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RESUME

Ce travail consiste a étudier les propriétés structurales, électroniques, vibrationnelles et
mécaniques de I'acide glutamique (CsHgNO, ), les calculs d'optimisation géométrique ont été
effectués par la théorie de la fonctionnelle de la densité DFT en utilisant le programme
CASTEP avec I’approximation GGA et la fonctionnelle PBE.

Les propriétés vibrationnelles ont été étudiées a I'aide de la spectroscopie infrarouge
.Nous avons également étudié I'effet du la pression hydrostatique sur les propriétés
structurales de la molécule a température T = 0 K pour des pressions entre -10 et 20 GPa

pour I’étude du comportement mécanique de la molécule de I'acide glutamique.

mots clés : L'acide glutamique CsHgNO,4, Calculs DFT ,spectroscopie IR.




ABSTRACT

This work consists in studying the structural, electronic, vibrationnal and mechanical
properties of glutamic acid (C5HINO4).

The optimizations of the crystal structure were performed by density functional

theory (DFT) using CASTEP program with the GGA approximation and PBE functional.
The vibrational properties have been investigated using the infrared spectroscopy

The effect of hydrostatic pressure on the structural properties at T = 0 K between -

10, 20 GP has been also studied to understind the mechanical behavior of glutamic acid.

Keywords: glutamic acid C5HINO4, IR spectroscopy, DFT calculations.
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INTRODUCTION GENERALE

INTRODUCTION GENERALE :

La biochimie est définie comme I’étude des substances chimiques appartenant a la
matiére vivante, elle est considérée comme un domaine vaste, mais sa particularité consiste a
I’exploration de la mati¢re vivante pour arriver aux résultats importants dans les domaines

comme, la médecine, I’industrie alimentaire ...etc [1].

Les composés biologiques se divisent en deux parties principales: La premiére partie
comporte les composés organiques carboniques. Ce sont des produits chimiques contiennent
des carbones, la deuxiéme partie est celle des composés inorganiques comme 1’eau et les

selles.

La protéine est considérée comme 1’un des composés organiques qui est la base de la
composition des cellules vivante, elle est composée principalement des acides aminés. Les
acides aminés eux-mémes sont formés d’un carbone lié a un groupement amine (NH2), un
groupement acide (COOH), un hydrogéne et un radicale (R) [2], ce qui explique la diversité

des organismes vivants.

Le travail présenté dans ce mémoire porte sur 1’étude des propriétés structurales,
électroniques vibrationnelles et mécaniques de 1’un des acides amingés, il s’agit de I’acide
glutamique (C5H9NO4). Nous avons choisi cette molécule en raison de sa grande importance
biologique, elle est considérée comme la plus fréquente dans le tissu musculaire parmi les
acides amines. L’acide glutamique joue un role vital dans la transmission synaptique car il
contribue a la transmission du signal aux extrémités des cellules nerveuses. Il est également
utilisé dans 1’industrie alimentaire en particulier comme additif (codes E620 - 629) sous

forme de glutamate Mono-Sodique [3,4].

Dans ce travail, nous avons étudié cette molécule théoriqguement et expérimentalement
.Les calculs théoriques sont basés sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) a

I’aide du code CASTEP, et la partie expérimentale est basée sur la spectroscopie infrarouge.
Ce travail s’article autour de quatre chapitres :

Dans le premier chapitre, nous avons commencé par des généralités sur les acides
aminés et la plus grande partie est consacrée a la présentation de la molécule étudiée ainsi

que ses différentes propriétés.
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eDans le deuxiéme chapitre : nous avons abordé les notions théoriques des ondes
électromagnétiques. Nous avons, aussi parlé de la technique expérimentale utilisée dans
1’étude, qui est la spectroscopie infrarouge IR.

eDans le troisieme chapitre: nous avons présenté les différents appareils,
instruments et les produits utilisés dans notre travail, et on a présenté en détail les différentes
démarches expérimentales pour enregistrer le spectre IR de 1’acide glutamique.

e Dans le quatrieme chapitre: nous avons presenté les différents résultats théoriques
et expérimentaux qui concernent les propriétés structurales électroniques, vibrationnelles et

mécaniques de I'acide glutamique.

Enfin, Nous avons terminé ce mémoire par une conclusion générale résumera les

principaux résultats obtenus.
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CHAPITRE | : GENERALITES SUR LES ACIDES AMINES

| .1 Introduction :

Les protéines sont des grosses molécules qui sont composées d’un enchainement
d’acides aminés reliés entre eux par des liaisons peptidiques (CO-NH). Toutes les protéines
sont formées a partir de 20 différents acides aminés [1]. Parmi ces 20 acides aminés, nous
intéresserons a 1’étude de 1’acide glutamique (C5H9NO4), en étudiant ses propriétes

structurales, vibrationnelles et mécaniques.
| .2 Acides aminés :

Un acide aminé est une espéce organique composé d’un carbone tétraédrique central
(appelé carbone a) [5] attaché a un groupe amine (NH,), un groupe carboxyle (COOH), un

atome d’hydrogéne et un radical R voire la figure (1.1).

Les acides aminés different par la nature de la chaine latérale (radicale R), ce qui

conduit a I’obtention de 20 standards acides aminés voire la figure(l.2).

I

NH> C. COOH

o]

Figure(l.1): La structure générale d’un acide aminé.
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Il est important de mentionner que tous les acides aminés ont la méme structure de base
comme montré dans la figure (I. 1), leurs structures ont été déterminées par les méthodes de
diffraction des rayons X sur les monocristaux [4].

Figure(l.2) : Les vingt acides aminés standards.
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1.2.1 Configuration: chiralité et activité optique :

Tous les acides aminés, a 1’exception de glycine, sont des molécules chirales, car ils
contiennent un atome carbone asymétrique (carbone o)) associé¢ a quatre groups d’atome figure

(1.3), ce quiconduit ala activité optique de ces molécules [6].

R

H
i
i
i
!
i

o‘-’;C*
,s‘i \

H olele}

HoN

Figure (1.3) : Structure tétraédrique d’un acide aminé.

l. 2.2 Conformation : forme moléculaire :

Les acides aminés qui ont les configurations L et D sont appelés « énantiomeres»
figure(1.4) [7].

COOH COOH
H->N C H H C H->N
R R
L-Acide aminé D-Acide aminé

Figure (1.4) : Enantioméres D et L d’une acide amine.

e D-acide amine : lorsque le groupe HyN se trouve a la droite de I’atome de carbone (o).
e L-acide aminé: lorsque le groupe H;N se trouve a la gauche de I’atome de
carbone(a).

e Seule la forme (L) existe dans les protéines.
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D’autre part, les acides aminés de forme DL sont composés de 50% de (L-Acides

aminés) et 50% (D- Acides amingés).
1.2.3 Cation, anion et zwitterion

Les trois formes d'acides aminés, cations, anions et zwitterions coexistent dans toute
solution aqueuse, mais varie en fonction de la valeur du pH de la solution. Ces formes
ionisables peuvent donner ou accepter des protons (c'est-a-dire former des anions ou des

cations), et aussi les deux a la fois zwitterion) voire la figure(l.5).

Chaque couple (acide-base) est caractérisé par a la constante de dissociation acide pKa [8].

cation zwitterion anion

O\H, ®NH, NH,
| pK; | pK: | o
R—C—COOH +—= R—C—CO0O — R—C—COO0O
| | |
H H H

—

Figure (1.5): Caractére amphotére des acides aminés .

La valeur du pH de la solution joue un rdle essentiel pour la détermination de I'état
acide en la comparant a la valeur de pH isoélectrique (PH i). Ce PHi peut étre calculé en

faisant la moyenne des pKa autour de la forme zwiterrion
PH i = (pK1+pK2)/2 Alors:

¢ Si pH < pHi amino-acide chargé positivement (1’acide aminé est un catin).

¢ Si pH > pHi amino-acide chargé négativement (1’acide aminé est un anion.

eSi pH = pHi les deux groupements (NH'3 et -COQ") sont ionisés, donc la charge
globale est nulle, on le nomme Zwiterrion.

Les acides aminés existent sous forme de zwitterions dans la plupart des tissus
biologiques [9]. Ces zwitterion ont une forme moléculaire neutre qui posséde des charges

positives et négatives.
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Exemples

Acide : un groupe aminé, groupe carbonylée et une chaine latérale carboxyle (chargees

négativement) il s’agit de I'acide aspartique, I'asparagine, I'acide glutamique et la glutamine.

Basique : un groupe aminé, un groupe carbonylée et chaine latérale basique (chargées

positivement). IIs s’agissent de 1'arginine, la lysine, I’hydrox lysine et I'histidine.
1.2.4 Classification des acides aminés :

Les acides aminés peuvent étre classés selon la structure de la chaine latérale

e Aliphatiques : comme la glycine, l'alanine, la valine, la leucine et I'isoleucine
s'appellent comme les acides aminés a chaines embranchés.

e Hydroxylées : comme la sérine et la thréonine, ils s'appellent également des

Acides aminés hydroxylés.

e Soufrée : comme la cystéine, la méthionine et la cystine, ils s'appellent également des
acides aminés soufrés.

enoyau aromatique : comme la phénylalanine, la tyrosine et le tryptophane, ils
s'appellent également des acides aminés aromatiques.

¢ Cyclique : comme la proline [10].
1.3 Acide glutamique

1.3.1 Définition :

L'acide glutamique (Glu) est un acide aminé aliphatique naturel de type (a), sa
structure chimique est similaire a 1’acide aspartique. Sa chaine latérale contient un résidu
carboxyle, ce qui le rend acide [4]. L'acide glutamique est un acide aminé polaire, sa
formule chimique est : CsHgNO,, découvert en 1866 par Kark Ritthausen, un scientifique

allemand.

Il est considéré comme 1’un des acides aminés les plus importants a cause de son rdle

comme un neurotransmetteur dans le cerveau [2].
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|.3. 2 Structures :

O O A
HO OH
NH,
Figure(l .6 ) : Formule structurales Figure (1.7) :L'acide glutamique
de I’acide glutamique [12]. Sous forme zwitterionique

c>ec % :
Figure(l.8) : Structure cristalline de DL-glutamine, vue le long de [010]. Noter le motif double
couche fréequemment trouvé dans les acides aminés non polaires [4].

Parmi les sels dérivés de 1’acide glutamique, on peut citer les produits suivants [13]:

e Le glutamate mono sodique ou mono sodium glutamate (le plus utilisé).
e Le glutamate mono potassique.

e Le di-glutamate de calcium.

e Le glutamate d'ammonium.

e Le di-glutamate de magnésium.
1.3.3 Proprieties de I’acide glutamique
1.3.3.1.Propriétés physique :

e Forme : c’est une poudre blanche inodore [11, 12]

e existe sous forme anionique : Au pH physiologique [14].
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Solubilité : Soluble dans I’eau 0, 88g / 100 ml d'eau, a 25 °C [4] et légerement
soluble dans 1’éthanol insoluble dans 1’éther.

Isomeére optique : Un carbone o asymétrique (la chiralité) [9].

Absorption et fluorescence : N’absorbe pas la lumiére visible.

Point de fusion et d’ébullition : points d'ébullition 225 et de fusion (205°C) [5],
est élevé [12].

1.3.3.2 Propriétés chimique :

Code : E [6].

Abrév. : Glu [6].

Formule brute : C5SHONO4 [11].

Masse molaire : 147.13g/mol [6].

pKa; (a-COOH) : 2,10 [2].

pKa, (a-NH3) : 4,07 [2].

pKas (chaine latérale) : 4,07 [2].

Le pH d’une solution saturée : est de 6,7-7,2 [13].

1.3.3.3 Propriétés biochimique :

e PH isoélectrique : 3.15 (faible) [12].

e Acide aminé non essentiel : synthétisés dans le corps humain [12].

I. 3.3.4 Propriétés cristallographiques de I’acide glutamique

Tableau (1.1):Groupes d'espace et parametres de cellules unitaires [4] :

dommee | 3 | A | ca) | () | O | o0)

a- L Glu P2:2,2, 7,06 10,30 8,75 90 90 90
B-L Glu P21212 5,17 17,34 6,95 90 90 90
DL-Glu P2in 5743 | 13,036 | 8.431 90 103.66 90
DL-Glu:r H, O Pb ca 9,119 | 15,480 | 10,627 90 90 90

Remarque : les lettres grecques a et p dans ce tableau désignent différents polymorphes

de I'acide glutamique.

» Le polymorphe a : est métastable.

» Le polymorphe B : est stable.
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» Les deux polymorphes sont orthorhombiques et appartiennent au méme groupe
d'espace P212:2; [3].

1.4 Conclusion

Comme conclusion, I’acide glutamique est I’un des acides aminés principal, qui joue

un role crucial pour les étres vivants [13]. Il est utilisé dans de nombreux domaines tels que:

e les industries pharmaceutiques pour traiter certaines maladies du systéemes digestif
et les ulcéres d’estomac [3].

e Dans I’industrie alimentaire : il est utilisé comme additif sous forme de glutamate
Mono-Sodique [5] (codes E620 — 629) et les cosmétique [4].

Il est important de dire que la connaissance des propriétés physico-chimiques et

spectroscopique des acides aminés est une tache importante a faire (voir le chapitre 1V).
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CHAPITRE Il : SPECTROSCOPIES INFRAROUGE (IR)

1.1 Introduction :

La spectroscopie est basee sur l'interaction entre les ondes électromagnétiques et la
matiére. Cette interaction existe sous trois formes possibles, a savoir lI'absorption, I'émission
et la diffusion [1].

Dans ce chapitre, on va présenter une technique spectroscopique bien connue, il s’agit
de la spectroscopie infrarouge IR. La théorie et le principe de cette technique spectroscopique

seront discutés en détail dans cette partie.

I1. 2 La spectroscopie Infrarouge (IR)
11. 2 .1 Définition de la spectroscopie IR

La spectroscopie infrarouge: est une spectroscopie moléculaire d’absorption dont la
substance étudiée recoit un rayonnement électromagnétique, certaines radiations sont
absorbées par la molécule et provoquent des transitions entre les niveaux d’énergie
vibrationnels et rotationnels de la molécule [2]. L’examen des radiations absorbées permet

I'identification et le des échantillons étudiés [3].
I1. 2 .2 Historique de la spectroscopie infrarouge

Isaac Newton est le fondateur de la spectroscopie. 1l a été le premier a comprendre que
I'étalement des couleurs par le prisme est lié a la nature intrinséque de la lumiére. En utilisant
un prisme un trou d'entrée pour mieux définir la source et le dispositif de focalisation, il a
construit le premier spectroscope. Le domaine de la lumiére visible, le seul connu, s'est étendu
grace a William Herschel, qui a découvert en 1800 les effets thermiques du
rayonnement infrarouge [4], Il a observé que lors du déplacement d’un thermométre a alcool
sur le spectre solaire, du violet vers le rouge, la température augmente et présente un
maximum au-dela du rouge, ou I’eeil ne discerne aucun éclairement[5]. Donc Herschel a
montré que le spectre électromagnétique s’étendait au-dela du rouge vers les grandes

longueurs d’ondes [6].
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11.3 Propriétés des ondes electromagnétiques

Une onde électromagnétique est la résultante d’un champ électrique (_E') et d’un champ

magnétique

(') Dont les amplitudes varient de fagon sinusoidale au en fonction du temps [7].

e i - -

Figure (I1. 1) : Représentation d’une onde électromagnétique

Les vecteurs E et B étant perpendiculaires entre eux et leur valeur est donnée par les

relations suivantes [8]:
E =Eosin (vt —kx) (1. 1)
B=Bysin 2mvt—k x) (1. 2)
Eo et By sont des amplitudes.

11 existe une relation ente le vecteur d’onde k et la longueur d’onde 4 qui est [9] :

_ 2md

c

K

(11. 3)

¢ : est la vitesse de la lumiére dans le vide, qui est égale & 3.10°m .s™*

eLa longueur d’onde () : c’est la distance linéaire entre deux minima ou deux maxima

successifs de cette onde.
e le nombre de périodes par seconde appelé fréquence représenté par (v) et exprimée en

(Hertz).
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Dans le vide ou I’air la relation entre la fréquence (v) et la longueur d’onde ( 4) s’écrit :
iv=c (11. 4)
I1. 3.1. Le spectre électromagnétique

I1.3.1.1 Déférents domaines de ’IR

Le spectre électromagnétique est généralement divisé en plusieurs régions : les rayons
gamma, les rayons X ; l’ultraviolet, le visible, 1’infrarouge, les micro-ondes et les ondes

radios fréquences Figure (11.2) [10].
Le domaine infrarouge entre 4000 cm™ et 400 cm™ (2.5 — 25 pm) correspond au

domaine d'énergie de vibration des molécules [11].

< énergie

fréquence (v) ax 107 ax 10™ 8x 10™ 4x10™ 6 x10"? 10° Hz
rayons—y rayons-X ultraviolet visible infrarouge | microondes |ondes radio
(transitions (transtions (ransitons (transitions (transtions ce
électroniques ) électroniques ) | vibrationneles ) | rotationneles) | spin nucléaire)

longueur 0.01 nm 10 nm 400 nm ‘?06 nm _-‘. * s0 ‘:fﬁ-.- 30 em
donde (%) - 3 3 ™~
nombre --.-' s . ..
dondes(v) 14000~ 4000 adp 200 em™
IR proche IR moyen IR lointain
longueur 0.7 25 25 SO pm
donde ()
spectre IR

Figure (11.2) : Domaines spectraux du rayonnement électromagnétique

Dans le vide, tous les radiations électromagnétiques ont la méme vitesse de la lumiere

et caractérisés par leur longueur d’onde 4, le nombre d’ondev, ou leur fréquence v [8].

A= =

=kt e

(11.5)

L’énergie W d’une onde électromagnétique est proportionnelle a sa fréquence solon

I’équation générale :

W=4E =h.v="=hcv (11. 6)
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Avec :

AE=la variation d’énergie de transmission de deux niveaux énergétiques.
h : constante de Planck h =6.62.10%.s.
A : est la longueur d’onde.

c : est la vitesse de la lumiére.

: est le nombre d’onde.

=

La partie infrarouge du rayonnement électromagnétique est divisée en trois domaines :
I’infrarouge proche, l'infrarouge moyen et I'infrarouge lointain, le tableau (I11.1) présente les

différentes régions de 1’infrarouge [10].

Tableau (11.1): Régions du spectre IR: longueurs d’onde, fréquence et nombre d’onde

2 (cm) v (Hy) v(cm™)

3,8.10°47,8.10° | 7,9.10%a3,8.10% | 26300412800

7,8.10°42,5.10% | 3,8.10*4a1,2.10% 12800 & 4000

25.10%2a5.10° 1,2.10%* 3 6.107° 4000 a 200

I1. 3.1.2 Principe de la Spectroscopie Infrarouge (FTIR) :

Le spectrophotometre infrarouge permet de mesurer I’intensité du rayonnement

(absorbée ou transmise) qui traverse un échantillon par un balayage automatique.

L’échantillon peut étre a I’état solide sous forme de poudre (quelques mg), a I’état
liquide ou gazeux. La mesure donne un graphique représentant 1’absorbance ou transmittance

de rayonnement en fonction du nombre d’ondes (voir le spectre) [12].
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0.05 A L A L A L A L A L A L A L
0.10 =
0,15 =
0,20 —
b -
2
g 0,25 —
o 0,30 — OH =
-D - -
<t Spectre FTIrQ CHitosan
0,35 = N-H
A c=0
0,40 -
) CH
0.45 —
0’50 b ‘ b ' b . b ' L ' L . L 2 '
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500
Longueur d'onde (cm-1)

Figure (11.3) : Spectre IR du Chitosane. .

Comme montré dans la figure (11.3), le spectre IR est constitué de plusieurs bandes

d’absorption. Avec différentes intensités.
On peut calculer la transmittance T par la relation [13] :
A : I'absorbance a une longueur d'onde 4 en unité arbitraire.
lech © intensité du faisceau transmis (apres passage dans I’échantillon)
lo: intensité du faisceau incident (faisceau de référence)
- La loi de Beer-Lambert est aussi valable en spectroscopie IR [13].

Il affirme que I’absorption est proportionnelle au nombre de molécules absorbantes

T(3) = Iscn /o (11.7)
Généralement, la transmittance est évaluée en pourcentage (%) [9].
La relation qui donne 1’absorbance A est donnée par :
A()=logl/T(3) (11. 8)
AQ)=logl/ T(A)=¢€(%). |. c (11.9)
Avec :

&(4) : coefficient d’extinction molaire ( L.mol™cm™ ) [14] .
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¢ : concentration en (mole/l).

| : longueur du chemin optique en (cm).

I1. 3.2.0scillateur harmonique

I1. 3.2.1Cas d’une seule masse relie a un ressort :

Nous avons une masse m attachée a un ressort (la masse du ressort est nulle) figure (11.4)

I ressort k

masse m

Figure (11.4) : Représentation d’une masse attachée a un ressort.

K représente la constante de raideur qui mesure la raideur de ressort, le déplacement

de la particule par rapport a sa position d’équilibre ry est:

g=r-ro (11. 10)
On applique la loi de Hooke
f=k (q=r-rop=kq (11.11)
du
E:_f:kq (1. 12)

De I’équation (I1. 12), on obtient I’énergie potentielle U :

U=:kq (1. 13)

En appliquant la deuxieme loi de newton, on trouve :

f=mZl=_1q (11. 14)

dt?

L’équation différentielle du second ordre s’écrit sous cette forme :

d%qg -k
2z —m (11.15)
L’équation (1. 15) a pour solution :
g=(ocos (2w v tt+o) (11. 16)
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Pour les conditions initiales a t=0, la position de la mase est au maximum d’élongation
d=0o

— = —4 7%V cos (21 v t+0)=4 n° Vq (1. 17)

En insérant cette égalité dans 1’équation (I1. 14), on obtient la fréquence :

4 7* v’m=k (11. 18)
y=L |k (11. 19)
2wy m

Il. 3.2.2 Cas d’une molécule diatomique:

Nous avons une molécule diatomique constituée de deux atomes (masses m; et my)

attachées par une liaison comme montré dans la figure (11.5)

masse masse

ressort k

mj m;
+—>

"_/V“fV\A_‘.

Figure (11.5) : Représentation d’une molécule diatomique

g est le déplacement des particules par rapport a ces positions d’équilibre, il est

donné par la relation suivante :
qQ=r—reg (11. 20)
req:c’est lalongueur de liaison a 1’équilibre.
r : la longueur instantanée.

On obtient une formule analogue au cas précédent :

2
Mamp 89 g (11. 21)

2
m,y +mMmy d=t

M :la masse réduite ;calculée avec la formule :
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(11. 22)

—_ Ty L]

M1 +my

Dans ce modele, la molécule posséde une seule fréquence propre de vibration donnée

par :
v, = ﬁ\l% (Exprimée en hertz (Hz ou s™) (11. 23)

La valeur obtenue peut étre convertie en nombre d’onde :
(11. 24)

Ty = — |~em
R 2mc n

1. 3.2.3. Oscillateur harmonique quantifié :

La résolution de I’équation de Schrodinger permet de trouver les niveaux d’énergie Ev

de la molécule diatomique. Ces niveaux quantifiés sont repérés par un nombre quantique v

voire la figure (11.6).

Oscillatcur harmonigue
modéle nuantiaue

Energie

Distance interatomiquce

Figure (11.6) : Potentielle harmonique : Représentation idéale de I’énergie de

liaison en fonction de la distance inter-atomique.

En utilisant le hamiltonien :
Hw(q) = Ew(q) (11. 25)
. h? a4 1, 5 _
soit ( o2 2g + Ekq ) Hw(g) = Ew(q) (11. 26)
On obtient :
(1. 27)

Ev=(v +% )%J% (en joules)
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avec V=1,2,3

En utilisant la fréquence de 1’oscillateur harmonique (I1. 23) on trouve :

EV:(V+%)huh (1. 28)

A (v=0), I’énergie de vibration n’est pas nulle (représente la plus basse d’énergie)
Avec :

vy, : C’est la fréquence de ’oscillateur harmonique (donnée par la loi de Hooke)

Vv : un entier positif ou nul appelé nombre quantique vibrationnel.
La transition entre deux niveaux peut se faire lorsque (Av =+ 1). Par exemple, une
transition a lieu entre v=0 et v=1, et donc la différence d’énergie est AE, = hwy [10].
Il. 4 Vibration de groupe ( Molécules poly atomiques) :

Pour une molécule liniére avec N atomes, il ya 3N -5 modes normaux de vibration,

et 3N-6 pour une molécule non linaire [8].
I1. 5. Les modes de vibrations :
En général, il existe deux types de vibrations moléculaires [14] :

e La premicere est appelée vibration d’élongation.

¢ le deuxieme type est appelé vibration de déformation.

I1. 5.1 .Vibration d’élongation :

Lorsque deux atomes se rapprochent et s’¢loignent périodiquement le long de leur axe
commun. La vibration d’élongation est divisée en deux parties qui sont représentées dans la
figure (11.7) [14] :
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Vibration d’¢élongation (de valence)

Ny Y NA TS

symeétrique

Wiy

Wiy

asymetrique

Figure (11.7) : Exemples de vibration d’élongation.
1. 5.2 .Vibration de déformation :
On observe cette vibration, lorsqu’il y a une modification dans les angles entre les

liaisons. La vibration de déformation est divisée en deux parties qui sont représentées dans

figure (11.8).

Vibration de déformation
Hors du plan

Dans le plan

P |

asymétrique (rotation plane)

I

S
$
S
S

symétrique (torsion)

symétrique (cisaillement)

Figure (11.8) : Exemple de vibration de déformation.
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11.6 Conclusion :

Ce chapitre présente les notions théoriques de la spectroscopie infrarouge, qui est I’'une
des techniques les plus utilisées et les plus connues. Cette technique utilise la région
infrarouge du spectre électromagnétique, pour 1’étude des propriétés vibrationnelles de la
molécule et aussi pour I’identification des molécules. La méthode expérimentale et les

résultats obtenus par cette méthode seront présentés dans les chapitres (I, 1V).
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CHAPITRE 11l : TECHNIQUES EXPERIMENTALES

I11.1 Introduction :

Le but de ce chapitre est d'expliquer les différentes procédures expérimentales utilisées
dans cette étude, et de présenter une description de la technique qui repose principalement

sur la spectroscopie infrarouge ainsi que la méthode de la préparation de 1’échantillon.

111.2 Spectroscopie IR :

I11.2.1. Sspectrometer a transformée de Fourier (FT-IR) :

Afin de faire I’enregistrement du spectre d'absorption infrarouge (IR), nous utilisons le
spectromeétre a transformée de Fourier (Figure Il11.1), ce spectrométre est utilisé pour
I’enregistrement des spectres IR pour des échantillons solides [1]. Il est basé sur l'utilisation

du l'interférométre de Michelson, et se compose des éléments suivants [2] :
(a)Schéma d'un interféromeétre de Michelson :

¢ (S) source de radiation.

¢ (BS) séparateur de faisceau.

¢ (X) déplacement du miroir.

¢ (Sa) echantillon

¢ (O)Detecteur.

o (L) distance parcourue par le faisceau.
¢ (A) amplificateur.

¢ (M1) miroir fixe.

¢ (M2) miroir mobile
(b) signal enregistré par le détecteur.

(c) Spectre obtenu
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Figure(l11.1) : Schema spectrometre a transformée de Fourier,

(@) : Schéma d'un interférométre de Michelson.
(b) : signal enregistré par le détecteur.
(c) : Spectre obtenu.

111.2.2 Spectromeétre utilisé :

L’experience a ¢été réalisée a l’universit¢ de Médéa par un spectrométre de type
SHIMADZU- FTIR 8400. (Voir la figure 111.2).
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Figure(111.2) : Image de spectromeétre TF- IR utilisé dans notre travail.

111.3 Matériels utilisés

Les outils utilisés pour commencer I’expérience sont les suivants :

Figure(111.3) : Matériels utilisés.

29



CHAPITRE 11 TECHNIQUES EXPERIMENTALES

(a) : Spatules (d) : Moules de pastillage.
(b) : Balance électronique. (e) : Porte d’échantillon.
(c) : Mortier et pilon. (F) : Un manometre

I11.4 Produits utilisés
Les produits que nous avons utilisés dans notre travail expérimental sont montrés dans

la figure (111.4).

(a) Bromure de potassium (KBr) (b) I'acide glutamique

Figure (111.4):Produits utilisés

- I’acide glutamique(CsHygNOy) [3], sa masse molaire est 147.13 g/mol [4] .

- le bromure de potassium (KB ), sa masse molaire est 119.0024 0.001 g/mol

[Br 67.14%, K 32.86%] [5].
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111.5. Méthode de préparation

La préparation de 1’échantillon est passée par des étapes qui peuvent étre résumées

comme suit :

Premiérement : A I’aide d’une Balance électronique nous avons pesé une quantité

de 0.02 g de I’acide glutamique et une quantité de 1.5gde KB r
(1% échantillon et 99% KB r).

Le mélange de ces quantités est placé dans un mortier et bien broyé pour avoir un

mélange homogene figure(111.5)

V> /

Figure(l11.5) : Méthode de broiement

Deuxiemement : cette étape nous permet de fabriquer la pastille pour effectuer la
mesure, le mélange homogeéne a été placé dans un porte d’échantillon de manométre, de

pression suivi d’une augmentation de la pression a (60kN) figure(l11.6).
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(4)

()

(6)

Figure( 111.6) : Préparation de pastille
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Finalement : la pastillé a été placé dans le porte-échantillon du spectrométre FT-IR

pour enregistrer le spectre IR de 1’acide glutamique. La figure (I111.7) montre cette étape.

(7) (8) ©)

Figure ( 111.7) : Les étapes suivies pour la mesure du spectre IR
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111.6 Conclusion :

Ce chapitre montre les expériences et le protocole expérimental suivis pour enregistrer
le spectre IR de I’acide glutamique ainsi que la description du matériel utilisé et son principe
de fonctionnement. La technique de la spectroscopie infrarouge montrée dans ce chapitre

permet d’obtenir des informations sur les modes de vibrations de la molécule étudiée dans ce

travail (voir le chapitre 1V).
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CHAPITRE IV : RESULTATS ET DISCUSSION
DETAILS DE CALCULS
1V.1 Introduction :

Dans ce chapitre, nous présenterons les différents résultats théoriques basés sur les
calculs DFT (la théorie de la fonctionnelle de la densité). Ces résultats sont obtenus par le
programme CASTEP [1]. Une partie expérimentale est aussi réalisée par la spectroscopie
IR afin d’étudier les propriétés, structurales, électroniques, vibrationnelles et mécaniques de

I’acide glutamique. L’ensemble de ces résultats sont analysés et comparés dans ce chapitre.

IV.2 Le logiciel CASTEP

Parmi un grand nombre de codes de calculs basés sur la DFT, il existe le code CASTEP
(Cambridge Serial Total Energy Package) qui est considéré comme un programme de
simulation commercialisés par Accelrys, développé a 1’origine par Payne et al en 1988 [1].
Ce programme est trés employ€¢ en physique de solide, parce qu' ‘il permet le calcul des
propriétés physiques. Ce programme utilise des conditions périodiques, des bases d’ondes

planes et des pseudos potentiels pour calculer I’énergie totale d’un systéme [2,3].
IV .3 Proprietés structurales

IV .3 .1 Optimisation géométrique :

C’est la premicre étape réalisée dans le calcul théorique, elle consiste a trouver la
géométrie qui correspond a 1’énergie minimale de la molécule pour obtenir une structure

énergétique trés stable [2].
Paramétres d’entrée :

Les paramétres géométriques initiaux sont indispensables pour le calcul, et ces
parametres peut étre générés a partir du chier CIF ( Crystallographic Information File) tels

que:

e Le systeme cristallin, réseau de bravais, groupe d’espace.
e Les paramétres de la maille (a, b, ¢, a, B, ).

e Les positions des atomes.

36



CHAPITRE IV Résultats et discussion

Le tableau(lV.1) résume les principales données cristallographiques et structurales de

la molécule de I’acide glutamique.

Tableau (1V.1): Données cristallographiques de I’acide glutamique.

Molécule Acide glutamique

CsHgNO4

147.13

Orthorhombique
P212,2,
7.068
10.277
8.755
90
4

635.944

La structure moléculaire de la molécule de I’acide glutamique établies par la diffraction

des rayons x (DRX) est représentée dans la figure (IV.1)[4] .

Figure(1V.1): Structure moléculaire expérimentale resaluée par la DRX [5].
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1.4 Calcul dans I'état solide :

A partir de code CASTEP, nous avons effectu¢ des calculs a I’état solide. On a utilisé
I’approximation du gradient généralisé (GGA-PBE). Les critéres de convergence sont fixes a:
une énergie de 5.10° eV/atome, une force maximale de 0.01 eV/A, une contrainte maximale
de 0.02 G Pa et un maximum de déplacement de 5.10“A 1’énergie de coupure (cutoff

énergie) a été fixée a 380 eV. L'échantillonnage de la ZB était 2x2x2 points.

La maille cristalline de la molécule de ’acide glutamique optimisée a 1'état solide par

CASTERP est représentée dans la figure(1V.2).

Figure (1V.2): Maille cristalline de I’acide glutamique optimisée a 1'état solide par
CASTEP.

Le Tableau (IV.2 ) représente une comparaison entre les parameétres cristallographiques

expérimentaux et ceux obtenus par les calculs DFT.
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Tableau 1V.2: Comparaison entre les parameétres cristallographiques calculés et

expérimentaux

Paramétre de maile Expérimentale Théorique
7.068 7.053077
10.277 10.248037
8.755 8.784252
90 90
635.944 634.927460

On remarque a partir de ce tableau qu”il y a un bon accord entres les valeurs

expérimentales et celle obtenues théoriquement.
IVV.5 Comparaison entre les structures moléculaires expérimentales et calculées

Les tableaux (1V.3, 1V.4, 1V.5) regroupent les résultats de notre calcul DFT concernant
les longueurs de liaison, les angles de liaison et angles de torsion, respectivement. Les

parameétres géométriques calculés sont comparés avec ceux obtenus expérimentalement.
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Tableau (1V.3): Longueurs de liaison (A) calculées par la DFT en utilisant le code

CASTEP.
N° Distance Expérimental Calculs DFT Erreur
(A°) (état solide)(A°) ke %
Cl-C2 1.526 1.535 0.58
C2-C3 1.533 1.531 0.13
C3-C4 1.533 1.534 0.06
C4-C5 1.499 1.504 0.33
C1-01 1.242 1.260 1.45
C1-02 1.279 1.289 0.81
C1-N 2.242 2.458 9.63
C2-N 1.494 1.492 0.13
C2-01 2.374 2.402 0.83
C2-02 2.385 2.409 1.01
C4-03 2.266 2.375 4.81
C5-03 1.323 1.433 8.31
C5-04 1.213 1.246 2.72
01-02 2.235 2.262 1.21
02-03 | 3.344 3.398 1.61
03-04 | 2.221 2.255 1.53
Erreur relative moyenne %

2.19%

D’aprés les résultats montré dans le tableau (IV.3), on peut remarquer que 1’accord
entre les longueurs de liaison obtenues expérimentalement et celles calculées par la DFT est

bon. Nous distinguons trois observations importantes :

e Une erreur relative moyenne de (2.19%).
e Une erreur relative maximale est constatée pour la longueur de liaison C1-N
(9.63%).

¢ On observe une erreur relative minimale (accord parfait 0.06 %) pour la liaison C3-C4

De la méme maniére, nous avons effectué une comparaison entre les valeurs théoriques
des angles de liaison et des angles de torsion avec celles trouvées par I'expérience a partir de

la diffraction.
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Tableau(lV.4) : Les angles de liaison (°) calculées expérimentalement.

- Angle de Expérimental Calculs DFT Erreur
liaison (°) °) (état solide)( °) relative %
01-C1-02 125.483 125.043 0.35
01-C1-C2 117.777 118.14 0.31
02-C1-C2 116.739 116.772 0.03
03-C5-04 122.180 122.751 0.52
04-C5-C4 124.018 126.101 1.72
N-C2-C1 107.952 108.579 0.61
N-C2-C3 108.466 108.442 0.02
C1-C2-C3 112.330 112.726 0.41
C2-C3-C4 114.187 115.100 0.82
C3-C4-C5 111.888 112.66 0.72
C4-C5-04 124.018 123.101 0.74
Erreur
relative 0.62%
moyenne
%

Pour les angles de liaison Tableau (1V.4), aussi on remarque que les résultats

obtenus expérimentalement et ceux calculés par la DFT sont proches, et ona estimé :

e Une erreur relative moyenne de 0,62%.

e Une erreur relative maximale est constatée pour 1’angle de liaison O4-C5-C4

(1.72%).

On observe

e Une erreur relative minimale (accord parfait 0.02%) pour I’angle de liaison

N-C2-C3.
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Tableau (1V.5) : Angles de torsion calculés et obtenus expérimentalement

N Angle de Exp Calcule DFT Erreur
torsion ) relative %

01-C1-C2-N -50.442 -52.216 3.52
02-C1-C2-C3 -110.480 -111.863 1.25
03-C5-C4-C3 -104.918 -104.573 0.33
04-C5-C4-C3 73.994 74.337 0.46
C1-C2-C3-C4 59.192 59.155 0.06
C2-C3-C4-C5 68.834 68.085 1.09
N-C2-C3-C4 178.432 179.407 0.55
N-C2-C1-02 129.980 127.964 1.55

Erreur

relative 1.10%

moyenne%o

Les angles de torsion calcules sont proches de ceux observés expérimentalement.

e Une erreur relative moyenne de 1.10%.

e Une erreur relative maximale de 3.52% correspond a I'angle de torsion
01-C1-C2-N.

e Une erreur relative minimale de 0.06 correspond a 1’angle de torsion
.C1-C2-C3-C4.

IV.6. Les propriétes électroniques :

1VV.6.1 Structure des bandes :

La théorie des bandes est un modéle trés utile pour décrire le comportement des
matériaux (semi-conducteurs, les metaux et les isolants). 1l permit de déterminer les énergies

des électrons dans un solide [6], les niveaux d’énergie indépendants se rassemblent pour
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former des bandes d’énergies. lIs sont séparés par des zones interdites appelées « gap
énergétiques ». Ces bandes énergétiques sont généralement représentées sur un diagramme

vertical, avec des énergies croissantes [7].
On distingue trois bandes énergétiques principales :

e La bande de valence BV : a la température T=0 k, elle est completement remplie
d’électrons et se situe en dessous du niveau de Fermi.

¢ La bande de conduction Bc: a la température T=0 k, cette bande est vide d’électrons
et se situe au-dessus du niveau de Fermi.

e La bande interdite (bande de Fermi) : elle se situe entre le haut de la bande de

Valence et le bas de la bande de conduction. Cette bande est caractérisée par une

largeur Eg appelée gap, elle est calculée comme suit :

Egocitcy (IV.1)

€ ¢ I’énergie de la B¢
€ v ; ’énergie de la By

A une température plus élevée, la conductivité augment, ce qui conduit a un

mouvement thermique des atomes, c’estadireil yaun déplacement des électrons [8].

Suivant la largeur de la bande interdite (gap) et la position de niveau de Fermi, on
peut déterminer la nature et les propriétés des matériaux [7 ,9)].

Le niveau de Fermi peut se trouver dans trois cas :

esi le niveau de Fermi est situé approximativement au milieu de la bande de
conduction, le matériau peut étre classé comme un conducteur.

esi le niveau de Fermi se situe au milieu de la bande interdite ; entre la bande de
valence et la bande de conduction, le matériau est un semi-conducteur et son énergie de gap
est inférieura 5eV.

¢ Si le niveau de Fermi est situé au milieu de la bande interdite, et la bande interdite a
une largeur beaucoup plus grande que celle des matériaux semi-conducteur, alors le

materiau est un semi-conducteur a un gap direct, et son gap est grand (E g<5eV) [8,9].

La Figure (IV.3) représente les diagrammes des bandes d’énergie de différents

matériaux.
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E4

hevauchement EF —— Ep=5eV g —- Eg=5eV

EJ-. . EE‘ -- -
Conducteur Semi [solant
Conducteur

Figure (IV.3) : Diagramme des bandes d’énergie pour un conducteur (a gauche), un

semi-conducteur (au centre) et un isolant (a droite). B¢ : bande de conduction,
Bv : bande de valence, € ¢ : niveau de Fermi et E 4: gap.
Il existe deux types de semi-conducteurs :

esemi-conducteurs a un qgap direct: si le maximum de la bande de valence et le

minimum de la bande de conduction sont au méme point (méme vecteur d'onde k ) voire la
figure (1V.4 .a) . Une transition électronique entre la bande haute de la bande de valence et le
bas de la bande de conduction peut étre observee lorsqu'un électron acquiére une énergie
égale a E .

esemi-conducteurs a un gap indirect : si le maximum de la bande de valence et le

minimum de la bande de conduction ne correspondent pas au méme vecteur d’onde k, voire

la figure( 1V.4b) [10].
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(a)

Figure(1V.4) : (a) semi-conducteur a gap direct, (b) semi-conducteur a gap indirect

IV.6.2 Structure des bandes électroniques de la molécule de I’acide glutamique

La structure des bandes électroniques de 1’acide glutamique est représentée dans la

figure(1V.5). Cette figure a été réalisée par les calculs DFT pour obtenir 1’énergie de gap de

cette molécule. La valeur calculée est 4.711 eV, les points de haute symétrie de la premiére
zone de Brillouin (G, Z, T, Y, S, X, U, R) sont définis dans la figure (1V.6).

La structure de la molécule

de l’acide glutamique montre les points de hautes

symeétries, ils sont représentés dans la figure (V.7).

Energie (eV)

1 1 T 1 —— e ———
—— R ; — : .
-5 ——— £
G z T Y S X U R

Figure(lV.5) : Structure de bandes électroniques pour I’acide glutamique.
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1l Brillouin Zone Path x|
Reset | Brillouin zone path
From To
- 0.000 0.000 0.000 Z- 0.000 0.000 0.500
_Z: 0.000 0.000 0.500 T. -0.500 0.000 0.500
T: -0.500 0.000 0.500 Y: -0.500 0.000 0.000
Y. -0.500 0.000 0.000 S: -0.500 0,500 0.000
S: -0.500 0.500 0.000 ¥ 0.000 0.500 0.000
% 0.000 0.500 0.000 U: 0.000 0.500 0.500
U: 0.000 0.500 0.500 R: -0.500 0.500 0.500
[V Display reciprocal lattice I g I 4 Ql
Help I

Figure(1V.6): Les points des hautes symétries qui obtenir par CASTPE.

Le point G situé dans le centre de la premiere zone de Brillouin : a les coordonnées
(0.0.0).

D’aprés la valeur de 1’énergie de gap (4.711 eV), on peut conclure que le cristal de
I’acide glutamique se comporte comme un semi-conducteur a gap direct comme montré dans
la figure(1V.5).

IV.6.3 Premiere zone de Brillouin
La premiere zone de Brillouin est définie comme une maille primitive dans 1’espace

réciproque. Dans cette zone les états propres sont caractérisés par un vecteur d’onde k dans la

maille primitive.

La premiére zone de Brillouin du cristal de I’acide glutamique est montrée sur la
figure(IV.7).
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Figure (1V.7): La premiére zone de Brillouin pour un réseau orthorhombique de

I’acide glutamique.

La structure de bande a été calculée selon des lignes spéciales reliant les points de haute

symétrie (G, Z, T, Y, S, X, U, R) dans la premiére zone de Brillouin [11].
IV.7 Propriétés vibrationnelles de I’acide

IV.7.1 Spectre IR expérimental

Le spectre IR qui correspond a la molécule de I’acide glutamique a été enregistré dans
la température ambiante dans la région 400-4000 cm* par le spectrométre de type (FTIR-

8400) est représenté dans la figure (1V.8).

1,8
Abs

-—1049,31]

)
i3
=
3
|

1,6

0,8

0612

0,4

A T T T T T T T T T
4000 3500 3000 2500 2000 1750 1500 1250 1000 750 500

cm™)

Figure(lV.8): Spectre IR expérimental de I’acide glutamique
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1VV.7.2 Attribution des modes de vibration

La molécule de I’acide glutamique possede 19 atomes, ce qui correspond a 3N -6 = 51

degrés de liberté, et donc la molécule possede aussi 51 modes propres de vibration.

Le tableau (IV.6) regroupe les fréquences observées expérimentalement ainsi que

I'attribution de chaque fréquence un mouvement de la molécule.

Tableau. (1V.6). Comparaison entre les fréquences calculées et expérimentales avec

leurs attributions.

Fréquences Fréquences o
Expérimentales Expérimentales Attribution des modes de
P P vibration[12]
(cm™) (cm™) [12]
3055.35 3060 d’élongation (v) (N-H)
2962.76 2970 d’¢longation (v 55) CH>
2739.01 2748 d’élongation (v) (C-H)
2661.85 2660 d’¢longation (v) (C-H)
1651.12 1652 d’¢longation (v a5) (C=0)
1504.53 1500 déformation (8 ) NH™
1419.66 1420 d’¢longation (v s) COO
1311.64 1318 déformation (y ) CH,
1257.63 1265 déformation (y ) CHy
1049.31 1062 déformation (y ) NH™
910.43 917 déformation (y ) CHy
864.14 871 d’¢longation (v) (C-C)
802.41 812 déformation (6) OH
763.84 763 déformation (6) OH
663.53 673 déformation (y ) COO
509.22 506 déformation (6) COOH
(v) : élongation, (v as) : élongation asymeétrie
(8) - deformation dans le plan (vs) : elongation symétrique

(y) : déformation hors du plan
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Apres [Dattribution de toutes les bandes observées dans le spectre, nous allons

mentionner les types de bandes indiqués dans le Tableau. (1V.6)

e Vibration N-H

La molécule de I’acide glutamique posseéde deux types de vibration d’élongation N-H:

-Le premier type est appelé vibration d’élongation (v): cette vibration est composée de
deux modes : des vibrations symétriques et asymétriques. Dans cette étude, on observe les

vibrations d’élongation (v NH) & 3055 cm™.

-Le deuxiéme type est appelé vibrations de déformation, cette vibration est composée
de deux types :

Déformation dans le plan (6 NH). Cette vibration qui est liée dans notre cas a la

fréquence observée & 1504.53 cm™.

Déformation hors du plan (y NH), elle correspond a la fréquence observée a 1049

cm?

e Vibration (C-H)

La liaison C-H est caractérisée par deux types de vibration

- vibration d’élongation dans le plan (& CH) appartient a une gamme située entre
2962.76 et 2661 cm™

-vibrations de déformation hors du plan (y CH )qui sont observées aux fréquences
(1311.64, 1257.63 et 910.43 cm™).

e Vibration (C=0)

Les vibrations d’élongation de la liaison C=0 sont observées expérimentalement a
1651.12 cm™ pour une vibration asymétrique (v as), et a 1419.66 cm™ pour un vibration

symétrique (vs).

e Vibration (C-C)

- Dans la figure(1V.8), la vibration d’élongation (v C-C) est liée a la fréquence
observée & 864.14 cm™
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e Vibration (OH)

Les vibrations de déformation (8) de la liaison O-H sont observées a 802.41, et 763.84
-1
cm-.

e Vibration (COOH)

- Vibration de déformation (6 COOH) qui est li¢ a la fréquence observée a
509.22cm™.

_Vibration d’¢élongation (v C-C) qui est lié a la fréquence observée a864.14 cm®
IV.8 Les propriétés mécaniques :

L’objectif de cette partie est de comprendre le comportement du cristal de 1’acide
glutamique en variant la pression hydrostatique. Donc, I’'impact de la pression appliquée
sur les forces de liaison entre les atomes sera étudié [8]. Cette étude est importante car elle

nous permet d'accéder aux propriétés mécaniques du cristal étudié.

1V.8.1 L’effet de la pression hydrostatique sur les paramétres structuraux

Afin de savoir comment se comporte les parametres du réseau sous I’effet de la
pression hydrostatique sur le cristal de I’acide glutamique, on a calculé les parametres
cristallographiques a, b et ¢ pour chaque valeur de pression hydrostatique. Ces valeurs
variant de -10 a 20 GPa (avec un pas =10 GPa). Le volume de la maille calculé en fonction

de la pression est représenté dans le Tableau. (1V.7).

Tableau. (1V.7): Effet de la pression sur les paramétres de la maille

(A%) b (A%) (A%) Volume
a o] o C o
(A°)°
8.120 13.124 10.661 1130.781
7.053077 10.248037 8.784252 634.927
7.0552 10.2542 8.7730 634.686
5.434 9.966 8.130 440.282
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Basé sur les résultats de nos calculs. La variation du volume en fonction de la pression

est représentée dans la Figure (1V.9).

1200 o
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Figure(1V.9) : La variation de volume en fonction de la pression pour I’acide

glutamique.

D’aprés la figure (IV.9) ; lorsque la pression augmente, le volume de la maille
diminue, il y a donc une relation inversement proportionnelles entre ces deux parametres

(voir la relation).
PV=k (IV.2)

P = (IV.3)

1
Vv
K : représente une constante.

Il est remarquable qu’il existe une relation inversement proportionnelle entre le volume
et la pression, c’est —a-dire que les distances intermoléculaires diminuent en raison de la

pression appliquée [13].
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1VV.9 Conclusion

Ce chapitre présente une étude théorique et expérimentale des propriétés structurelles,

électroniques, vibrationnelles et mécaniques de 1’acide glutamique.

Dans la premiere partie de ce chapitre, nous avons présenté les résultats de
I’optimisation géomeétrique pour le cristal de I’acide glutamique. Les paramétres géométriques
calculés ont été comparés avec les résultats expérimentaux. Nous avons remarqué qu”il y a
un bon accord pour les longueurs de liaison (2.19%), les angles (0.62%) et les angles de
torsion (1.10%b).

Dans la deuxieme partie, les propriétés électroniques de 1’acide glutamique ont été
étudiées théoriquement. D’aprés les calculs réalisés par CASTEP, un gap énergétique de
4.711eV est obtenu. Ce résultat montre que le cristal est un semi-conducteur.

Dans la troisieme partie, les propriétés vibrationnelles ont été étudiées
expérimentalement par la spectroscopie IR. Les vibrations de déformation & OH sont

attribuées aux bandes observées, a 802.41 et 763.84 cm™.

Dans la quatrieme partie, les propriétés mécaniques ont été étudiées théoriquement,

nous avons étudié I'effet du la pression hydrostatique sur le volume.
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Conclusion genérale

Ce travail a été réalisé pour étudier les propriétés structurelles, électronique, vibrationnelles
et mécaniques de la molécule de I’acide glutamique. Les principales conclusions peuvent

étre résumées comme suit :

e En ce qui concerne les propriétés structurelles : nous avons commencé par une
optimisation géométrique, il est observé qu’il existe un bon accord entre les parameétres
de maille calculés et les parameétres observeée par la diffraction du rayon X.

e Il y a aussi un bon accord pour les distances, les angles et les angles de torsion
calculés et observés expérimentalement. Une erreur relative maximale est constatée pour
la longueur de liaison C1-N (9.63%). Une erreur relative minimale (accord parfait
0.02%) pour I’angle liaison N-C2-C3. Une erreur relative minimal de (0.06 %o)
correspond & I’angles de torsion C1-C2-C3-C4.

e Pour les propriétés électroniques : la structure de bande a été calculée selon des
lignes spéciales reliant les points de haute symétrie (G, Z,T,Y,S,X,U,R ) dans la
premiére zone de Brillouin. La structure de bandes montre que le cristal étudié est un
semi-conducteur car il possede un gap de 4.771eV.

e En ce qui concerne les propriétés vibrationnelles : nous avons conclu qu”il existe

deux types de vibrations :.

e Le premiere est appelée vibration d’élongation et le second type est appelé
vibration de déformation. La liaison C-H qui est caractérisée par deux types de

vibration

e Par exemple, les vibrations d’¢élongation dans le plan ( 6 CH) appartient a une

gamme située entre 2962.76 et 2661 cm™

e Les vibrations de déformation hors du plan y CH qui sont observées pour les

fréquences 1311.64, 1257.63 et 910.43 cm™).

e Les vibrations d’¢élongation de la liaison C=0 sont observées expérimentalement a
1651.12 cm™ pour une vibration asymétrique (v ), et & 1419.66 cm™ pour une vibration

symétrique (v s).
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e En ce qui concerne les propriétés mécaniques : nous avons ¢étudié ’effet de la
pression sur le volume de la maille, nous avons conclu qu”il existe une relation
inversement proportionnelle entre eux. c¢’est —a-dire lorsque nous augmentons la valeur
de la pression, le volume de la maille diminue. Donc la pression influe sur les

parametres des mailles.
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