Résumé

Le présent travail a été réalisé au laboratoire de Chimie Appliquée et Technologie des Matériaux de l’Universitaire Larbi Ben M’Hidi, Oum-El-Bouaghi. Il entre dans le cadre de l’étude des composés hétérocycles à savoir les triazacyclohexanes et leurs applications tels que l’industrie chimique, l’écologie, biologie………  
Au cours de notre travail, nous avons synthétisé et caractérisé structurellement par diffraction des RX sur monocristaux Quatre composés : (p-OCH3ph)3 TAC, (p-OCH3ph)2 cyclohexyle TAC, (p-Clph)2 butyle TAC et (p-Clph)2 benzyl TAC. 
Notre étude conformationel est montré que les cycles triazacyclohexanes asymétrique adopte la conformation chaise avec une orientation di-axiale des deux groupements aryle et équatoriale du groupement alkyle (aae) ou bien di-equatoriale des deux groupements aryle et axiale du groupement alkyle (eea). Ainsi que les paramètres géométriques, les spectres infrarouges  ont été optimisés par calculs DFT et comparés aux résultats expérimentaux.
L'évaluation préliminaire de l'activité antibactérienne envers les souches pathogènes (Staphyloccocus, Escherchia Coli, Salmonella typhi et Bacillus subtilis) et  antifongique (Aspergillus niger, Aspergillus flavus, Pencillium chrysogenum et Fuscirium meneliforme)  des composés sélectionnées (C1, C2, C3, et C4) montre en particulier que Les composé C3 et C4 sont les plus prometteurs du fait qu'ils ont deux substituants p-chlorophényle en position diaxiales.
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