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Résumé

Dans ce travail, nous avons effectué des simulations de dynamique chimique QM+MM de
l’uracile protonée entrant en collision avec de l’Argon (Ar). Il a été montré que cette approche
permet d’expliquer les différents chemins réactionnels empruntés lors des expériences de dis-
sociation induite par collision (CID), au-delà de ce qui est réalisable à partir de l’analyse des
surfaces d’énergie potentielle (1) (2). Le traitement aux niveaux DFT, PM3 et AM1 suggère
des mécanismes de fragmentation. Ces résultats sont en accord avec les expériences CID
antérieures (3) et actuelles. En particulier, nous avons constaté que :
1. Comme suggéré par les données expérimentales, le pic le plus abondant est obtenu par un
mécanisme de type rétro Diels-Alder.
2. L’état initial de protonation de l’ion joue un rôle essentiel dans la détermination du
chemin de fragmentation. Par exemple, l’élimination de NH3 est uniquement obtenue à par-
tir d’un isomère spécifique, favorisant le transfert de proton au groupement -NH2 à partir
de l’oxygène à proximité.
3. Les simulations fournissent également certains des ions fragments secondaires observés
durant les expériences CID.
En résumé, nous allons montrer qu’en couplant expériences CID et simulations de dynamique
chimique, nous avons été capables de fournir une image complète de la fragmentation de
l’uracile protonée en phase gazeuse.
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