

L'abondance relative du cyanure et de l'isocyanure d'hydrogène, HCN et HNC respectivement, varie considérablement d'une région à l'autre du milieu interstellaire. Il arrive même que la forme métastable, HNC, soit prédominante. Nous nous sommes intéressés, dans ce cadre, à l'étude de ces deux isomères typiques de deux manières différentes. Dans un premier temps, nous avons examiné l'effet de la complexation, par des molécules d'eau, sur la différence d'énergie de HCN et HNC. Nous nous sommes ensuite intéressés à la compétitivité, d'un point de vue thermodynamique, de deux réactions impliquant les deux isomères: la consommation de HCN et / ou HNC suivant la réaction de leur isomérisation  puis par hydrolyse de HCN. Les calculs sont effectués au moyen des méthodes des orbitales moléculaires à différents niveaux Post-Hartree-Fock et de la Théorie de la Fonctionnelle de la Densité. La même base de fonctions est utilisée pour l'ensemble des calculs, à savoir la base multiple zéta augmentée de fonctions de polarisation et de fonctions diffuses dont les paramètres ont été adaptés de sorte à reproduire les composantes du tenseur des polarisabilités électriques de molécules modèles. Nous montrons que les différents processus chimiques susceptibles de se produire dans le milieu interstellaire (complexation via des liaisons hydrogène ou les diverses réactions chimiques…), impliquant HCN et HNC, pourraient expliquer la variation de leur abondance.
Par ailleurs, la détection des nitriles dans le milieu interstellaire, dans les comètes et dans l'atmosphère de titan, nous a motivé à nous intéresser à leur isomérisation. Trois séries de composés RCN, ou R est un radical alkyle, sont alors considérés, selon la nature et le type de l'effet électronique que présente le groupement R. Du point de vue astrophysique, notre étude montre que ces réactions, dépendent de l'endroit considéré de l'espace.  
