Des calculs systématiques utilisant la fonctionnelle PW91/DFT et la méthode de Moller Plesset à l'ordre deux (MP2) ont été effectués dans notre travail, L'étude des complexes résultants d'interaction entre les cycles azotés délocalisés (pyrrole, imidazole) et la molécule H2O, ainsi que entre la molécule du CO2 et différents groupes amines, a été abordée dans le cadre du modèle de la supermolécule.
L'erreur de superposition de base (BSSE) et la correction de l'énergie du point zéro (ZPVE) ont été pris en compte dans l'évaluation des énergies d'interaction entre les différents fragments.
Plusieurs approches des substrats sont obtenues, par la suite l'analyse du type de liaison résultante a été faite.
- Nos résultats indiquent que :
Plusieurs approches sont possibles avec des supports d'adsorption azotée délocalisée, aussi qu'avec des groupements aminés.
Le deuxième atome d'azote de la molécule imidazole influence considérablement l'orientation de l'adsorption.
Les complexes formés avec la molécule d'imidazole sont plus stable que ceux formés avec la molécule pyrrole.
L'adsorption des molécules de CO2 est possible sans réaction chimique.
Plusieurs molécules CO2 peuvent être adsorbées sur un seul support  amine.
