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.Lan2LDZ
adayl (A”) iy ) Ik
C1-C2 1.413
C2-C3 1.398
C3-C4 1.416
C4-C5 1.415
C5-C6 1.398
C1-C6 1.411
C2-CL10 1.828
C6-CL9 1.831
C1-Cl11 1.513
C5-H8 1.085
C3-H7 1.085
C4-N15 1.391
C11-H12 1.097
C11-H13 1.097
N15-H16 1.008
N15-H17 1.008
C11-H14 1.091
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C2-C1-Co 113.3386
C2-C1-C11 122.165
C6-C1-C11 124.448
C1-C2-C3 124.979
C1-C2-CL10 118.450
C3-C2-CL10 116.570
C2-C3-C4 119.164
C2-C3-H7 120.210
C4-C3-H7 120.625
C3-C4-C5 118.407
C3-C4-N15 120.760
C5-C4-N15 120.832
C4-C5-C6 119.474
C4-C5-H8 120.505
C6-C5-H8 120.019
C1-C6-C5 124.588
C1-C6-CL9 119.593
C5-C6-CL9 115.818
C1-C11-H13 110.868
C1-C11-H14 110.205
H13-C11-H14 108.3799
C4-N15-H6 120.915
H16-N15-H17 118.164

.LanL2DZ
L0 ()bl 4yl 3

C6-C1-C2-C3 0.0015
C6-C1-C2-CL10 179.9977
Cl1l1-C1-C2-C3 -179.9998
C2-C1-C6-CL9 -179.9977
C11-C1-C6-C5 180
C11-C1-C6-CL9 0.0017
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C2-C1-C11-H12 -59.3863
C2-C1-C11-H13 59.3863
C6-C1-C11-H12 120.6992
C6-C1-C11-H13 -120.6122

C1-C2-C3-C4 0.0004
C1-C2-C3-H7 179.9992
CL10-C2-C3-C4 -179.9987
CL10-C2-C3-C7 0.0001
C2-C3-C4-C5 0.008
C3-C4-C5-C6 -0.0009
C3-C4-C5-H8 179.9983
C3-C4-N15-H16 -0.0073
C3-C4-N15-H17 -179.9954
C5-C4-C6-C1 -0.0002
H8-C5-C6-C1 -179.9994

Sl Jaaall

il e 55518 3 S je (8 A ey dulal) mll padly (4-111) dsaadl o)

3aclall ;eB3LYP diska ol aladcialy ol s 55 58 AU S ja &l A Cildilaa) o (4-111)J g2

.LanL2DZ
Z Y X 3,1 il 3l A8
-0.000040 -0.893861 0.022744 C 1
0.000015 -0.085204 1.181679 C 2
0.000040 1.310757 1.183463 C 3
0.000010 2.002774 -0.052857 C 4
0.000009 1.245151 -1.248736 C 5
0.000022 -0.151761 -1.178447 C 6
0.000029 1.855767 2.122235 H 7
0.000014 1.740311 -2.214733 H 8
0.000034 -1.031022 -2.784540 Cl 9
0.000031 -0.905364 2.816392 Cl 10
0.000054 -2.405922 0.095118 C 11
0.881543 -2.771268 0.636563 H 12
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0.882213 -2.771350 0.635246 H 13
0.000814 -2.848927 -0.902447 H 14
0.000027 3.394060 -0.898470 N 15
0.000075 3.934947 0.761206 H 16
0.000038 3.889045 -0.968406 H 17

AU daada gl bl Ayl Aol g iSAY) Jailuwgy dladl bwa-3-]]]
el Jisa 9618 (AU S el (DFT)

(O ) ia) 23 55 ae (38 55 ol A4S

SLilSae Aol g s dadl duain Gued 2xa ) YY) e lall adgd 4y Hhaill cililuall ¢l jal o

DFT sac by <)

S g5l daai BN-6 waa3 Jaf e Lanl2DZ saclilly B3LYP dida sl Lardiud
oald a5 Bl ailiady AS Al (e g 98 IS el culil die 5551

A bl Jlae 518 U Sl (53 Fia) 2355 45 e 138y sesall 5 sl Jaai 3N-6 Ll

.EJ'.J 17 Q_A‘" Lf}zgﬁ

Agohill Gl Cida g o) peal) Cind AaiY) Cada o glad 3ad 5 ) Y] Culaa yi a8 (5-1d sl any

LanL2DZ saclall ae B3LYP ddsh sl alasinls 4 suaall calad jill a8 3(5- 1) Jad)

4 gunall Gilaa 5l & A guaall aadl) 324 S allg o
Laill 3, | B3LYP/LanL2DZ IR RAMAN

1 62.13 0.0628 0.3322 | CHj, ¢l gl
2 99.34 1.9036 0.0403 | CHs el
3 167.98 6.6971 0.1267 N-CHs-Car el
4 202.62 0.0002 1.5481 Car-H, N-H ¢ il
5 204.43 0.7179 3.6841 CL sl 3,3 5l yal
6 248.05 1.0613 4.1631 | CHgs,-NH2-Cl = &)U
7 308.69 7.7179 0.9160 | CHs za s
8 326.71 2.9706 1.1191 H el
9 345.67 0.0508 1.4284 NH2 ¢ il
10 355.63 3.8680 12.6132 Alaiv) «Claliaia Ak

CHj;
11 389.77 343.4054 0.1986 | NH2 s siwd) z & za )
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12 430.94 1.9463 4.1370 Ca-Ca. Cl
13 486.05 0.0648 20.2756 G ) Al o 0
14 529.54 5.4595 0.1787 | Ca-H, H el
15 541.48 0.0000 3.4526 | Cu-H, N-H o) il
16 618.83 2.0711 1.0047 | Ca-H simall z a5
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Résumé :

Dans ce mémoire, on a concentré notre attention sur [’étude
dudichlorométhylaniline (2,6-dichloro-4-méthyle aniline), qui appartient a la
famille du benzene substitue par des methyles et des halogénes, ce composé
contient un groupe méthyle entouré de deux chlores et un groupe amine entouré
par deux hydrogenes.

Les résultats du calcul de la mécanique quantique fournis par la théorie de
la fonctionnelle de la densité (DFT) avec la fonctionnelle B3LYP et la base
LanL2DZ ont donné une conformation moléculaire tres proche de celle obtenue
théoriquement et expérimentalement par des études antérieures sur des composés
similaires,

Les calculs théoriques ont également permis I’analyse spectrale en
déterminant les difféerents modes de vibrations moléculaires et aussi I’attribution
des déplacements chimiques aux différents noyaux en RMN, ce qui confirme la
validité du calcul et la capacité de la DFT a donner des résultats précis.

Les mots clés :

Dichlorométhylaniline, Theorie de la fonctionnelle de la densité(DFT), fonction
B3LYP, la base LanL2DZ, conformation moléculaire, Spectroscopie, RMN.




