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Résumé: Dans le cadre de cette thèse, une étude structurale et énergetique de divers conformères 

des monosaccharides 3,6-anhydro-α-D-galactose, 2-O-sulfaté-3,6-α-D-anhydrogalactose et autres 

disaccharides β-D-neocarrabiose, β-D-neocarrabiose monohydraté, neo-κ-et neo-ί-carrabiose 

comportant des liaisons glycosidiques du même type a été réalisée dans la phase gazeuse et dans le 

solvant implicite. Pour ceci, des calculs quantiques (ab initio et DFT) ont été effectués, en utilisant des 

modèles qui simulent la présence du solvant implicite en utilisant les deux modèles Onsager et PCM, 

et β-D-neocarrabiose monohydraté en utilisant l’effet de l’introduction de la correction Counterpoise-

BSSE.  Dans ce but, nous avons suivi une procédure en deux étapes: la construction de cartes 

adiabatiques avec la fonctionnelle et la base B3LYP/6-31G(d), suivie par une relaxation complète des 

conformations de plus basses énergies, en utilisant les niveaux de théorie B3LYP, B3PW91 et MP2 

avec plusieurs ensembles de base. 

Summary : In this thesis, a structural and energetic study of various conformers of monosaccharides 

3,6-anhydro-α-D-galactose, 2-O-sulfaté-3,6-α-D-anhydrogalactose and disaccharides β-D-

neocarrabiose, β-D-neocarrabiose monohydraté, neo-κ-et neo-ί-carrabiose with other glycosidic 

bonds of the same type in vacuum and in water. For this, quantum calculations (ab initio and DFT), 

have been made using models that simulate the presence of an implicite solvent using Onsager and 

PCM models, and β-D-neocarrabiose monohydrate using the introduction of the correction effect of 

the Counterpoise-BSSE.  For this purpose, we followed a two-step process: the construction of 

adiabatic maps with functional and basis set B3LYP/6-31G(d),    followed by a complete relaxation of 

the lowest energy conformations, using the levels of theory B3LYP, B3PW91 and MP2  with several 

basis sets. 
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 في هذه الأطروحة، تم إجراء دراسة هيكلية و طاقوية لانواع مختلفة من السكريات الأحادية :ملخص

 3,6-anhydro-α-D-galactose، ,2-O-sulfaté-3,6-α-D-anhydrogalactoseوالمركبات السكرية الثنائية  ،β-D-

neocarrabiose  و   monohydraté neo-κ-et neo-ί-carrabiose β-D-neocarrabiose    مع رابطة غليكوزيدية أخرى

، باستخدام النماذج التي quantiques(ab initio et DFT) لهذا، تم إجراء حسابات. من نفس النوع في الحالة الغازية والمذيبات

 باستخدام تأثير β-D-neocarrabiose monohydraté  وPCM و Onsager باستخدام نماذج implicite تحاكي وجود مذيب 

-3LYP/6بناء خرائط ثابت الحرارة مع وظيفية والأساسية:ا باتباع عملية من خطوتينقمنذلك الهد ف،  ل.CP-BSSE لإدخال التصحيح

31G(d) B يليها الاسترخاء الكامل من أدنى التشكل الطاقة، وذلك باستخدام مستويات نظرية B3LYP، B3PW91 و MP2  مع عدة

 .مجموعات أساس

Mots clés: Carte adiabatique, conformères, méthodes DFT, phase gazeuse et solvant. 

                                         

 


