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Résumé 

Depuis la découverte de l’effet anti-tumorale des dérivés aziridine, l’intérêt  pour l’activité  

biologique de ces structures a considérablement augmenté par le biais d’une littérature 

extrêmement riche concernant la synthèse et l’évaluation biologique de nouveaux dérivés 

aziridine potentiellement plus performants. Parmi ces composés, le 4-imino-1,3-diazabicyclo 

(3,1,0)-hexan-2-one est un médicament antitumoral appartenant chimiquement à la famille 

des aziridines, plus connu dans le milieu médical sous le nom d’imexon [1,2]. Notre travail 

est consacré à l’étude théorique des dimères résultant de l'auto-association des trois 

tautomères d’imexon (figure 1). Les différents dimères ont été optimisés avec la méthode 

fonctionnelle de densité  en utilisant les fonctionnelles B3LYP, M06-2X et MP2 avec la base 

6-311++G (d,p). Afin de rationaliser certains résultats expérimentaux et surtout pour acquérir 

une connaissance approfondie des liaisons hydrogène impliquées dans ces dimères. La 

compréhension de ces phénomènes d'auto-association en solution aqueuse est aussi capitale 

pour le développement de la formule du médicament et la prévision de son activité 

biologique. 

 

 
Figure 1. Les différents tautomères d’imexon:  oxo-imino, oxo-amino et hydroxyl-imino 
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