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Résumeé

Cette recherche porte sur 1’étude des propriétés physicochimiques des composés
hétérocycliques, ainsi que sur la comparaison de leur comportement électronique avec
I’activité antioxydante de la vitamine C et ce, a l’aide de la modélisation
computationnelle. L’étude a concerné les molécules de pyrrole, de furane et de pyridine,
ainsi que la vitamine C, en S’appuyant sur une approche fondée sur la théorie de la
fonctionnelle de la densité (TFD).

Ce travail vise a analyser les propriétés électroniques et la réactivité de ces composés, en
mettant I’accent sur la relation entre 1’écart énergétique (HOMO-LUMO) et la stabilité
chimique. Une problématique principale a été soulevée concernant le degré de corrélation
entre la diminution de I’écart énergétique et 1’augmentation de la réactivité chimique,
notamment dans le cas de la vitamine C.

Le logiciel Avogadro a été utilisé pour construire les modéles moléculaires et visualiser
les orbitales moléculaires, tandis que le logiciel ORCA a servi & optimiser la géométrie
moléculaire, calculer les énergies des orbitales et déterminer I’écart énergétique.

Les résultats ont montré que la vitamine C possede le plus faible écart énergétique par
rapport aux autres composes, ce qui indique une forte réactivité chimique et une grande
facilité d’échange électronique, expliquant ainsi son efficacité en tant qu’antioxydant. En
revanche, les autres composés hétérocycliques présentent des écarts énergétiques plus
élevés, traduisant une stabilité relative plus importante.

Cette étude confirme I’importance de 1’écart énergétique comme indicateur fondamental
de la réactivité chimique, tout en recommandant 1’élargissement des recherches a 1’aide
de modéles computationnels plus précis.

Mots-clés :

Théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), fonctionnelle B3LYP, écart énergétique,
orbitales moléculaires frontieres (HOMO-LUMO), vitamine C, composes
hétérocycliques.
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Abstract

This research investigates the physicochemical properties of heterocyclic compounds and
compares their electronic behavior with the antioxidant activity of vitamin C using
computational modeling. The study involved pyrrole, furan, and pyridine molecules, in
addition to vitamin C, based on an approach founded on Density Functional Theory
(DFT).

The aim of this work is to analyze the electronic properties and reactivity of these
compounds, with particular emphasis on the relationship between the HOMO-LUMO
energy gap and chemical stability. A major research question addressed the extent to
which a decrease in the energy gap is associated with an increase in chemical reactivity,
especially in the case of vitamin C.

The software Avogadro was used to build molecular models and visualize molecular
orbitals, while ORCA was employed to optimize molecular geometry, calculate orbital
energies, and determine the energy gap.

The results showed that vitamin C possesses the smallest energy gap among the studied
compounds, indicating high chemical reactivity and a strong ability to exchange
electrons, which explains its effectiveness as an antioxidant. In contrast, the other
heterocyclic compounds exhibited larger energy gaps, reflecting relatively higher
stability.

This study confirms the importance of the energy gap as a fundamental indicator of
chemical reactivity and recommends extending the research using more accurate
computational models.

Keywords :

Density Functional Theory (DFT), B3LYP functional, energy gap, frontier molecular
orbitals (HOMO-LUMO), vitamin C, heterocyclic compounds
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