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Vers une compréhension de l’influence d’interactions
non covalentes sur la réactivité : une étude théorique

de la formation de la méthylacétamide

Avec le perfectionnement des télescopes, la détection de molécules dans le milieu interstellaire a connu de
grands progrès. En 1974, la méthylamine fut découverte dans le nuage interstellaire Sagittarius B2, soit 4 ans
après la détection de l’eau dans ce même nuage.[1,2] Également, c’est en 2006 que l’on découvre l’acétamide,
produit impliquant la formation d’une liaison de type peptidique.[3] La compréhension de la formation de telle
liaison dans ce type de milieu est un défi, en raison des très basses températures et pressions qui y règnent.
Pour autant, ces liaisons de type peptidique présentent un réel intérêt biochimique, prébiotique et astrochim-
ique.[4]
Ainsi, nous avons démontré, que la formation d’une liaison de ce type (réaction entre l’acide acétique et la
méthylamine conduisant à la formation de la méthylacétamide) peut être « facilitée » par la présence de
quelques molécules d’eau traitées de manière explicites. [5] Cette étude a été réalisé en DFT (Density Func-
tionnal Theory) et avec la théorie quantique des atomes dans la molécule [6,7,8] (QTAIM) permettant de
caractériser les interactions non-covalentes, ainsi que les liaisons covalentes le long du chemin réactionnel.
La complémentarité de ces deux méthodes permet de suivre l’évolution de l’ensemble des liaisons au cours
de la formation de la méthylacétamide et ainsi, d’identifier l’impact de l’ajout d’une à quatre molécules d’eau
explicites à savoir, la synchronicité de la réaction.
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