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CLOA:Combinaison Linéaire des Orbitales Atomique
DFT :Density Functionnal Theory
FBZ:Flubandazole

FMO:Frontiere Molecular Orbitals
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HCV:Hepatites C Virus

HF:Hartree-Fock

HOMO:Highest Occupied Molecular Orbital
H*/H" AT Pase : Hydrogéne-Potassuim Adénosine-Tri Phosphotose
IPP : Inhibiteur de la Pompe a Protons
LUMO:Lowest Unoccuppied Molecular Orbital
MCEF-7: Michigan Cancer Foundation-7

MNDO :Modified Neglect of Diatomic Overlap
MO:Molecular Orbital

NS5B:Non Structural Protein 5A
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ONL :Optique Non Linéaire
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PM3:Parametric Method 3

PM6:Parametric Method 6

w:Moment Diplolaire

a:Polarisabilité

B:Hyperpolarisabilité de premier ordre
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Abstract

In this study, we conducted a computational analysis of the physical and optical
properties using the Gaussian software and the semi-empirical PM6 method for
benzimidazole and some of its derivatives. This studys showed that replacing a
hydrogen atom with an electron relasing (N Hs) or with drowing group (NO2)
enhances the optical properties and reduces the energy gap.
The results revealed that the 7,6-diaminobenzimidazole derivative exhibits the best
non-linear optical properties, which are inversely correlated with the energy gap,
making it suitable for possible use in optical communications, data storage, and

processing fields.
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Benzimidazole, linear and nonlinear optical properties, dipole moment, polarizability,

hyperpolarizability, gap energy, frontier molecular orbitals.

Résumé

Dans cette étude, nous avons réalisé une analyse computationnelle des propriétés
physiques et optiques en utilisant le logiciel Gaussian et la méthode semi-empirique
PM6 du benzimidazole et certains de ses dérivés. Ces études ont montré que le
remplacement d’un atome d’hydrogene par un groupement donneur (N Hs) ou
accepteur (NO2) améliore ses propriétés optiques et réduit 1’énergie de gap.

Les résultats ont révélé que le dérivé 7,6-diaminobenzimidazole présente les meilleures
propriétés optiques non linéaires, qui sont inversement corrélées avec I’énergie de la
gap, ce qui le rend approprié pour une utilisation possible dans les domaines des

communications optiques, ainsi que le stockage et le traitement des données.

Mots clés

Benzimidazole, propriétés optiques linéaires et non linéaires, moment dipolaire,

polarisabilité, hyperpolarisabilité, énergie de gap, orbitales moléculaires frontiere.
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