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Résumé

Le mercure est une des métaux les plus toxiques et aussi très persistant dans la chaine
trophique, ainsi que ses formes organométalliques RHg+ (R=groupement alkyle). Ces
cations sont capables d’interagir avec plusieurs structures biologiques supramoléculaires. Ils
démontrent une haute affinité pour l’ADN et en particulier par les résidus de thymine. La
structure des adduites entre les ions RHg+ et les bases d’AND et encore à déterminer et les
études en phase gaz, en combinant techniques expérimentales (Mass Spectrometry (MS) et
InfraRed Multiple Photon Dissociation (IRMPD)) avec des calculs DFT, peuvent aider la
dessus.
Dû à l’interaction entre les ions RHg+ et les nucleobases d’uracile, thymine et cytosine,
les complexes [RHgU]+, [RHgT]+ et [RHgC]+ sont générés abondamment. Ensuite, une
réaction de transfert du groupement alkyle du cation vers la nucleobase, avec élimination de
Hg0 a lieu. La structure moléculaire des possibles fragments formés pendant la réaction a été
calculée avec DFT pour déterminer la stabilité relative et comparer les données IR théoriques
avec les résultats IRMPD. La fonctionnelle et la base ont été choisis après une étude ap-
profondie de plusieurs fonctionnelles et leur description des données spectroscopiques des
composés de mercure alkylées. Les structures ont été complètement optimisées au niveau
B3LYP/6-311+G(d,p)/DEF2-TVZPPD et après recalculées leur géométrie fixe au niveau
B3LYP/6-311+G(3df,2pd)/DEF2-QZVPD. Nous nous proposons de montrer les résultats
de cette comparaison pour identifier la nature des fragments crées.
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