Descripteur Dual: Nouvelles bases théoriques et alpations
récentes.
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La réactivité chimique et la sélectivité d’un sys&chimique peuvent généralement s’interpréter
en termes de réponses ou dérivées de I'énergitrodligeie du systéme a des perturbations
extérieures. L'approche d’'un réactant en est umeke Ces dérivées constituent un ensemble
de descripteurs locaux et globaux a partir dudeetomportement chimique d'un systéme
électronique peut étre rationalisé. Lorsque I'greedu systeme physique est basée sur la théorie
de la Fonctionnelle de la densité électroniquegecapproche est appelée DFT conceptuelle [1].
La DFT conceptuelle devrait reposer sur trois ppes incontournables : I'observabilité,
l'universalité et la rigueur mathématique [2] ; ¢@mpréhension de la réactivité chimique doit
pouvoir étre fondée sur des observables quantiques outils développés doivent étre
indépendants du type de calcul ; les outils déy#emloivent étre mathématiquement définis. Un
dernier principe devrait étre également pris en mem l'interprétation. Idéalement, les outils
développés devraient recouvrir un sens physiquedéscripteur dual [3,4] ( DD ) répond
parfaitement a 'ensemble de ces criteres.
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Le but de cette présentation est double. Il sS’agirgremier lieu de présenter les bases physiques
du descripteur dual et comment ces bases ont é@ldépuis la définition originale du
descripteur[5,6]. En second lieu, il s’agira de présr quelques applications du descripteur dual
a l'interprétation de la régiosélectivité de réawti chimiques [7,8,9,10].
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