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Note 

Valeurs 6nergMique.s de quelques liaisons chimiques 
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(F&p Ie 7 ckmbre 1977) 

Deux de nos pr&Gdentes publications’- ’ ont portt sur !a dttermination de 
zgandeurs iner&iques likes g ia structure de substances azot&s_ Parmi ces grandeurs 
figurait penergie de !a Liaison C-N ca!cu!& dans les diffckentes molrkules trait&s_ 
Pour I’obtenk, et comme nous I’avons d6j_jh dit’, on passe par I’intermEdiaire de 
I’enthalpie d’atomisation des mo!&u!es AH,” et de systt?matiques te!!es que ce!Ie de 
J_aid!er onsignke dans !a ref. 3 qui sont basks sur !a notion de tnnsfkrabiliti des 

&erg& d’uns mol&ule i une autre- Ce genre de calcul se base bien tvidemment sur 
des donnrks considirks comme 1~s plus probablcs en p&at actuel dcs techniques, 
admises aprk une ivaluation critique des rksultats telle que la fait un groupe inter- 
national #experts rkmis sous I’autoriti de Codata, organe de !‘Un!on Intemationale 
des Unions Scientifiques C’est ainsi que nous avons utiliti les valeurs d’enthalpie de 

formation de C, H, 0 et N pub!i&s dans la rCf_ 4a_ Elks different malheureusement un 

peu de ce!Ies qui sont plus anciennes et employ&s imp!icitcment dans !a sysdmatique 
de Laidle?. Leur utilization conjointe a entraine de lkg&cs diffkcnces entrc lcs 
rkultats finals pub!% d&s !es &fs_ 1 et 2 et ceux de !a prisente note_ Celle-ci donne les 

rksu!tats auxquels conduisent Ies cakuls bask sur !es valeurs admises actuel!ement*, 
apn?s avoir corr!& les valeurs de la systirnatique de Laidler qui nous int&essent_ 

AClDES AMISOBESZOIQLFES 

Etant dorm6 que d(CS,,,-H) et (I(C,,H) different de 0,Ol AS, nous avons 
admis que E(C,-H) da= !e knz8ne = E(C-H) dans le tithane = 41538 kJ mol- I, 
ce qui nous donne E&C,) = 504,97 kJ mol- ’ calculke b partir de la molkuk de 
betine. 

De I’aniline, nous avons pu obtenir E(C,-NH,) = 1 102,37 kJ mol-’ et, en 
prenant E(N-H) = 384,72 !cJ mo!“ 6, nous trouvons pour E(C,-N) !a valeur de 
332,93 W mol- r_ 

A partir de kcidc benzo~quc et en prcnant E(COOH) = 1657,X kJ mol- ’ ‘, 
nous tirons E(C,,C) = 35 1,56 !cJ mol- r_ 
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A L’aide de toutes US vafeuts incrgitiques, ii nous est possible de caicukr 
All,” pour les acides aminobemiques. Nous trouvons AH”, (cak) = 7804,62 kJ 
mol- I. 

PYRIMIDIhlE 

De la pyridine et en utilisant les valeurs du paragraphe pkckdent pour E(C,- 
C,) et E(Ct,-H), ROUS aboutissons pour I’ensemble E(C-N, C= N) 5 la valeur 902,IS 
kJ mol”, ce qui nous permet de calculer AH; de la pyrimidine que nous trouvons 
Cgale B 4477,82 kJ mol- I. 

URACILE Er THYMIhT 

On se trouve ici en prksence de deux inconnues: E(C=O) et E(H-N(g). La 
valeur de E(C==O) a ite obtenue a partir de la molkrxle da&one; elle est igaIe 5 
758,X9 kJ mol- *. Four cette mokule, nous avons pris E(C-C) = 335,42 kJ mol- l, 
grandeur tir& du propane. A partir de AH; (exp.) de l’uracile, nous obtenons E(H- 
N(3 = 1063,68 kJ mol- I, ce qui conduit jl E(C-N) = 339,48 kJ mol- ’ en prenant 

Em-H) = 384,72 W mol - ’ 6_ A bide de toutes ces valeurs, nous avons pu diter- 

miner AH: (talc) pour la mokule de thymine; elle est &ale 5 6668,76 kJ mol- '. 
A titre indicatif, nous avocs repris le calcul de E(H-N<a dans la mokule de 

pyrrole trait&z oceasionnellement dans la rS I - Cette inergie valaut 1 i42.,64 W mof - ‘, 

est en parfait accord aveo la valeur proposk par George7. 

En utilisant E(C-N) = 285,27 kJ mol- I, E(C-C) = 330,72 kJ mol - ’ clans la 
mokule de &c&e (tirtk de I’ithane) et 335,42 kJ mol- ’ dans la molkule de L-z- 
alanine (tirtk du propane), nous obtenons AH: (cab) = 3874,54 et Sk%,42 kJ 
mol- r respcctivemcnt pour ces deux moltkules_ 

En comparant entre elk les valeurs uouvks pour E(C-N) &ns les diff+entes 

TABLEAU I 

Gl,tinc, L-a-&nine 1,47-1.49= 23527 
Acide amiwiquc 1 .xP 33233 
Uradle lta-1.38c 339.48 

- R&f. 8. b Rkf. 9. = R&f_ 10. 
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molkcules trait&s, nous constatons qu’ek sont parfkitement compatibles avec les 
longueurs des liaisons C-N (Tableau I). 

Les valeurs esJ&imentales des fonctions thermodynamiques des acides amino- 
benzoiques, de la pyrimidine, de l’rxacile et de la thymine ont iti publikes dans la rif. I, 

celles de la glycine et de la J_-rr-alanine dans la tif. 2_ Jks valeurs des enthalpies de 
formation j, I‘ktat gazeux, da; (_e, 298,!5 K) de toutes Its autres molicuks que nous 
avons utilisks dans nos diffkrents calculs sont empruntkes 5 la ref. 3. Comme les 
valeursexpkimentales de d H,” (=. _ 0 ~98,!5K)publikesdanslesr~fs_ IetZserkferentjides 

donncks numkiqucs de tables’, nous avons v&if% que celles-ci itaient compatibles 

avec les rkultats consignis dans la rif. 3_ Ajoutons que les valeurs des masses atomiques 
de C, H, 0 et N et de leurs LJH,” (8, 298,!5 K) restent inchangkes en passant des 
tables de 1973 Q celles de 1975 * ’ _ I! en est de mtme pour ,4H; (s 298,!5 K) de CO2 

et AH,” (I, 298.15 K) de H1O. 
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