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Conclusion genérale

Conclusion générale :

Ce travail est une contribution quantique a 1’é¢tude de la structure et de la réactivité
des hétérocycles, qui jouent un réle important dans I’industrie, 1’agroalimentaire et la
synthese.

On s’est intéress¢ dans ce mémoire a 1’étude de I’influence de 1’hétéroatome X
et/ou Y qui peuvent étre un oxygene ou un soufre, sur les propriétés électroniques et
structurales des composés hétérocycliques caféine et théophylline et de ses derives. Les
différents tautomeres ont été optimisé au moyen de la méthode DFT avec comme base
étendue B3LYP/6-311G en utilisant le code Gaussian03.

Cette ¢tude nous a permet de vérifier que le remplacement de 1’hétéroatome influe
sur la stabilité ; la substitution progressive de 1’hétéroatome oxygéne par un hétéroatome
soufre diminue 1’énergie et augmente la stabilité. Le résultat des écarts HOMO/LUMO
confirme cette conclusion.

Les résultats donnés par les énergies des orbitales moléculaires frontiéres
indiguent que les composeés 4a pour la caféine et 4b pour la théophylline possédent une
affinité électronique trés élevée alors que les composé 2a et 2b s’ionisent plus facilement
avec des énergies d’ionisation faibles.

La distribution des charges de Mulliken nous a pu déterminer les atomes les plus
chargés négativement et ceux qui sont plus chargés positivement qui représentent
respectivement les sites d’attaque électrophile et nucléophile.

Les composés utilisés constituent une base de données qui peut étre utilisée dans
I’é¢tude de la tautomérie. Cette base sera également utile dans 1’étude des relations

structure-activité ultérieures.

Page 50



