Notre travail s’inscrira comme une contribution à
l’étude quantique de la structure et de la réactivité radicalaire des monomères diacrylates BISAA
( Bisphéno l A diacrylate) , BIS-MA (Bisphénol A diméthacrylate) , BIS-GAA(2,2-bis (4-
(2-hydroxy3-acryloyloxypropoxy) phényl) propane), BIS-GMA (2,2-bis (4- (2-hydroxy3-
méthacryloyloxypropoxy) phényl) propane ), TEGAA ( TriEthylène Glycol diacrylate),
TEGMA (TriEthylène glycol diméthacrylate). Nous procéderons tout d’abord à la
détermination de toutes les caractéristiques structurales et énergétiques (géométrie,
distribution électronique, enthalpie de formation de l’état fondamental de ces différents
monomères. Les radicaux R1. et R2. issus du photoamorçage du Darocure et Bapo seront
également optimisés. Ensuite nous avons entrepris l’étude de la photopolymérisation de ces
composés : les deux possibilités d’addition de R1. sur la double liaison du monomère acrylate
au cours de l’étape d’initiation seront envisagées. Les deux chemins réactionnels possibles
pour chacune des réactions d’initiation seront établis et les valeurs des énergies d’activation
et des enthalpies de cette réaction seront comparées aux valeurs expérimentales disponibles9.
