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Un exemple : |le propene

La réactivité : modélisation

Application aux cycloadditions



Perturbations

Construction rapide du nouveau systeme A-B
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Cas de deux OM non dégénérées
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Calcul de P
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P < O si recouvrement en phase

P=0si OM y et yzorthogonales



Calcul de P

@ Analyse des symétries du systeme



Extension
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Application : le propene
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Perturbation n/Me
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Perturbation n*/Me
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Application : le propene
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le propene

Application :
E
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Application : le propene
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Application : le propene
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Application : le propene
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Application : le propene
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Généralisation

E A

cLc1 perturbation par|un groupe donneur augmente |'énergie de 'OM perturbée



Généralisation
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Réactivité

Comment prévoir et modéliser la réactivité ?
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Controle cinétique - ET précoce

‘ Analyse des différents facteurs



Interactions a considérer
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Interactions a considérer

Influence dd solvant souvent faible

Interactions coulombiennes  pour les espéeces chargées

Terme de ftransfert électronique di a@en‘r or@




Orbitales frontieres

—— "Wl Approximation de Fukui




Orbitales frontieres
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interaction principale

Nucléophile = donneur d'électrons Electrophile = accepteur d'électrons



Application : le propene
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Cycloadditions : définition
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Réaction de Diels-Alder
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