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RESUME :Dans ce présent travail, nous avons déterminé par la méthode quantique de la théorie de la
fonctionnelle de densité DFT B3LYP/6-311G(d,p) I’optimisation géométrique des réactifs, des produits
obtenus au cours de la réaction , les énergies correspondantes aux réactifs et aux produits , la densité
électronique située au niveau de certains atomes des réactifs , le caractére électrophile et nucléophile des
réactifs , les indices de Fukui, les mollesses locales condensées, les indices d’électrophilie et de
nucléophilie locale, certaines grandeurs thermodynamiques de la réaction de 1’isobutyraldéhyde et du
dichloroacétate d’isopropyle , la localisation des états de transition, les populations électroniques
atomiques et les indices de réactivité calculés par I’utilisation des analyses de population naturelle
(NPA),électrostatiques MK et CHelpG, analyse de surface d’énergie potentielle et la nature du
mécanisme réactionnel.
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