
Détermination de structure à l’aide du logiciel SHELX : Application 

au composé 2-benzylsulfanyl-1H-benzimidazole (C14H12N2S) 
. 

 Eric ZIKI; Prof. Rita K. YAO: Laboratoire de Cristallographie et Physique Moléculaire; UFHB, Abidjan 

 
Introduction 

    La détermination de structure d’un composé est importante pour la compréhension ou la prédiction de ces propriétés physico-
chimiques ainsi que son activité biologique.        
   Elle permet de connaître la nature des atomes et leur disposition dans le composé ainsi que les liaisons interatomiques et  
intermoléculaires. 

 

  

Références: -1. culturesciencephysique.ens-lyon.fr; 2.www.cryst.bbk.ac.uk./PPS2/projects/schima/html/2dnmr.htm) 

Conclusion et perspective 
     La détermination structurale du composé 2-benzylsulfanyl-1H-benzimidazole a été réalisée à partir des données de diffraction. 
Après la résolution des atomes lourds, les atomes d’hydrogène ont été fixés en positions théoriques telles que C-H=0.93Å(aromatique); 

C-H=0.97Å(méthylène) et  N-H=0.86Å , pour l’affinement. Les coordonnées des atomes, les longueurs et angles de liaisons, les facteurs 

d’accord R1=0.036 et wR2=0.074 ainsi que  GooF=0.931 présents dans les tableaux ci-dessus nous indiquent que la détermination 
de la structure a été bien faite. La présence de la liaison hydrogène N1-H---N2 explique l’interaction intermoléculaire. 
    En perspective, nous allons utiliser les méthodes de modélisation moléculaire(QSAR/QSPR…) pour étudier l’activité biologique et 
les propriétés physico-chimiques de ce composé. 

 Représentation du composé étudié à l’aide 

du logiciel GSview 

Les paramètres d’affinement 

 
Diffraction des rayons X: 

    C’est la première étape de détermination des structures des 

composés cristallisés. Cette étape expérimentale permet à l’aide 
d’un diffractomètre d’obtenir le diffractogramme. Celui-ci nous 
donne les paramètres de mailles a,b,c, α, β et γ et génère un 

fichier hkl après un calcul. Nous avons utilisé le diffractomètre 

Nonius Kappa CCD Diffractometer à T=293K et λ=0.71073Å. 

  

 
 
 
             

 monocristal monté sur un diffractomètre1. 
 

Utilisation du logiciel SHELX: 
     Seconde étape de la détermination structurale, elle est 

effectuée à l’aide des logiciels appropriés. Nous avons utilisé 
SHELX (constitué de SHELXS et SHELXL) dans le cadre de 
notre étude. Le fichier.hkl et un fichier.ins comportant: les 
paramètres de maille, la longueur d’onde λ du RX, le groupe 
d’espace et quelques instructions sont nécessaires. 
    SHELXS permet de faire la résolution des atomes lourds. 
    SHELXL sert à faire l’affinement de la structure complète. 

Exemple de diffractogramme1 

 
Représentation d’une 

diffraction de rayons X (2) 
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Un extrait du fichier hkl   les courbes  z=lEl2   

Utilisation du diffractogramme: 
 Les points sur le diffractogramme précédent représentent 

l’intensité I du rayonnement diffracté par les atomes 
constituants le composé étudié. 
Le facteur de structure F(hkl) nous permet de connaitre la 
position et la nature de chaque atome présent dans le 
composé. I est proportionnelle à F 2(hkl). 

Matériel et méthode 

Résultats  


