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Résumé 

La caféine est une substance naturelle d'origine végétale utilisée pour ses propriétés 

stimulantes sur le système nerveux, on la retrouve sous différentes formes, notamment 

dans les boissons telles que le café, le thé, les sodas industriels, boissons énergisantes, ainsi 

que dans des spécialités pharmaceutiques et compléments alimentaires. 

L’objectif de ce travail était d’étudier l’influence de l’hétéroatome sur les propriétés 

électroniques et structurales de dérivés de la caféine. 

Mots clés : Caféine, Théophylline, DFT. 

 

 

 ملخص باللغة العربية

.هى مادة طبٍعٍت راث أطم وباحً اسخخذمج نخظائض محفضة عهى انجهاص انعظبً  انكافٍٍه 

وجذث فً أشكال مخخهفت، وخاطت فً انمششوباث مثم انقهىة وانشاي وانمششوباث انغاصٌت انظىاعٍت، ومششوباث 

.انطاقت، وكزنك فً انمسخحضشاث انظٍذلاوٍت انخاطت وانمكملاث انغزائٍت  

 و كان انهذف مه هزا انعمم دساست حأثٍش مجمىعت انبذائم عهى انخظائض الإنكخشووٍت وانهٍكهٍت نمشخقاث انكافٍٍه

.اوعكاساحها عهى انخىاص انفٍضٌائٍت و انكٍمٍائٍت  

.DFT انخٍىفٍههٍه، انكافٍٍه ، ة مفتاحيكلمات :   

 

 Abstract 

Caffeine is a natural substance of plant origin used for its  simulative properties on the  

nervous system.  It is found in various forms, especially in drinks such as coffee, tea, 

industrial sodas, energy drinks, as well as in specialty pharmaceuticals and dietary 

supplements. 

The objective of this work was to study the influence of the heteroatom on the electronic 

and structural properties of caffeine derivatives. 
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