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Résumé

Le but de ce travail est d'étudier les propriétés physiques et chimiques du 2-Oxindole et
de ses dérivés par modélisation moléculaire. Tout d'abord, nous minimisons le noyau 2-
Oxindole par les méthodes suivantes: PM3, Ab initio / MP2 // 6-31G * et DFT / B3LYP
[ 6-31G *, via le logiciel Gauss 09 pour comparer, et comparé les résultats de calcul avec
l'indole Les valeurs expérimentales des paramétres structuraux déterminent la méthode la
plus appropriée, a savoir MP2 / 6-31G * et utilisent cette méthode pour calculer les
parameétres électroniques et I'énergie du potentiel électrostatique du noyau de base ... et
calculer I'énergie orbitale ultime du dérivé (HUMO / LUMO) ) Pour déterminer sa

réactivité chimique et ses propriétés chimiques

Enfin, nous avons étudié la relation quantitative structure / activité (QSAR) par les
méthodes suivantes: Logiciel HyperChem, nous avons constaté que ces composés ont de

tres bons La biodisponibilité orale a été établie sur les biorécepteurs.

Mots clés: 2-Oxindole, modélisation moléculaire, MP,, DFT, QSAR.
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. DensityFunctional Theory.
. Intermediate Neglect of Difterential Overlap.
: Semi-Ab-Initio Model 1.

- Austin Model 1.

. ParameterizedMethod 3.

. Complete Neglect of Differential Overlap.
. Hartree-Fock.

. HighestOccupiedMolecular Orbital.

. LowestUnoccupiedMolecular Orbital.

. Quantitative structure-activityrelationships.
: HOMO-LUMO energy gap.
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