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اسید فىیل سًسیىیک با استفادٌ از محاسبات  بلًري شدت َا برای ومًوٍ تک  رامان رتعاشیطًل مًج َای ا وظیر ییپارامترَا –چکیدٌ 

طیف مقایسٍ شدٌ است. مطالعات بر ريی بٍ وام ساجان ي َمکاران  فردی کارمحاسبٍ شدٌ ي با وتایج تجربی حاصل از وظریٍ تابعی چگالی 

 یباعث بًجًد آمدن مرزَای َیدريشووشان داد کٍ از َر مًلکًل اسید با گريٌ َای کربًکسیل  بلًرچرخٍ َای دی مرَا در  ارتعاشی

بر ویس مقادیر بدست آمدٌ َدف از ایه مقالٍ یک بررسی جُت امکان شبیٍ سازی مقادیر تجربی بًد ي َای مجاير میگردد.  برای مًلکًل

 صحت ي تطبیق بالای وتایج گرفتٍ شدٌ از محاسبات تاکید داشت.

 .اى، اظيذ فٌيل ظَظيٌيک، ًظریِ تاتؼی چگالیطيف راه -كليذ ٍاشُ

 

 

The calculation and investigation of Raman vibrational spectra 

wavenumbers via DFT 
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Abstract- Parameters such Raman vibrational wavenumbers and the intensities for single crystal Phenylsuccinic acid with use 

of density functional theory (DFT) have been calculated and compared with results by Sajan et al. The investigations on the 

vibrational spectra of cycle dymers in crystal with carboxyl groups from each acid molecule create hydrogen bounds for near 

molecules. The aim of this paper is an investigation of experimentally values and the obtained values confirmed our 

calculations process. 
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مطالعٍ ي محاسبٍ ی طًل مًج َای ارتعاشات طیف رامان با استفادٌ از وظریٍ تابعی 

   چگالی

 رظَل هلک فرٍ  احعاى طالثياى
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 مقدمٍ -1

( یکی از رٍغ ّای تعيار خَب DFTًظریِ تاتؼی چگالی )

ٍ لذرتوٌذ هحاظثاتی ترای ظاختارّای الکترًٍيکی هی 

دی ظاتك تر ایي تَظط افرادی [. ًتایح هتؼذ1ٍ۱ٍ9تاؼذ]

هطالؼِ ؼذُ ٍ حاكی از هَفميت آى ّا در اظتفادُ از ایي 

[. ایي ًظریِ یکی از رٍغ ّای 0ٍ1ٍ2رٍغ تَدُ اظت ]

خَب در خْت ؼثيِ ظازی همادیر اػذاد هَخی ارتؼاؼی، 

ظاختار هَلکَلی ٍ ّوچٌيي اًرشی كل هی تَاًذ تاؼذ. 

ؼذُ تا رٍغ  ترای ؼرٍع تْتر اظت تِ ًتایح هحاظثِ

تذظت آهذُ ٍ  B3LYPًظریِ تاتؼی چگالی كِ تا ؼيَُ 

. ؼایاى ؼَد[ ارائِ ؼذُ تَخِ 3ٍ4ٍ5ّوچٌيي در هراخغ ]

تا در  G(d, 2p)+311-6ركر اظت كِ هحاظثات در پایِ 

ًظر داؼتي یک درخِ ی اختلال كَاًتَهی ٍ ّوچٌيي 

ؼذُ  اًدام در اًذركٌػ 2dاثرات لطثيت اٍرتيتال ّای 

 اظت.

 جسئیات محاسبات اوجام شدٌ -2

تا اظتفادُ از  abتواهی هحاظثات اٍرتيتال هَلکَلی تر پایِ 

در فرآیٌذ ایي [. 14م گرفتِ اظت ]ًرم افسار گَظيي اًدا

تْيٌِ  ظَظيٌيک فٌيل اظيذظاختار هَلکَل  ،هحاظثات

 هَخی راهاى تا اظتفادُ از پایِ اػذادظازی ؼذُ ٍ 

B3LYP/6-311G (d,2p) اظت. تواهی هحاظثِ ؼذ ُ

تطثيك دادُ  كويٌِظاختارّای تْيٌِ ظازی ؼذُ تا اًرشی 

هَخی ارتؼاؼی ّواٌّگ تا اظتفادُ از  اػذاداًذ.  ؼذُ

هؽتك درخِ دٍم ترای تطثيك ّوگرایی تِ تْتریي ٍخِ  

ّای ارتؼاؼی  اتی اًرشیتر رٍی ظطح پتاًعيل ٍ ترای ارزی

كِ در  اًذ. در ظاختارّای تْيٌِ ًمطِ صفر هحاظثِ ؼذُ

هذّای فركاًعی  ،اًذ ؼذُایي پصٍّػ در ًظر گرفتِ 

ؼًَذ، كِ ًؽاى دٌّذُ اًتخاب  هدازی هؽاّذُ ًوی

تاؼذ.  يح ظطح اًرشی پتاًعثلی حذاللی هیصح

ی تْيٌِ تَظط حذالل ظازی اًرشی ًعثت تِ  ٌّذظِ

ذٍى تحويل ّيچ گًَِ ليذی ّای ٌّذظی ت تواهی كويت

هحاظثات ًيس تا  ظت.ا هحاظثِ ؼذُتر تمارى هَلکَلی 

تَدُ كِ در هحيط ٍیٌذٍز  49اظتفادُ از ترًاهِ گَظيي 

در ایي هحاظثِ ظؼی تر حذاكثر تْيٌِ  اًدام ؼذُ اظت.

ظازی ظاختار هَرد هطالؼِ تا اظتفادُ از ًظریِ تاتؼی 

گرادیاًی ٍ پایِ اًتخاتی چگالی ٍ تا در ًظر گرفتي رٍغ 

6-311G (d,2p) ِتاتؼی چگالی  ؼذُ اظت. هحاظثات ًظری

ّای غير  اًدام یافتِ اظت كِ در آى تاتغ B3LYPتا تاتغ 

-Leeّای ّوثعتگی  [ ٍ تاتغ14ٍ11] Beckeكاًًَی 

Yang-Parr  تِ كار تردُ ؼذُ اظت. پط از تکويل فرآیٌذ

تْيٌِ ظازی، ّعيي كِ ّواى هؽتك درخِ دٍم اًرشی تِ 

ػٌَاى یک تاتؼی از هختصات ّعتِ اظت هحاظثِ ؼذُ ٍ 

ایٌکِ ظاختار تطَر صحيحی كويٌِ ؼذُ ای ارزیاتی تر

فركاًط ّای [. 1۱ٍ19] ؼَد هیتاؼذ هَرد تررظی ٍالغ 

ارتؼاؼی كِ از آى ترای ؼثيِ ظازی طيف ّای ارائِ ؼذُ 

در ایي همالِ اظتفادُ ؼذُ اظت از ّويي هؽتمات هرتثِ 

دٍم اظتخراج ؼذُ اظت. تواهی هحاظثات اًدام ؼذُ ًيس 

 تاؼذ. درخِ كلَیي تَدُ هی 944اتاق كِ  ی دهای تر پایِ

 تحلیل ارتعاشات -3

تر پایِ ؼثيِ  ظَظيٌيک فٌيل اظيذتحليل طيف ارتؼاؼی 

ٍ طيف تدرتی راهاى  FTIRظازی ًظری ٍ طيف تدرتی 

          تا اظتفادُ از ًظریِ تاتؼی چگالی در تراز

B3LYP/6-311G (d,2p)  اًدام ؼذُ اظت. هذّای

ذ كرتَكعيل ٍ حلمِ ی فٌيل تطَر ارتؼاؼات هتيلي، اظي

خذاگاًِ هَرد تررظی لرار گرفتِ اظت. اػذاد هَخی 

زُ گيری راهاى اًذا ًَارارتؼاؼی هحاظثِ ؼذُ، هکاى ّای 

 اًذ. ارائِ ؼذُ 1ؼذُ در خذٍل 

 ارتعاشات حلقٍ فىیل -3-1

در تک خاًؽيٌی  C-H (stretching) ارتؼاؼات كؽؽی

    - 9444 ی ّای تٌسى تطَر هؼوَل در ًاحيِ مِحل

cm
 ضؼيفتا ؼذت ّای ًَار .هؽاّذُ هی ؼَد 19144-

cm ٍ  942۱در  راهاى
   هذ كؽؽی تاؼٌذ. هی 194۱1-

C-C [10ٍ11ٍ12 یک هذ لَی راهاى در ]cm
-1 1420 

cmضؼيف راهاى ّوچٌيي در  ًَارهی تاؼذ. 
-1 1141 

تِ ػٌَاى  CH (bending) ؼَد. هذ خوؽی هؽاّذُ هی

cmهذی ضؼيف در 
-1 1۱11 ،cm

ی لَی ًَارٍ  1433  1-

cmدر 
  در ًاحيِ ؼَد. در طيف راهاى ظاّر هی 114۱ 1-

1144 - cm
َر لاتل هلاحظِ ای راهاى ًيس تط 1444  1-

cmتاؼذ كِ  فؼال هی
ی ّويي  ًؽاى دٌّذُ 149۱  1-

 هَضَع اظت.

 ارتعاشات گريٌ متیله -3-2

گرٍُ هتيلي در ًاحيِ حَل  C-Hهذ كؽؽی پاد هتمارى 

cm
cmهذ هتمارى آى در حَالی  ٍ ۱504 1-

-1 ۱424 

. هذ كؽؽی [11ٍ1۱ٍ19ٍ10ٍ11هَرد اًتظار اظت ]

دارای هذی در  ظَظيٌيک فٌيل اظيذ در CH2پادهتمارى 
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cmحذ هياًِ در طيف راهاى در حَالی 
-1 ۱511  ٍcm

-1 

تاؼٌذ. در حالتی كِ ایي هذ هتمارى تاؼذ ًيس  هی ۱521

cmدر حَالی 
د اػذاذ تَد. ٍ تصَرت تيس خَاّ ۱594 1-

هَخی هحاظثِ ؼذُ هذّای تالا ترای هذّای كؽؽی 

cmهتمارى ٍ پادهتمارى هتيلي تِ ترتية تراتر تا 
-1 ۱514 

 ٍcm
 تاؼٌذ. هی ۱5۱۱ 1-

 - 1011تطَر هؼوَل در ًاحيِ ی  CH2ارتؼاؼات ترؼی 

cm
ّای ًَارگيرًذُ در تر ةؼَد كِ اغل ظاّر هی 109۱ 1-

cmّای ضؼيف در ارًَ[. 10ٍ11هتَظط گًَِ ّعتٌذ ]
-1 

هرتَط تِ  CH2 (scissoring) هرتَط تِ هذ ترؼی 1004

ارتؼاؼات خٌثاًِ ای هتيلي تطَر هؼوَل طيف راهاى اظت. 

cmدر حَالی 
تاؼٌذ. در هادُ تحت هطالؼِ  هی 19۱4 1-

cmدر ایي همالِ ًيس ایي ارتؼاؼات در 
تاؼٌذ  هی 1۱35 1-

گالی تذظت آهذ. كِ تا اظتفادُ از هحاظثات ًظریِ تاتؼی چ

 CH2 (rocking) ٍ ًَظاًی (twisting) ارتؼاؼات رلاصکی

cmدر طيف راهاى تررظی در 
-1 1434  ٍcm

-1 390 

ؼًَذ كِ تا ًتایح گسارغ ؼذُ در هراخغ  ظاّر هی

cmٍ  1434[ كِ تِ ترتية تراتر 2ٍ10ٍ11]
-1 394 

 تاؼٌذ هطاتمت تعيار خَتی دارًذ. هی

 ارتعاشات گريٌ کربًویل -3-3

، ارتؼاؼات (COOH)در یک گرٍُ كرتَكعيل غير یًَيسُ 

 - 1311اغلة در ًاحيِ هَخی از [ C=Oكؽؽی كرتًَيل ]

cm
گردد. اگر دی هر را تِ ػٌَاى یک  ظاّر هی 11314-

خسء دظت ًخَردُ در ًظر تگيرین، آًگاُ دٍ ارتؼاغ 

cmكؽؽی كرتًَيل در طيف راهاى در هحذٍدُ 
-1 1244 

- cm
هتمارى خَاّين داؼت ترای كؽػ  11204-

در ایي همالِ ارتؼاغ كؽؽی هذ كرتًَيل در [. 10ٍ11]

cm
كِ دارای همذاری در حذ هياًِ  اظت 1222 1-

 تاؼذ. هی

 ارتعاشات گريٌ َیدريکسیل -3-4

ّای كؽؽی ٍ خوؽی ّيذرٍكعيل هی تَاًٌذ تَظط ًَار

ؼٌاظایی ؼًَذ كِ آى ًيس تِ طَل  ًَارػرض ٍ ؼذت 

 پيًَذ. در فرم دی هری ّيذرٍشى ٍاتعتِ اظتپيًَذ 

 یک پيک راهاى تعيار لَی در O-Hكؽؽی  ًَارّيذرٍشى، 

cmی  ًمطِ
ی  صفحِ دارد كِ تِ ػلت هذ ّن 1۱52 1-

تِ ػٌَاى  O-Hدگردیعی اظت. هذ خارج از صفحِ گرٍُ 

cmهذ تعيار لَی یک پيک در 
هرتَط تِ طيف  544 1-

تِ ػٌَاى  C-O (H)هذ كؽؽی  راهاى تِ ها خَاّذ داد.

cmهياًی در طيف راهاى در  ًَاریک 
ظاّر  1142 1-

 ؼَد. هی

 مدَای خارجی -3-5

 - 4  حَالی  در ارتؼاؼات ؼثکِ هؼوَلا در ًاحيِ ای 

cm
تاؼٌذ. ایي هذّا ًاؼی از ارتؼاؼات  هی 944 1-

ّا ٍ ارتؼاؼات هی تاؼٌذ ٍ در  چرخؽی ٍ اًتمالی هَلکَل

د هَخی ّای تا اػذاًَارّيذرٍشًی ّعتٌذ.  پيًَذگيرًذُ تر

ّيذرٍشى در طيف راهاى تطَر غالة  پيًَذكن ارتؼاؼات 

ضؼيف، پْي ٍ ًاهتمارى ّعتٌذ. ارتؼاؼات ؼثکِ ی ًَع 

[. 12ی تر از ًَع اًتمالی ّعتٌذ ]چرخؽی اغلة لَ

ی  ارتؼاؼات درٍى هَلکَلی تا اػذاد هَخی كن در تردارًذُ

cmٍ  1۱1، 10دی هر در  OH…O ًَاردٍ 
تِ  130 1-

چؽی از دٍ هَلکَل در تردارًذُ ی چرخػ یک حركت پي

ًعثت دادُ  ّا در تراتر ّوذیگر  درٍى صفحِ ای هَلکَل

 ؼَد. هی

 

 
تا  ظَظيٌيک ٌيلف اظيذ( طيف راهاى ؼثيِ ظازی ؼذُ a)6 1ؼکل 

( طيف تدرتی ًسدیک زیر لرهس b. )B3LYP/6-311 G(d,2p)هحاظثات 

 .ظَظيٌيک فٌيل اظيذتثذیل فَریِ راهاى 

 

 یریگ وتیجٍ -4

هحاظثات ًظریِ تاتؼی چگالی تا اظتفادُ از تراز 

B3LYP/6–311G (d, 2p)  اػذاد  ترای تذظت آٍردى

 ٌيلف اظيذ تلَرّا در تک  هَخی ارتؼاؼی ٍ ؼذت

هَرد اظتفادُ لرار گرفت. تررظی ٍ رظيذگی  ظَظيٌيک

 تلَردر طيف ارتؼاؼی ؼکل یافتي چرخِ ی دی هرّا را 

از ّر هَلکَل  رتَكعيلكهَرد هطالؼِ تا گرٍُ ّای 
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ّای هداٍر  ّيذرٍشى اظيذ حفاظت ؼذُ تِ آى هَلکَل

طيف ارتؼاؼی هحاظثِ ؼذُ كِ تا كٌذ.  تصذیك هی

اظتفادُ از هحاظثات ًظریِ تاتؼی چگالی تذظت آهذ در 

تاؼٌذ كِ  لایی تا همادیر تدرتی ثثت ؼذُ هیتظاتك تا

 تاؼذ. در ایي زهيٌِ هی ظازیحاكی از هَفميت ؼثيِ 

تایح تذظت آهذُ تر صحت تالای ًتایح تذظت آهذُ از ً

هحاظثات ًظری از طریك تطاتك آى تا همادیر تدرتی ثثت 

 کایت دارد.ؼذُ لثلی ح
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