dont les exportations directes vers la
France ont crii de + 35,8 %). Quant aux
caoutchoucs synthétiques, on reléve la forte
progression des ventes américaines
(+ 140,9 %).

II1. Emploi

Selon les informations provenant de
I’enquéte trimestrielle du Ministere du
Travail et de la Participation, les effectifs
des industries chimiques ont augmenté de
+ 0,7 % au cours du premier semestre 1980
(+ 0,1 9%, au premier trimestre et + 0,6 %
au deuxiéme trimestre), ce qui s’explique en
partie par le haut niveau de l'activité de la
chimie atteint a fin 1979. Ceci marque une
interruption de Ia tendance a la baisse des
effectifs qui se manifestait depuis octobre
1978; il n’est toutefois pas possible de
considérer des maintenant cette orientation
comme durable.

La durée hebdomadaire du travail est
stabilisée a 40 heures.

Les salaires des ouvriers dans la chimie ont
augmenté selon les statistiques du Ministe-
re du Travail et de la Participation de
+ 3,7% au premier trimestre 1980 et de

+ 4,2 % au deuxiéme trimestre 1980. Entre
le 1¢r juillet 1979 et le 1erjuillet 1980, ils ont
augmenté de + 159 %,

IV. Investissements
(Enquéte U.IC))

La derniére enquéte d’investissements de
juin 1980, portant sur un échantillon de
112 sociétés de la chimie, indique une
augmentation de + 8,3 9, en francs cou-
rants, des dépenses d’investissement pour
1979.

Pour 1980, la méme enquéte sur les
intentions d’investissements concluerait a
une certaine stabilité de I'investissement en
volume, évolution qui marquerait une
rupture de la diminution des investisse-
ments connue les précédentes années.

V. Perspectives

o La chimie de base, accentuant comme il
arrive généralement les fluctuations de la
conjoncture, a connu une chute d’activité
particulierement accusée ces derniers mois.

e Au plan de la CEE, la production de
chimie de base (polyméres compris) a

enregistré une chute de — 209, entre le
ler trimestre et le 2¢ trimestre 1980.

® Toutefois, les stocks ont été largement
allégés; les prix semblent avoir atteint un
plancher; les mati¢res premiéres, qui ont
connu une sensible érosion de leurs prix
depuis le début de I’'année, semblent
connaitre une stabilisation ; depuis le début
de 1980, la baisse du naphta a été de
— 109, pour les prix contrat (— 259 sur
le prix spot Rotterdam).

e Les conditions semblent exister pour une
certaine reprise technique, la demande
retrouvant un niveau apuré des excés de
stockages. Toutefois, cette demande reste-
rait médiocre pour une certaine durée.

e Compte tenu des prévisions actuelles de
I'INSEE, indiquant une diminution régulié-
re de lactivité jusqu’au début 1981, la
demande de produits chimiques devrait
rester stagnante, & un niveau qui pourrait
étre un peu supérieur au creux constaté
pendant les mois d’été.

® Il est évident qu’une aggravation de la
situation internationale remettrait en cause
ces perspectives.

Societe de Chimie Physique

Chimie physique et informatique

10-12 décembre 1980

Informations générales

La réunion aura lieu a I'Ecole Supérieure
d’Electricité, Plateau du Moulon, a Gif-sur-
Yvette.

e Accés en voiture par lautoroute direc-
tion Chartres, sortie « Centre Universitai-
re ».

e Accés par le R.E.R,, ligne Chatelet-St-
Rémy-les-Chevreuse, station « Le Gui-
chet ».

e Navettes par bus entre le Guichet et le
plateau du Moulon.

Inscriptions

e Membres de la Société de Chi-
mie Physique ................
e Autres participants
e Etudiants (pas au-dela du

3cycle). ..o w L. 75 F
o Formulaires d’inscription a demander a
la Société de Chimie Physique, 10, rue
Vauquelin, 75005 Paris. Tél. : (1) 707-54-48.
e L’inscription donne droit a la fourniture
de la publication, renfermant une partie des
communications et logiciels, qui sera faite
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courant féyrier 1981, et adressée par poste
aux participants.

Réglements

e Uniquement a l'ordre de la Société de
Chimie Physique.

e Virements postaux CCP 61.31 V, Paris.
e Transferts bancaires : Crédit Lyonnais,
agence AV, compte 44 213 D, 6, place du 18
juin 1940, 75006 Paris.

Programme

Mercredi 10 décembre 1980

Applications de la mécanique quantique

9 h 30, Ouverture et exposés généraux

e G. Berthier : Introduction générale (La-
boratoire de chimie, ENSJF, Montrouge).
e O. Chalvet : Programmes semi-empiriques
et calcul d’'observables (CMOA, Paris).

e J. Douady, Y. Ellinger et R. Subra :
Problémes de convergence et d'approxima-
tions en chimie théorique (CISI et DRF,
CEN-G Grenoble).

11 h 30, Pause
12 h 00, Exposés généraux

e P. Hiberty et C. Leflorestier : Mesure
quantitative d'effets mésoméres. Interpola-
tion de surfaces par des splines a 3 dimen-
sions (Laboratoire de chimie théorique,
Université de Paris-Sud, Orsay).

e E. Soulié : Champ cristallin et calcul
d’'observables (DPC, CEN-Saclay, Gif-sur-
Yvette).

13 h 00, Déjeuner

14 h 00, Exposés par affiches et Groupes de
travail

e L. Bouscasse : Programme ab initio

Jonctionnant avec des orbitales de Slater

(Centre de calcul, Université de Droit,
d’Economie et des Sciences d’Aix-Marseille,
Marseille).

e D. Gallant : Simulation des variations
angulaires des spectres RPE dans les cris-
taux (Section de résonance magnétique,
DRF CEN-G, Grenoble).

e J.A. Musso : Analyse de spectres de
RMN (statiques et dynamiques) & haute



résolution par la méthode de Marquardt :
prise en charge de l'erreur expérimentale sur
chaque point du spectre digitalisé et détermi-
nation de lintervalle de confiance sur les
paramétres ajustés (U.E.R. Sciences et
Techniques, Université de Toulon et du
Var, La Garde).

e M. Rajzmann et P. Frangois:
CINDO/SHIFT/UV : Tenseurs d'écran et
transitions électroniques incluant des confi-
gurations simplement excitées (Laboratoire
de chimie inorganique, Faculté des Sciences
St-Jérdme et Laboratoire de chimie théori-
que, Faculté des Sciences St-Charles, Mar-
seille).

e Groupe de travail : Banques de fonctions
d’onde moléculaires.

e Groupe de travail : Méthodes d’optimi-
sation.

16 h 00, Exposé général

e J. L. De Coen : Analyse conformationnel-
le des molécules biologiques : calcul quanti-
que et approximation classique (Laboratoire
de chimie biologique, Université Libre de
Bruxelles, Rhode St-Genese).

16 h 30, Table ronde : « Micro, Mini,
Maxi» ; ol en sont les réseaux ? Anima-
teurs : MM. Bouscasse, Langlet, Martin,
Millié.

Jeudi 11 décembre 1980

Informatique instrumentale, analyse de

données et modélisation

9 h 00, Exposés généraux

e B. Picinbono : Notions fondamentales sur
le 1raitement du signal (Laboratoire des
signaux et systémes, Ecole Supérieure
d'Electricité, Gif-sur-Yvette).

e P. Broto et G. Moreau : Autocorrélation
de la structure moléculaire ( Topologie et 3-
D). Application dans le domaine QSAR
(Département de physique, Roussel-Uclaf,
Romainville).

10 h 30, Pause et exposés par alfiches

e J. Aubard : Acquisition, modélisation et
analyse de données en relaxation chimique
(Institut de Topologie et de Dynamique des
Systémes, Univ. de Paris VII).

e P. Broto, G. Moreau et P. Farcy : Cal-
culs de relations structure-activité : synthése
assistée par ordinateur (Département de
physique, Roussel-Uclaf, Romainville).

e P. Broto, G. Moreau et P. Farcy : Pro-
grammes interactifs de manipulation de
structures chimiques (Département de phy-
sique, Roussel-Uclaf, Romainville).

e P. Collard et F. Soussaline : Analyse en
ligne d’opérateurs mathématiques pour le
traitement de courbes : application a des
modéles biologiques (Service hospitalier
F. Joliot, Hopital d’Orsay, Orsay).

e G.M. Come et P. Azay : Simulation
interactive d'un réacteur industriel (Labora-
toire de recherches de cinétique appliquée
INPL-ENSIC, Nancy).

e G.M. Coéme et P. Azay: Chloration
adiabatique de I'éthyléne : procédé CHLOE
( Rhéne-Poulenc) (Laboratoire de recher-
ches de cinétique appliquée, INPL-ENSIC,
Nancy).

e G. Flamenbaum et J. M. Thiery : Analy-
se conformationnelle et analyse de données
(DRNR et DB-SRA, CEN-Cadarache, St-
Paul-lez-Durance).

e D. Gagnaire et V. Tran : Structures de
polyméres : programme de tracés de cartes
avec lignes iso-n et iso-h (CERMAYV,
Grenoble).

e M. P. Gingold : Acquisition et modélisa-
tion sur micro-ordinateur (Biophysique,
CEN-Saclay, Gif-sur-Yvette).

e S. Perez : Programmes de générations et
de tracés d’ensembles moléculaires, dans un
environnement de micro- et mini-ordinateurs
(CERMAY, Grenoble).

e O. Tillier et M. Lesourne : Un réseau
d'ordinateurs pour 'ucquisition et le traite-
ment de données neutroniques (Institut Von
Laue-Langevin, Grenoble).

12 h 00, Table ronde : Analyse de données
et chimie physique.

13 h 00, Déjeuner

14 h 00, Exposés généraux en cinétique
chimique

e G. M. Come : Applications de l'informati-
que en cinétique chimique (Laboratoire de
recherches de cinétique appliquée, INPL-
ENSIC, Nancy).

e J. L. Larice : Modélisation en cinétique
chimique par la méthode de Monte-Carlo
(Laboratoire de chimie I, Faculté des Scien-
ces, Avignon).

15 h 00, Discussions autour des alffiches
présentées la matinée.

16 h 00, Exposés sur les langages de
modélisation

e R.Conte : Les langages formels (Service
PSRM, Orme des Merisiers, CEN-Saclay,
Gif-sur-Yvette).

e J.E. Dubois et J. C. Bonnet : Nature des
langages généraux structuraux et langage
DARC (Institut de Topologie et de Dyna-
mique des Systémes, Univ. de Paris VII).
e G.A. Langlet: Apport des logiciels
conversationnels & la chimie structurale et
moléculaire (DPC, CEN-Saclay, Gif-sur-
Yvette).

e J. M. Thiery : Modéles, systéme portable
pour la wmodélisations en physico-chimie
quantitative (Service de radioagronomie,
CEN-Cadarache, St-Paul-lez-Durance).

17 h 30, Table ronde : Modélisation et
langages conversationnels.

Vendredi 12 décembre 1980

Banques de données, conception et ensei-
gnement assistés par ordinateur

9 h 00, Exposés généraux sur les banques
de données

e Y. Deniel : Présentation de la Banque de
données Thermodata (Thermodata, Domai-
ne Universitaire, St-Martin-d’Héres)

e J.E. Dubois et J. C. Boanet : Des ban-
ques de données a la conception assistée par
ordinateurs : un méme langage (Institut de
Topologie et de Dynamique des Systémes,
Univ. de Paris VII).

o G.A. Martin et G. A. Langlet : Structu-
res d'accueil en chimie physique et pharma-
cologie (Département des services interac-
tifs, CISI, Paris et Département de physico-
chimie, CEN-Saclay, Gif-sur-Yvette.

10 h 30, Démonstrations sur consoles
connectées

e Y. Deniel et coll. : Interrogation de la
banque de données Thermodata.

e J.E. Dubois, J. C. Bonnet et A. Lema-
gny : Interrogation par le logiciel DARC des
banques de données du systéme Pluridata.
e G. Kaufmann : Synthése ¢t stratégie de
synthése assistées par ordinateur : le systéme
Pascop.

e G.A. Martin et G. A. Langlet : Structu-
res d'accueil en chimie physique et pharma-
cologie : démonstrations sur une console
graphique connectée au réseau commuté.
e Télésystémes : Recherches bibliographi-
ques automatisées.

11 h 40, Exposé d’introduction

e D. Cabrol, C. Cachet et R. Luft : Ensei-
gnement de la chimie physique assisté par
ordinateur (Laboratoire de biophysique et
Groupe de Recherches Pédagogiques en
Chimie, Parc Valrose, Nice).

12 h 00, Table ronde : Comment utiliser
'informatique pour l'enseignement ? Ani-
mateurs : MM. Cabrol, Luft et Mme
Quére.

13 h 00, Déjeuner

14 h 00, Exposés généraux sur la synthese
assistée par ordihateur

e R. Barone, M. Chanon et J. Metzger :
Utilisation de Tordinateur en synthése (IP-
SOI, Université Aix-Marseille, Marseille).
e G. Kaufmann : Synthése et stratégie de
synthése assistées par ordinateur : le systéme
Pascop (Laboratoire de modéles informati-
ques appliqués a la synthése, Institut Le
Bel, Strasbourg).

15 h 00, Suite des démonstrations et expo-
sés par affiches

e A. Perche et M. Carlier : Simulation de
réactions chimiques sur micro-ordinateur par
la méthode de Monte-Carlo (Laboratoire de
cinétique et chimie de la combustion, Uni-
versité des Sciences et Techniques de Lille,
Villeneuve-d’Ascq).

16 h 30, Table ronde : Premier bilan de ces
Journées : comment favoriser les échanges
de concepts informatiques et de logiciels ?
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