RESUME

Dans le présent travail, nous avons synthétisé une nouvelle série de ligands triazacyclohexanes symétriques et asymétriques par une réaction de condensation des alkylamines et/ou arylamines avec la formaline dans des conditions bien déterminées. Ces ligands ont été caractérisés par les méthodes spectroscopiques et structurales. Les études structurales montrent que les triazacyclohexanes asymétriques adoptent une conformation chaise avec une orientation di-axiale des deux groupements aryle et équatoriale du groupent alkyle (aae). Ensuite, des complexes de cuivre(II) et de fer (III) avec les ligands alkyles R3TAC ont été synthétisés et caractérisés par spectrométrie FT/IR, UV-Visible et spectrométrie de masse MS/ESI.
Nous avons aussi effectué une étude de l’activité antibactérienne du ligand (73) (in-vitro) ; sur des souches pathogènes appartenant à des espèces différentes de bactéries (E. coli, S. aureus, P.aeruginosa).
Des calculs d’optimisation de géométrie ont été effectués pour le ligand Triazacyclohexane ainsi que pour des complexes de coordination et ils ont montré que le triazacyclohexane est stable pour une structure de conformation (eaa), ces résultats sont en accord avec les résultats trouvés expérimentalement et que les complexes adoptent différents modes de coordination.
Mots Clés :

Triazacyclohexane ; Métaux de transition ; Complexe ; Coordination ; Synthèse ; étude théorique
[bookmark: _TOC_250000]ABSTRACT

In the present work, we have synthesized a new series of symmetrical and asymmetric triazacyclohexane ligands by a condensation reaction of alkylamines and / or arylamines with formalin under well-defined conditions. These ligands were characterized by spectroscopic and structural methods. Structural studies show that the asymmetric triazacyclohexanes adopt a chair conformation with a di-axial orientation of the two aryl groups and equatorial of the alkyl group (aae). Then, copper (II) and iron (III) complexes with the R3TAC alkyl ligands were synthesized and characterized by FT / IR, UV-Visible and MS / ESI mass spectrometry.
We also performed a study of the antibacterial activity of the ligand (73) (in-vitro); on pathogenic strains belonging to different species of bacteria (E. coli, S. aureus, P.aeruginosa).


Geometry optimization calculations were performed for the Triazacyclohexane ligand as well as for coordination complexes and they showed that triazacyclohexane is stable for a conformational structure (eaa), these results are in agreement with the results found experimentally and that the complexes adopt different modes of coordination.
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