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Ce travail est basé sur la synthèse de nouveaux composés azotés de type 1,3,5-triazacyclohexanes substitués de façon symétrique et asymétrique, portant des substituants aliphatiques ou aromatiques, par réaction de condensation d’un excès de formaline avec les aryles/alkylamines correspondantes dans l'éthanol ou dans une solution d'hydroxyde de potassium. 
Ces composés sont stables à température ambiante et leur mécanisme réactionnel de la synthèse est probablement passé par la formation d’un imine, qui se trimérise pour donner des triazacyclohexanes avec de bons rendements, les structures de ces composés ont été identifiées par les méthodes usuelles spectroscopiques IR, UV-Visible, RMN (1H et 13C) et DRX sur monocristal.
La structure cristalline de cycle de triazacyclohexane adopte une conformation de chaise avec l’orientation équatorial- diaxial.
Une analyse quantitative des interactions intermoléculaires dans les structures cristallines a été réalisée en appliquant la méthode de la surface de Hirshfeld à l’aide du logiciel CrystalExplorer 17.5. En vue de reconnaître et/ou de confirmer la nature électronique des transitions observées dans les spectres d’absorption électronique, on a eu recourt à l’étude du phénomène de solvatochromisme suite auquel ; il a été démontré l’influence de deux solvants de polarité différentes sur les propriétés photophysiques de deux  triazacyclohexanes. 
L’évaluation et la comparaison des activités biologiques de quelques composés synthétisés ont été établi par des tests antibactériens in vitro suivant la méthode de diffusion sur disque contre les souches bactériennes de référence ; Staphylococcus aureus, Pseudomonas aeruginosa et Escherichia coli.
Les données structurales et spectroscopiques dans l'état fondamental ont été calculées à l'aide de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) en utilisant la corrélation d'échange B3LYP et l'ensemble de base 6-31 + G (d, p) où on a remarqué que les calculs et les résultats expérimentaux sont très proches. 
Mots clés: 
Synthèse, Amine, Formaline, Triazacyclohéxanes, Spectroscopie, Analyse Conformationnelle, Surface de Hirshfeld, DFT, Activité Antimicrobienne.
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