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Résumé

Les liaisons halogène sont des liaisons dites ‘faibles’ dont l’importance ne fait plus aucun
doute compte-tenu du rôle considérable qu’elles jouent dans les systèmes biologiques (inter-
actions protéine-ligands, repliement des protéines...), les polymères, l’ingénierie des cristaux
etc... Dans ce travail, nous avons étudié des interactions halogène-halogène intramoléculaires
pour une série d’alcanes halogénés CX3-CX’3 (X, X’ = F, Cl, Br), ceci par le biais d’une
analyse topologique QTAIM3
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