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Résumé

L’étude théorique d’une réaction chimique comprend en général deux étapes. La première
consiste en la détermination du mécanisme et peut être menée d’un point de vue statique
ou dynamique. La seconde se concentre sur la rationalisation de ces résultats : il s’agit alors
d’extraire de la quantité considérable d’informations obtenues les quelques descripteurs sus-
ceptibles de résumer la réactivité et de guider l’amélioration du procédé. En pratique, deux
stratégies complémentaires sont envisageables : quantifier les caractéristiques des réactifs
(nucléo/électrophilie...) et déterminer les interactions (liaisons faibles, répulsions stériques...)
entre molécules contribuant à la stabilisation ou à la déstabilisation d’intermédiaires-clés.

Nous montrerons, au travers d’exemples récents de chimie organique [1-4], que la densité
électronique est l’observable de choix pour mener à bien ces différentes tâches. La DFT
permet en effet la détermination précise de la surface d’énergie potentielle, la DFT con-
ceptuelle[5] la caractérisation de la réactivité des réactifs (notamment via le descripteur dual
et ses évolutions[6,7]) et la théorie Atoms in Molecules de Bader (QTAIM) [8] celle des in-
teractions pertinentes (en particulier dans l’approche IQA [9] de Pendás) le long du chemin
réactionnel. Cette combinaison DFT-DFT conceptuelle-QTAIM constitue, de notre point de
vue, un cadre particulièrement adapté à l’étude théorique de réactions même complexes.
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