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Etude, par des méthodes de chimie quantique, de la formation du glycolonitrile, une importante 

molécule pré-biotique récemment découverte dans le milieu interstellaire.  

 

Projet scientifique (1 page maximum) / Scientific Project (maximum 1 page):  

 

1. Projet / Project 

A ce jour, environ 200 molécules distinctes (sans compter les isotopologues) ont été détectées 

dans le milieu interstellaire (MIS) de notre galaxie
1
. Parmi elles, 30% sont des « iCOMS » 

(« interstellar complex organic molecules ») c’est-à-dire des molécules organiques comprenant plus de 

six atomes. Or, l’étude de la complexification moléculaire dans le MIS suscite un intérêt croissant en 

astrochimie, en particulier dans le contexte des recherches sur l’origine de la vie : plusieurs iCOMS pré-

biotiques sont déjà répertoriées comme la cyano-méthanimine, l’oxyde de propylène, ou le 

glycolaldéhyde.  Le glycolonitrile, HOCH2CN, un des précurseurs clé de l’adénine, a quant à lui été 

découvert en 2019 dans le cœur chaud et l’enveloppe froide d’une proto-étoile, grâce aux données 

fournies par le télescope ALMA
2
. Les auteurs de l’article reportant cette détection ne sont cependant 

parvenus à reproduire les abondances mesurées de cette molécule dans aucune des deux régions. Ils 

incriminent le modèle cinétique utilisé, qui ne contient que des réactions sur des grains interstellaires. 

Le but de ce stage est donc d’étudier, par une approche théorique, les mécanismes de formation du 

glycolonitrile en phase gazeuse dans le MIS.  
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On considérera des réactions du type ion+neutre ou neutre+neutre (impliquant soit une espèce 

radicalaire soit deux radicaux) susceptibles de former respectivement le glycolonitrile cationique (ou 

protonné) ou directement le glycolonitrile, comme cela a été fait récemment pour la formation du 

glycoladéhyde et de ses isomères
3
. Par exemple, on pourra dans un premier temps envisager les 

réactions 

CH2CNH + OH
+ 

= HOCH2CN + H
+ 

CH2CNH + OH
 
 = HOCH2CN + H

 

Le bilan énergétique devra être déterminé, et s’il est favorable, le chemin réactionnel complet, 

(intermédiaires de réaction et états de transition) sera recherché. D’autres processus que ceux proposés 

devront être imaginés.   

 Les constantes cinétiques associées aux réactions étudiées pourront ensuite être déterminées à 

l’aide d’un modèle de capture du type Langevin et de la théorie  Rice–Ramsperger–Kassel–Marcus 

(RRKM), mise en œuvre à partir des énergies de réactions et des fréquences des états stationnaires 

précédemment calculées
4
. 

2. Techniques ou méthodes utilisées / Specific techniques or methods 

Afin de localiser et caractériser les points stationnaires des surfaces d’énergies potentielles 

d’intérêt, l’étudiant(e) utilisera différentes méthodes de chimie quantique : dans un premier temps celles 

basées sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), puis  à un niveau post Hartree-Fock tel 

CCSD(T) pour obtenir des énergies de réactions et des barrières d’activation à un plus haut degré de 

précision. Il (elle) emploiera le logiciel de chimie computationnelle Gaussian ainsi que le logiciel 

RRKM développé au laboratoire. Les calculs seront effectués sur les grappes de serveurs de calculs du 

laboratoire, sous environnement linux.  
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