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Résumé

Les divers systèmes détectés dans les milieux extrêmes incluent CS, NS, SO, SO2, C2S, H2CS, OCS, C3S, AlCl, SiH ainsi que les clusters de carbone et les hydrocarbures polyaromatiques (PAHs). Ces systèmes continuent à être largement étudiés en connexion avec la chimie des étoiles carbonées, des comètes et des nuages moléculaires interstellaires. Outre leur signification astrochimique, la connaissance de leurs propriétés physico-chimiques aide à la compréhension de leurs environnements chimiques complexes. 
Dans ce travail, nous nous sommes intéressés à l’étude des propriétés physico-chimiques de l’anionPour cela, nous avons procédé à une optimisation complète  de chacun des onze isomères de cet anion, avec une multiplicité de spin égale à 2, 4 et 6, en utilisant la méthode DFT/B3LYP/6-311+G. L’isomère le plus stable sera ensuite choisi pour le calcul des autres propriétés physico-chimiques. Les résultats obtenus après optimisation, ont été examinés pour une caractérisation structurale (identification des longueurs de liaison, des angles de liaison et des angles dièdres) de chaque isomère. Une comparaison, aux données théoriques de la littérature, a ensuite suivi. 
De plus, nos systèmes ont subi un calcul de fréquences au même niveau DFT/B3LYP/                    6-311+G, générant ainsi un spectre infrarouge pour chacun des onze isomères.
Nous avons poursuivi notre étude par une analyse des orbitales frontières et enfin, nous avons déterminé l’affinité électronique, le potentiel d’ionisation, et le potentiel chimique électronique pour tous les isomères. Les résultats de notre étude serviront, avant tout, de base de données pour ces isomères de l’anion, qui n’ont pas encore été détectés dans le milieu interstellaire, contrairement aux autres clusters du carbone (C2, C3, C4 et C5).
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