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Résumé : Cette mémoire traite d'une étude approfondie sur les structures métalliques-organique (MOFs) et
leurs applications variées dans les domaines de I'énergie, de I'environnement, de la médecine et de 1'électronique.
L'étude vise a utiliser la mécanique quantique pour comprendre les propriétés fondamentales de ces structures et
a fournir un modéle de simulation précis utilisant le logiciel Gaussian 09W. L'accent est mis sur I'importance de
la mécanique quantique pour l'interprétation et la création de nouveaux matériaux avec des propriétés uniques,
ainsi que sur le role des techniques computationnelles dans l'analyse et le traitement des données chimiques.
L'étude se concentre particulierement sur le modele Zn-EDTA pour comprendre les possibilités d'amélioration et
de développement des structures métalliques-organique. Elle comprend une explication détaillée des différentes
fenétres de l'interface utilisateur de Gaussian, offrant ainsi un guide complet aux utilisateurs pour comprendre
comment gérer les taches et interpréter les résultats. Cette étude vise a renforcer la compréhension théorique et
pratique des matériaux métalliques-organique, contribuant ainsi au progres scientifique et technologique de ce

domaine crucial.

Mots-clés : Structures métalliques-organique, mécanique quantique, Gaussian 09W, Zn-EDTA, chimie

computationnelle

Abstract: This thesis presents an extensive study on Metal-Organic Frameworks (MOFs) and their diverse
applications in energy, environment, medicine, and electronics. The study aims to use quantum mechanics to
understand the fundamental properties of these frameworks and to provide an accurate simulation model using
the Gaussian 09W software. The importance of quantum mechanics in interpreting and synthesizing new
materials with unique properties is highlighted, along with the role of computational techniques in analyzing and
processing chemical data. The study focuses particularly on the Zn-EDTA model to understand the potential for
improving and developing metal-organic frameworks. It includes a detailed explanation of the various windows
of the Gaussian user interface, providing a comprehensive guide for users to understand how to manage tasks and
interpret results. This study seeks to enhance the theoretical and practical understanding of metal-organic

materials, contributing to the scientific and technological advancement of this vital field.

Keywords: Metal-Organic Frameworks, Quantum Mechanics, Gaussian 09W, Zn-EDTA, Computational
Chemistry
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specificatio

n

Connectivity Geom=Connect or ModConnect Yes
specificatio

ns

Alterations Geom=ReadFreeze Yes

to frozen

atoms

Modification Opt=ModRedundant Yes
S to

coordinates

2nd title and Opt=QST2 or QST3 yes
molecule for
specificatio both
n

Connectivity Geom=Connect or ModConnect and Opt=QST2 or |Yes
specs. for QST3
2nd set of

coordinates

2nd Geom=ReadFreeze Yes
Alterations

to frozen

atoms

Modification Opt=QST2 or QST3 Yes

s to 2nd set
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9] = L A N cilliall 5 Laiy eyl

SP, | Opt, Force,

Scan BOMD Freq IRC | ADMP | Polar | Stable | ONIOM |SCRF| PBC
Molecular Mechanics methods N i i o %
AM1, PM3, PM3MM, PM6, PDDG |  * % ® % # & ® ®
HF -z % ¥ % * -z % % % %
DFT methods % k) z % % % # % % %
CASSCF * * * % * % %
MP2 -.e % * % % % %
MP3, MP4(SDQ) * * num o num * %
MP4(SDTQ), MP5 . num #
QCISD, CCD, CCSD s % nsim X nim X z
QCISD(T) or (TQ) & num &
BD ¥ * % %
EPT ® *
CBS, G», W1 methods *
cls * * * % * % %
TD ® # num # nim # i
EOM * i i z
ZINDO * * *
DFTB * # * % % z
cl ¥ % % %
GVB * * % %

*=Analytic algorithm available
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238 el Cle gana 8 da el ol A Calisial 53 g gl 5iSHN Cldatiid

o) e gana 8 dajaall ol A Calinad 33 g gall $ISE Clladind (il g 3] Jsaal)

Ato cc- cc-pVTZ| |cc-pVQZ cc-pVsaZ cc-pVveZ
ms pVDZ

H 2s,1p || |3s,2p,1d | |4s,3p,2d,1f|| |5s,4p,3d,2f,1| |(6s,5p,4d,3f,2

g g,1h
He | |=2s,1p | |3s,2p,1d | |4s,3p,2d,1f] |/5s,4p,3d,2f, 1| |not available
g
Li- | |3s,2p,| |[4s,3p,2d,| |5s,4p,3d,2f| ||6s,5p,4d,3f,2] |not available
Be 1d 1f 19 g,1h
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Ar 1d 1f 19 g,1h

Ca 5s,4p,| |16S,5p,3d,| |7s,6p,4d,2f| |8s,7p,5d,3f,2| |not available
2d 1f 19 g,1h

Sc- 6s,5p,| ||7s,6p,4d,| |8s,7p,5d,3f| |9s,8p,6d,4f,3| |Inot available
Zn 3d, 1f || |2f,1g ,29,1h g,2h,1i

Ga- | |5s,4p,| ||6S,5p,3d,|| ||7S,6p,4d,2f| |8s,7p,5d,3f,2| |not available
Kr 2d 1f 19 g,1h
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