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Coursissus des ler et 2e cycles des facultés dans toutes | es disciplines accompagnés parfois d exercices et de
conseils méthodol ogiques. Présentation de |'éditeur

Ce manuel sadresse aux étudiants en chimie (Master, Doctorat), aux éléves des Grandes Ecoles et aux
enseignants et chercheurs non théoriciens. L'essentiel de I'ouvrage dével oppe les principes de la chimie
guantigue qualitative parfois appel ée "chimie orbitalaire”. Ces principes sont appliqués a une étude
systématique des notions classiques de la chimie moléculaire : études des structures géométriques et
électroniques en chimie organique et inorganique, effets électroniques des substituants sur les centres réactifs
et sur lastabilité des intermédiaires de réaction. Les principaux meécanismes réactionnels en chimie
organique sont analyses al'aide des méthodes des orbital es frontaliéres (méthode de Fukui), la méthode de
corrélation des orbitales et des états et |la méthode de I'aromaticité de I'état de transition. Un dernier chapitre
est consacré a une initiation aux diverses méthodes modernes de calcul quantique, dont le foisonnement et la
terminologie parfois sibylline sont propres a décourager le non-spécialiste. On sest efforcé de donner un
apercu des techniques les plus répandues en réduisant au maximum |les dével oppements mathémati ques dont
les plus classiques sont cependant présentés en annexe. Un supplément présente un petit Atlas d'orbitales

cal cul ées de quel ques mol écul es-types de la chimie organique.
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