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Abstract

The synthesis of biologically active heterocyclic compounds in a simple and cost-effective manner
represents a major field of research for many research teams around the world. Cycloaddition
reactions are among the most important and straightforward methods for the preparation of cyclic
compounds, offering high selectivity, good yields, and proceeding in a single step. In this work, we
carried out a computational study on the regioselectivity and stereoselectivity of the 1,3-dipolar
cycloaddition reaction between azomethine 1 and alkene 2, aiming to synthesize a compound
incorporating both pyrrole and quinoline units. The obtained results showed that this reaction favors
the formation of the isomer resulting from the ortho-cis approach, which is in agreement with
experimental data. They also revealed that the solvent affects the selectivity, the activation energy
values, as well as the exothermic nature of the reaction. Analysis of the transition state structures
and charge transfer values indicated that these reactions proceed via an asynchronous polar

mechanism.

Résumé

La synthese de cycles hétérocycliques biologiquement actifs de maniere simple et peu co(teuse
constitue un axe principal de recherche pour de nombreuses équipes de recherche a travers le
monde. Les réactions de cycloaddiction comptent parmi les méthodes les plus importantes et les plus
simples pour la préparation de composés cycliques avec une haute sélectivité, un bon rendement et

en une seule étape. Dans ce travail, nous avons réalisé une étude computationnelle de la



régiosélectivité et de la stéréosélectivité de la réaction de cycloaddition 1,3-dipolaire entre
'azométhine 1 et 'alcene 2, visant a synthétiser un composé incorporant les unités pyrrole et
quinoléine. Les résultats ont montré que cette réaction favorise la formation de I'isomeére issu de
I"approche ortho-cis, ce qui est en accord avec les données expérimentales. Les résultats ont
également révélé que le solvant influence la sélectivité, les valeurs de I'énergie d’activation ainsi que
le caractere exothermique de la réaction. L'analyse de la structure des états de transition et des

valeurs de transfert de charge a montré que ces réactions suivent un mécanisme polaire asynchrone.
Sllasell d,las adEnd Aledl a,las cdasll §L3-1,3 Lalell 280L2Y) STV L a9 ) s Lial | LS

A LS adlaall oy e, el 2ua9us!

Keywords: Azomethine, Alkene, 1,3-dipolar cycloaddition, Transition state theory ,Frontier molecular

orbitals theory , Chemical reactivity indices .

Mots clés : Azométhine, Alcéne, Cycloaddition1,3- dipolaire, Théorie de |'état de transition, Théorie des

orbitales moléculaires frontiéres, Indices de réactivité chimique .
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