A) EXP. B3LYP MPWI1PWOI1
IL-C 2.139 (3) 2.159 2.133
Ci-C 1.397 (6) 1.408 1.402
Ci-Cs 1.401 (5) 1.408 1.402
C,-Cs 1.416 (6) 1412 1.406
C;-Cy 1.386 (7) 1.398 1.393
Cys-GCs 1.392 (7) 1.398 1.393
Cs-Cs 1.410 (6) 1.412 1.406
C,-C 1.517 (8) 1.514 1.504
C;-Cs 1.488 (7) 1.517 1.508
Cs-Cy 1.487 (7) 1.517 1.508
Cs - Cyo 1.500 (7) 1.514 1.504

TABLEAU. V: Les angles de liaison en (°) calculées par la DFT (B3LYP et
MPW1PWO1) et celles obtenues par la diffraction des rayons X a 293 (k )
pour la molécule de I’iododurene.

CioHi3 1(Cy)
Angles (°) EXP. B3LYP MPWI1PW91
Angles endocycliques
C,-C-Cs 125 (3) 124,21 124,22
Ci-Cx-Cs 117,2 (4) 117,28 117,30
C,-C5-Cy 117,6 (4) 119,07 119,04
C4-Cs-Cs 117,6 (4) 119,07 119,04
Cs- C6 -C, 117,3 (3) 117,28 117,30
C3-C4-Cs 1254 (4) 123,08 123,11
Angles exocycliques

C-Ci 117,6 3) 117,89 117,89
Ce-Ci-L 117,5 (3) 117,89 117,89
C-C,-C4 121,5 (4) 121,99 121,78
C;3-Co-C 121,3 (4) 120,73 120,93
C,-C5-Cs 121,3 (4) 122.00 121,86
C4-C5-Cs 121,1 (4) 118,93 119,10
C4-Cs-Cy 121,2 (4) 118,93 119,10
C6-Cs-Co 121,2 (4) 122.00 121,86
Cs-Co-Cio 121,2 (4) 120,73 120,93
Ci-C6-Cio 121,5 121,99 121,78

Les résultats obtenus montrent que les longueurs et les angles
de liaisons calculées avec la fonctionnelle B3LYP/ DGDZVP
sont plus longs par rapport a celles obtenues par la
fonctionnelle MPW1PW91/ DGDZVP comparés a ce qui est
trouvé a partir de la cristallographie "TABLEAU. IV".

Les plus courtes longueurs de liaison Cu-C, du cycle
aromatique sont adjacentes a la liaison C,-Ha1 et
correspondent a C3-Cs= C4-Cs = 1.398 A pour la B3LYP et
1.393 A pour la MPW1PW91 mais elles sont légérement plus
longues a celles trouvées expérimentalement 1.386 (7) A et
1.392 (7) A "TABLEAU. IV". Concernant les angles de
liaison, on trouve que les angles de liaison calculés avec les
deux fonctionnelles sont légérement plus grands a ceux
trouvées expérimentalement "TABLEAU.V".

Donc les paramétres géométriques montrent seulement de
petites fluctuations, bien que nous observions une variation
plus importante pour les angles de liaison que pour les
longueurs de liaison. Les légers écarts qui existent entre les
valeurs expérimentales moyennes et celles obtenues a partir
de la mécanique quantique peuvent étre attribués aux
interactions intermoléculaires.

Parmi les conformations prédites par les calculs de Ia
mécanique quantique, la conformation de 1’iododuréne
proche de la symétrie C,, obtenue a partir de la fonctionnelle
MPWI1PWOlet la base DGDZVP correspond a 1’énergie de
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formation la plus faible et donc donne la conformation la plus
stable "TABLEAU. II". En conséquence, le calcul des modes
normaux sera entrepris a partir de cette fonctionnelle
"Figure.5.b".

C. Modes internes de vibration de I'ID calculés a
partir de la DFT

La méthode de DFT permet de calculer les fréquences de
vibration, les intensités IR, les activités Raman et donc de les
comparer avec les résultats expérimentaux. Les calculs ont
été faits en utilisant la chaine de programme GAUSSIANO3
et la fonctionnelle MPW1PWO1 et le jeu de base DGDZVP.
Chaque type de mouvement est caractérisé par une fréquence
propre et des propriétés de symétrie. Les spectres obtenus
sont reproduits en partie dans les "figures 6 et 7".

50 = IR /ID MPWIPW91 /DGDZVP
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Figure.6: Illustration du spectre IR calculé par la DFT
(MPW1PW91/DGDZVP).
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Figure.7:Illustration du spectre Raman calculé par la DFT
(MPW1PW91/DGDZVP).

La molécule de I’ID est constituée de 24 atomes, c'est-a-dire
66 modes propres de vibration. Parmi les 66 modes de
vibration, 41 modes sont dans le plan et les 25 autres sont hors
du plan. Les modes de vibration dans le plan sont spécifiés
par des symétries A; et B, c'est-a-dire les mouvements
tangentiels et d’étirement mouvements contenus dans le plan
moyen de la molécule et les modes de vibration hors du plan
par AsretBi: Isne= 21A1+20B,+ 11A,+ 14B;.
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Les données spectroscopiques ont montré que dans la région
73 4 166 cm™ on trouve a la fois des excitations d’origine
torsionnelle des groupes méthyles, des modes de réseau et
quelques modes internes de vibration moléculaire. Ces
excitations d’origines diverses ne facilitent pas leurs
attributions ainsi que leur couplage, en particulier entre les
rotateurs ~ méthyles et les vibrations moléculaires ou
cristallines.

Dans la région 259 - 1676 cm™, plusieurs modes des
vibrations sont trouvés par le calcul de la DFT et observés en
IR et Raman et correspondent a la fois au balancement
(wagging) du CHs, respiration (breathing) du noyau
benzénique, d’élongation (stretching) Car —I, bending C,r -H
ainsi qu’un mouvement de parapluie des groupements
méthyles et déformation du cycle aromatique.
Selon la literature relative aux composés hexaméthylo-
halogéno-benzéne il est rapporté que le mouvement
d’élongation stretching vibrations de la liaison C-H du
groupement CHj et le mouvement de parapluie (umbrella) se
fait autour de 2900 cm’!, dans notre cas, le mouvement
d’¢élongation anti-symétrique est localisé dans la gamme des
fréquences 3145-3198 cm™ et le mouvement symétrique de
parapluie est localisé dans la gamme des fréquences 3065-
3074cm™. Ce mouvement est observé entre 3000 cm™ en
Raman et entre 2400 et 3000 cm™ en IR. Les fréquences
calculées par la DFT sont globalement intenses et supérieures
a celles observées expérimentalement. Pour pouvoir observer
toutes les fréquences obtenues a partir de la DFT, des
expériences a basse température sont nécessaires en
spectroscopie IR, Raman et la diffusion inélastiques des
neutrons.

Les 66 modes de vibrations (dans le plan et hors du plan )
de I’iododuréne sont illustrés dans les "figures 8 et 9".
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Figure.8: Illustration de 41 mouvements de vibrations dans le plan de
la molécule de I’ID obtenus par la MPW1PW91/DGDZVP. Les modes de
vibration dans le plan sont spécifiés par les symmetries A, et B,.
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Figure.9: Illustration de 25 mouvements hors du plan de la molécule de
I’ID obtenus par la MPW1PW91/DGDZVP. Les modes de vibration hors
du plan sont spécifiés par les symétries B, et A,.

IV. CONCLUSION

Le présent travail rentre dans le cadre d'une étude
systématique du comportement du groupement méthyle
(CH3) dans des produits benzéniques CioH 13X, substitués par

des méthyles et des halogénes (X= CI,Br, I ...) et qui
présentent une grande symétrie.
La structure cristalline de l-iodo -2, 3, 5, 6-

tétraméthylbenzene aussi connu comme iododuréne (ID) a été
déterminée a 293K par la diffraction des rayons X. Elle est
orthorhombique (P2,2:2;, Z= 4). L’empilement moléculaire
se fait suivant le plus court axe cristallographique a.

La structure plane des molécules constituant 1’unité
asymétrique de l’iododuréne a été confirmée par la
diffraction des rayons X comparée avec celles des produits
iso types (produits benzéniques substitués par des halogenes
et des méthyles) déja trouvées dans la littérature.
Paralléelement, nous avons utilisé les possibilités du
programme Gaussian03 et de calcul basés sur la théorie de la
fonctionnelle de densit¢ (DFT) pour déterminer les
conformations probables adoptées par la molécule isolée de
I’iododuréne.

Les calculs a partir de deux fonctionnelles différentes la
B3LYPet la MPWIPWO9let le jeu de base DGDZVP
proposent deux conformations moléculaires possibles Con et
C; d’égale stabilité.

Toutes les géométries optimisées a partir de la chimie
quantiques sont planes. Néanmoins, la stabilit¢ de Ia
conformation de I’ID obtenue a partir de la fonctionnelle
MPWI1PWI1/DGDZVP correspond a la plus basse énergie de
formation.

Expérimentalement la structure de 1’ID est beaucoup plus
proche de la conformation de symétrie C,, obtenues a partir
de la fonctionnelle MPW1PWO91 et la base DGDZVP. En
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conséquence, les calculs des modes de vibration interne ont
été entrepris a partir de cette fonctionnelle.

Les résultats de calcul de la DFT ont permis I’attribution des
66 modes internes de la molécule I’iododuréne. Ils ont montré
que la théorie de la fonctionnelle de la densité permet de faire
une bonne suggestion sur le domaine de fréquences avec des
intensités raisonnables IR et Raman.

L’attribution des modes donne un bon accord entre les
fréquences calculées et observées a la fois pour les modes de
vibration dans le plan et les modes de vibration hors du plan
de la molécule de I’iododuréne.
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