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Cet ouvrage de chimie s’adresse en priorité aux étudiants du deuxieme
cycle universitaire ainsi qu’aux éléves des grandes ecoles. |l fait suite au
tome 1 intitulé «De I'atome aux molécules simples» destiné aux étudiants
de premier cycle.

La méthode des fragments est tout d’abord exposée pour construire les
orbitales moléculaires de systémes modeéles H,, puis appliquée a des
molécules plus complexes (AH3, AH, acétylene, éthylene, éthane,
systeme 7 de polyénes conjugues).

L'étude de la géomeétrie des molécules est ensuite développée en
utilisant soit la méthode des diagrammes de corrélation (molécules AH,
linéaires ou coudées, molécules AH; planes ou pyramidales), soit la
méthode des fragments qui permet notamment de mettre en évidence le
phénomeéne d’hyperconjugaison et ses conséquences
conformationnelles (dication de I’éthylene, cation éthyle).

Le probléme de la réactivité chimique est abordé par la méthode des
orbitales frontieres qui est appliquée & I'étude de quelques reactions
organiques fondamentales : réaction de Diels-Alder, SN2, regle de
Markownikov.

Enfin, les méthodes de calcul Huckel et Huckel étendue sont présentées.
De nombreux résultats admis dans le tome 1 sont ainsi demontres et
plusieurs exemples de calculs Hickel sur des polyénes conjugués sont
traités en détail (allyle, butadiene, benzene),

Cet ouvrage est illustré de nombreux schémas qui en facilitent la
compréhension et chaque chapitre est suivi d’exercices corrigés (environ
soixante-dix au total).

Tiulare d’un doctorat d’Efat, Yves Jean est professeur & I'université de Paris-Sud (Orsay). ll enseigne la
théorie des orbitales moléculaires et ses applications & la chimie en premier cycle (module
d'orientation), en licence de physico-chimie moléculaire et en maitrise de chimie. Il est, d’autre parf,
responsable pour le centre d’Orsay du DEA de chimie informatique et meonque et a participé ala
formation confinue des professeurs des classes préparatoires.

Son domaine de recherche priviégié conceme I'application de I théorie des orbitales moléculaires
qux problémes de structure et de réactivité des molécules organiques et des complexes des métaux
de fransifion.

Ancilen éléve de I'ENS Saint-Cloud, agrégé de chimie, docteur d‘Etat, Frangois Volatron est chargé de
recherche au CNRS. ll enseigne & I'Ecole supérieure de physique et de chimie industrielles de Paris ainsi
que dans le cadre du DEA de chimie informatique et théorique, et a particioé a la formation confinue
des professeurs des classes preparatoires.

En recherche, il se consacre principalement & I'application de la théorie des orbitales moléculaires
aux problémes de structure et de réactivifé en chimie organo-metalique.
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