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Etude theorique de Pacidite en phase gazeuse du

Introduction

D-glucose

Jean-Yves Salpin, Jeanine Tortajada

es ont mis en evidence que la fragmentation d'anions apportait de nombreuses informations structurale
ts hydroxyls. Or, la détermination de l'acidité relative de ces groupements hydroxyls peut contribuer

Méthodologie

as geometries et fréquences vibrationnelles :

31+G(d,p).
s affinées au niveau B3LYP/6-311+G(2df,2p).
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Nomenclature adoptee

©) >(a) (a) : clockwise : g (~ 60°)
C,., (b) : counterclockwise : g

Cy (~ -60°)
) (b) () : trans : t (~ 180°)

Conformation de CH,OH

: clockwise : G (» 60°)
counterclockwise : G
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: trans : T (= 180°)
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rique est le plus acide. L'anomere a est plus acide
s données en solution.

vorisees : G (alkoxy 1 et 2), T (alkoxy 3 et 4).

B3LYP/6-31+G(d,p) et B3LYP/6-31G(d,p) so
liaisons H légerement plus longues avec la
ative de la fonction diffuse sur les énergies relative
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