Abstract:

This work focuses on characterizing the structural and electronic properties of the compound 3-(3,5-Dichlorophenyl)benzene-1,2-diol (C12H8Cl2O2) using both experimental X-ray diffraction data and theoretical calculations based on the density functional theory (DFT) method. The main objective is to perform a structural analysis and investigate various molecular properties. This includes determining intermolecular interactions, particularly hydrogen bonding. Additionally, charge transfer within the compounds is examined using a series of parameters, such as the molecular gap, electrostatic potential, and dipole moment.
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Résumé :
Ce travail se concentre sur la caractérisation des propriétés structurales et électroniques du composé 3-(3,5-Dichlorophenyl)benzene-1,2-diol (C12H8Cl2O2) en utilisant à la fois des données expérimentales de diffraction des rayons X et des calculs théoriques basés sur la méthode de la fonctionnelle de la densité (DFT). L'objectif principal est d'effectuer l'analyse structurale et d'étudier différentes propriétés moléculaires. Cela inclut la détermination des interactions intermoléculaires, notamment les liaisons hydrogène. De plus, le transfert de charge au sein des composés est examiné en utilisant une série de paramètres tels que l'étude du gap moléculaire, du potentiel électrostatique et du moment dipolaire.
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الملخص:
تركز هذه الدراسة على توصيف الخصائص الهيكلية والإلكترونية لمركب 3-(3,5-Dichlorophenyl)benzene-1,2-diol (C12H8Cl2O2) باستخدام البيانات التجريبية المتعلقة بتشتيت الأشعة السينية وحسابات نظرية تعتمد على طريقة الكثافة الوظيفية (DFT). الهدف الرئيسي هو إجراء التحليل الهيكلي ودراسة خصائص الجزيئات المختلفة. ويشمل ذلك تحديد التفاعلات بين الجزيئات، بما في ذلك روابط الهيدروجين. بالإضافة إلى ذلك، يتم دراسة نقل الشحنة داخل المركبات باستخدام سلسلة من المعايير مثل دراسة فجوة الجزيء، والجهد الكهروستاتي وعزم النقطية.
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