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Introduction générale

Le pyrone, les aminopyranone et les benzodiazépines sont des composés tres
importants dans la synthése de la chimie organique, ils sont de méme des molécules
tres intéressantes du point de vue pharmaceutique, biologique et médicale ;elles sont
utilistes dans le domaine thérapeutique, comme agents anticonvulsifs, anti-
inflammatoires, analgésiques, antidépressifs du systeme nerveux central et anti-

bactériens.
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Schéma 1 : Composeés étudiés

Les pyrones sont des hétérocycles oxygénés présent dans un grand nombre de
composes naturels. Ce sont des motifs responsables d’activités biologiques variées, ils
sont utilisés en synthése organique comme brigque pour des structures chimiques plus
complexes[1].

Les aminopyrones ont une grande importance dans le domaine biologigue,
pharmacologique et industriel. Les dérivés a-benzopyranone, trivialement appelés
coumarines, constituent une classe importante de composés hétérocycliques

fluorescentes[2].

Les benzodiazépines sont des molécules tres intéressantes du point de vue
pharmacologique. De nombreuses éudes ont démontré leur effet anxiolytique sur le
systéme nerveux humain. Elles sont utilisées dans le domaine thérapeutique [3] et
présentent des activités biologiques importantes [4], particulierement les 1,4- et

lesl,5-benzodiazépines. Les benzodiazépines sont utilisées aussi en tant qu’agents
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anticonvulsifg[5], anti-inflammatoires, analgésiques [6], antidépressifs du systeme

nerveux central [7] et anti-bactériens[8].

Ces molécules existent dans de nombreuses substances naturelles tel que :1a (-)-
Goniothalamin, la Massoiaactone, [9] coumarin, isocoumarin, chromone et la
Strictifolione pour le pyrone. Et aussi pour la benzodiazépine on a : le diazépam, le
noveril, colbazam...etc. Ils jouent auss un réle important dans la synthese organique
et peuvent servir de produits de départ dans la préparation de nouveaux dérivés

fonctionndls.

Les réactions d’amines primaires aliphatiques ou aromatiques [10] sur I’acide
déhydroacétique (DHA) (figurel), aboutissent, en général, a des composés
hétérocycliques variés désignés par « imines de I’acide dehydroacetique» ou bases de
schiff de I’acide déhydroacétiques. Ils sont utilisés comme intermédiaires réactionnels
dans diverses transformations chimiques [10] conduisant a des molécules qui se

distinguent par des propriétés biologiques intéressantes.
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Schéma2 : réaction d’amine primaire sur le DHA

La chimie théorique ou la modélisation moléculaire est une discipline qui
permet de prévoir la structure et la réactivité des molécules ou des systemes de
molécules aux moyens de programmes informatiques. Actuellement la chimie
computationnelle couvre toutes les branches de la chimie. Son but est I’obtention, par
le calcul, de résultats appropriés aux problemes rencontrés en chimie tels les
propriétés thermodynamiques, les grandeurs geéomeétriques, les fréguences de
vibration, les constantes de couplage, les chemins réactionnels et d’autres grandeurs

qui ne sont pas accessibles par I’expérience comme par exemple les propriétés de
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I'état de transition [11]. Les structures geométriques et éectroniques aussi bien que la
stabilité des formes des différentes structures de chemin réactionnelle fournissent une
base pour la comprénhension de leurs activités biologiques et aboutissent a la
détermination de leurs propriétés pharmacol ogiques.

Lachimie guantiqueest une branche de lachimie théoriquequi applique
lamécanique quantique aux systémes moléculaires pour étudier les processus et les
propriétés chimiques.

Nous nous intéressons dans ce travail sur le pyran-2-one noté composé (A), qui
réagit dans un cas sur une diamine noté composé (B) pour donner un
pyranobenzodiazépine (compose C) par deux mecanismes différents. Le but de cette
étude est de déterminer le chemin de réaction le plus favorable. Notons que nos
calculs ont été effectués au moyen de deux techniques quantiques; en méthode semi-
empirique PM3[12], qui demande un temps de calcul trés courts. Pour avoir des
résultats plus précis, nous avons entrepris des calculs au moyen de la méthode ab
initio de Hartree Fock [13] avec la base 6-31G. Notons que nous avons utilisé dans
cette éude que ce soit pour I’optimisation des molécules ou pour les fréquences de
vibration le logiciel Gaussian03[14] et ChemBio3D[15].

Apres cette introduction générale, nous présentons dans le premier chapitre de
ce mémoire un rappel sur les principales méthodes de chimie quantique et logiciels
utilisés.

Le deuxieme chapitre de ce mémoire, porte sur I’étude théorique d’un chemin
réactionnel, ou nous préesentons les états initiaux, les intermédiaires et tous les états de
transition, suivie d’une discussion dans chague étape.

Dans la conclusion générale, nous résumons I’ensemble des résultats obtenus.
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