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La représentation du solvant, dont le rôle est très important dans la stabilisation et la 

dynamique des glucides, constitue un enjeu majeur de la modélisation moléculaire. 

Ce travail a été consacré à l’étude par modélisation moléculaire de solvatation  de 

deux monosaccharides :  

 

Figure1 : structure de β-D-glucose 

 

Figure2 : structure de β-D-mannose 

Cette étude comprend quatre chapitres : 

Au niveau de  1
er   

chapitre des notions sur les biomolécules et plus précisément les 

glucides  ou hydrate de carbone [1]qui forment une classe de molécule entrainement 

variées[7]. 

Les aspects de la modélisation moléculaire[2] sont abordés dans la 2
eme   

chapitre afin 

de situer la mécanique moléculaire [3]parmi les méthodes de modélisation utilisé pour 

la description des comportements atomiques au sien de la structure moléculaire.la 

notion de champ de force [4],l’ensemble des termes de l’énergie stérique est défini 

précisément dans l’expression mathématique en mécanique moléculaire. 

L’importance de paramétrisation justifie le choix du champ de force.  



Conclusion générale 
 

                                        82 
 

 Le   chapitre 3  fait la revue des différentes méthodes existantes, expérimentales et 

théoriques [5], et aussi les différents solvants existants et leurs classifications [8], pour 

étudier précisément la solvatation des macromolécules biologiques. L’étude de la 

solvatation des biomolécules apparaît indispensable pour rationaliser l’influence de 

l’eau sur les processus biochimiques et représente donc un enjeu majeur de la biologie 

moderne.  

Le dernier chapitre est consacré aux résultats obtenus ainsi à la discussion et à 

l’interprétation de ces derniers. 

Les glucides sont des composés organiques extrêmement importants par leur 

abondance naturelle et leurs fonctions structurales et de réserve énergétique. A l'état 

organisé ou désordonné, la compréhension des interactions glucides/eau est essentielle 

pour de nombreux domaines scientifiques et technologiques [6]. La complexité de ces 

interactions est due à la présence de groupements hydroxyles très proches qui 

multiplient les alternatives de liaisons hydrogène soit intramoléculaires soit avec l'eau. 

Pour le calcul avec Gaussian on a obtenu la même énergie pour les deux molécules 

étudiées (avec ou sans solvant), le Gaussian  ne tient pas compte de la stéréochimie il 

considère le β-D-glucose et le β-D-mannose la même molécule, Par contre 

Hyperchem tient compte de la stéréochimie c’est pour cela on a trouvé des énergies 

différentes pour le β-D-mannose et le β-D-glucose dans les deux cas. Donc le solvant 

(l’eau) joue un rôle très important dans la stabilisation des structures des monosaccharides 

[9]. 

Les perspectives que nous envisageons de réaliser dans un futur dans le cadre d’un doctorat 

s’articuleront autour des applications dans le domaine de l’activité biologique ainsi que les 

effets de solvant. 
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