L’étude potentiomètrique a été complétée par la modélisation par mécanique moléculaire de tous les complexes mis en évidence dans l’étude en solution. Nous avons testé différents modes de coordination de l’histidine et du tryptophane et différentes coordinences autour de l’ion central.

La modélisation moléculaire s’est avérée intéressante car elle nous a permis d’aboutir à une géométrie optimisée, à une énergie minimale pour chaque complexe et à un ordre de stabilité pour différentes séries de complexes. Les résultats obtenus sont en général en accord avec ceux obtenus par potentiomètrie.  

La dernière partie de ce travail a été consacrée à la synthèse de complexes ternaires à l’état solide et à leur caractérisation par les méthodes spectroscopiques conventionnelles: Analyse élémentaire, spectroscopie IR, spectroscopie RMN, spectrophotométrie UV-visible, et conductimétrie.

L’ensemble des résultats obtenus suggère :

- Une oxydation du cobalt (II) en cobalt (III) dans les complexes lors de la  complexation.

- Une coordinence six autour de l’atome central.

- Un mode de coordination tétradentate par les atomes N et O dans le cas du ligand H2L et de sa dérivée H2L′ et monodentate dans le cas de l’histidine et du tryptophane.
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