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Résumé

La réactivité chimique et la sélectivité d’un système chimique peuvent généralement
s’interpréter en termes de réponses ou dérivées de l’énergie électronique du système à des
perturbations extérieures. Ces dérivées constituent un ensemble de descripteurs locaux et
globaux à partir duquel le comportement chimique d’un système peut être rationalisé. Cette
approche est appelée DFT conceptuelle [1]. La DFT conceptuelle devrait reposer sur trois
principes incontournables : l’observabilité, l’universalité et la rigueur mathématique [2] ;
L’interprétation de la réactivité chimique doit s’appuyer sur des observables quantiques ; les
outils développés doivent être indépendants du type de calcul ; les outils développés doivent
être mathématiquement définis. Idéalement, les outils développés devraient aussi avoir un
sens physique. Le descripteur dual [3,4] ( DD ) répond à l’ensemble de ces critères.
Le but de cette présentation est double. Il s’agira en premier lieu de présenter les bases
physiques du descripteur dual et son évolution[5,6]. En second lieu, il s’agira de présenter
quelques applications du descripteur dual à l’interprétation de la régiosélectivité de réactions.
[7].
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