



Les composés présentés n’ont fait, à notre connaissance, l’objet d’aucune étude théorique antérieure.
Au terme de ce travail et comparativement aux données expérimentales, la stabilité des configurations cis indane-diols  par rapport aux trans  est vérifiée.
L’étude, en phase gazeuse au moyen des méthodes ab initio HF, MP2 et DFT, a montré la prédominance de la forme cis pour les deux isomères. La méthode DFT/B3LYP conduit à une énergie plus stabilisante que celles obtenues avec les calculs RHF, PBE1PBE et MP2.
L’extension de la base n’a pas un grand effet sur les résultats des différents calculs.

Nos résultats ont montré que la présence du solvant n’a pas modifié l’ordre de stabilité des deux configurations par rapport à celui obtenu en phase gazeuse. Cependant, l’effet du solvant augmente la stabilité des deux isomères, et leur stabilité croît avec l’augmentation de la polarité du solvant.

La solubilité des indane-diols est beaucoup plus marquée dans le solvant polaire H2O que dans le THF et CCl4.

Les propriétés moléculaires (moments dipolaires, énergies d’ionisation, affinités électroniques) sont influencées par la nature du solvant. Passage

L’état de transition obtenu lors de la transformation de la forme cis à la forme trans est caractérisé par la rupture de liaison C-O qui conduit à l’élimination d’une molécule H2O.

Le travail réalisé dans ce mémoire nous a permis de nous initier et d’appliquer un certain nombre de méthodes de calcul présentes dans le programme G03.

Notre perspective serait donc la publication des différents résultats déjà obtenus, puis, continuer le travail avec une étude spectroscopique et photochimique beaucoup plus approfondie.

