
TD3. Interactions : inter-/intra-moléculaires

L’objectif de cette séance est de mieux comprendre les interactions

intermoléculaires et comment elles se différencient par rapport aux

interactions intramoléculaires.

Le calcul gaussien permet de voir les différentes interactions inter/intra

moléculaires. Pour cela, on va résoudre l’équation de Schrödinger. On fait

des optimisations de la géométrie qui donnent accès aux différentes

vibrations moléculaires. Le programme gaussien a besoin de connaitre

différents paramètres pour résoudre l’équation de Schrödinger.

La résolution de l’équation de Schrödinger c’est voir l’optimisation, savoir la

fréquence, l’énergie… Calcul gaussien permet de résoudre l ’équation de

Schrodinger.

Effectuez des calculs Gaussian avec l’option « opt+freq » et suivez les

instructions données en cours pour visualiser les vibrations de la

molécule. Dans le cas de l’eau, vous pouvez facilement les décrire en

termes de variation de certaines variables géométriques. Lesquelles ?

On va dans le logiciel GaussView, puis on clique sur le C

et on change avec l’atome d’oxygène car c’est celui qui

nous intéresse.

Pour sauvegarder notre modèle



Effectuez maintenant le même calcul

Gaussian sur la molécule H2O2. Par

rapport à la molécule d’eau, nous avons

‘remplacé’ un atome -H avec un

groupement –OH. Quelles sont les

différences que vous observez sur les

vibrations ?

On va dans Calculate pour faire des calculs

gaussiens.

Opt+freq permet l’optimisation

Puis on fait method-> DFT->6-31G

Ne pas oublier en bas de la page de cliquer

sur « Submit » puis on sauvegarde. Une

page de calculs gaussiens va s’ouvrir et on

obtiendra la molécule de H2O après

optimisation.

Molécule de H20 avant 

optimisation



On désélectionne 

H2O.chk et on ouvre 

H2O.log

Voici la molécule d’H2O 

après optimisation. Puis on 

va dans Results->Vibrations 

afin de voir les différentes 

fréquences. 



1ère vibration: variation de l’angle téta dans la molécule 

H2O. Déformation

2ème vibration: Vibration d’élongation symétrique, liaison 

qui va s’allonger

3ème vibration: élongation antisymétrique de la liaison OH



Molécule de H2O2 avant optimisation. 

On substitue un H avec un O puis on 

effectue la même démarche que 

précédemment. En bas de la page, c’est 

une capture d’écran de la fenètre de 

calculs gaussiens. 



C’est la molécule de H2O 

après optimisation pour faire 

apparaitre la liaison entre les 

deux O, il faut cliquer sur 

« Modify Bond ».

On passe maintenant au dimère
d’eau (deux molécules d’eau qui
interagissent entre elles). Préparez
une liste des interactions
intermoléculaires qui sont actives
entre ces deux molécules. Visualisez
les vibrations. Pour chaque vibration,
décidez s’il s’agit d’un mouvement
intra- ou inter- moléculaire.



Les différents modes de 

vibrations de la molécule 

H2O2.

1 2

3 4

5

6



Dimère de H2O avant 

optimisation dossier présent 

sur arche puis on suit les 

mêmes démarches que 

précédemment. 



1,2,3 Vitesse de rotation qui varie, molécules rigides, les

angles et les distances OH ne changent pas. Chaque

molécule a une orientation ce sont des interactions

intermoléculaires. Cela change des deux molécules

observées précédemment puisque c’était des interactions

intramoléculaires.

4,5 Ce sont des translations d’une molécule par rapport à

l’autre, pas de modif des angles ni liaisons, ce sont des

interactions intermoléculaires.

6,7,8,9,10 Les angles, les liaisons, la fréquence de

vibration augmente de manière beaucoup plus importante.

Il s’agit d’interactions intramoléculaires.

11,12 Elongation antisymétrique une molécule est fixe et

l’autre bouge. Ce sont des interactions intramoléculaires.



Voici les structures des deux isomères du 2-butène :

Dessinez-les avec Avogadro, dans deux fenêtres différentes, et effectuez une
optimisation.
On remplace un H par un C pour établir la base de la molécule.

Forme E la plus stable car 

les CH3 sont à l’opposé

Moment dipolaire: 0 D

Forme Z

Moment dipolaire: 0,054D

Démarche à suivre pour 

afficher le moment dipolaire.



Z: moment dipolaire 0,1D et énergie 25 kJ/mol

E: moment dipolaire 0 D et énergie la plus basse, donc molécule la

plus stable.

Van der Waals 


