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Ce livre est une revue assez générale des
principaux aspects du “drug-design” ou
conception assistée par ordinateur (CAO) de
médicaments. L'accent est mis sur une ap-
proche mécanistique (interaction au niveau
atomique entre effecteur et cible) de la
modélisation moléculaire.

L'ouvrage est divisé en deux parties. La
premiere partie comporte une description
rapide des principales techniques de calculs
et méthodes expérimentales utilisées dans le
domaine de la CAO. Un chapitre est en
particulier consacré a l'aspect théorique de
cette méthodologie : fonction énergie poten-
tielle, mécanique moléculaire, mécanique
quantigue, dynamigue moléeulaire, methode
de Monte Carlo. Le lecteur trouvera égale-
ment, dans un autre chapitre, une rapide
description des outils graphiques et logiciels
les plus couramment utilisés. L'importance
de la connaissance d’informations structura-
les fiables est soulignée par deux chapitres
consacrés 4 la cristallographie et a la RMN.
Nont pas été oubliées des notions de ciné-
tiques enzymatiques.

Tous ces principes sont illustrés au travers
d'exemples présentés tout au long de la
deuxiéme partie. Six chapitres y sont réser-
vés.

L'ouvrage, comporte un grand nombre de
références bibliographiques et constitue une
source d’information importante pour les
étudiants, les enseignants et les chercheurs
s'intéressant a ce domaine.

Evelyne Surcouf

Physical Chemistry
4¢ édition
P.W. Atkins
Oxford University Press, 1990

Oxford University Press propose la 4¢ édition
du célebre ouvrage “Physical Chemistry” de
P.W. Atkins. La premiére édition parut en
1978 et connut un tel succés que I'ouvrage fut
rapidementtraduit en plusieurs langues. L'ou-
vrage, remanié Jors de nouvelles editions en
1982 et 1986, a profondément marqué l'en-
seignement de la chimie physique, du moins
dans le monde anglo-saxon. En France, il
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s'adresse aux étudiants du 2° cycle universi--

taire et aux éléves ingénieurs chimistes. 11
couvre en 1 000 pages un trés vaste domaine.

Les idées qui sont 4 la base du succes de I'ou-
vrage n'ont pas varié : un parti pris didacti-
que ou l'explication l'emporte sur la dé-
monstration, une présentation typographi-
que exceptionnelle mettant en valeur les
concepts et les résultats et permettant a
l'étudiant de tester pas a4 pas son degré de
compréhension, un trés grand nombre d’exer-
cices, maintenant répertoriés en trois catégo-
ries : exercices, problémes numériques et
problémes theéoriques, le refus d'entrer dans
des développements trop théoriques, la
rubrique “lecture complémentaire” qui fi-
gure a chaque fin de chapitre étant destinée
a remplir cette fonction. Le tout est servi par
un style alerte, parfois méme peu familier,
voire humoristique (¢f. le probléme du bar-
man peu scrupuleux, p. 157). Le plan de
I'ouvrage n’a pas varié par rapport a I'édition
précedente, mais le contenu de certains
chapitres introduit succintement quelques
développements récents ; par exemple, le
paragraphe RMN insiste sur les techniques
par transformée de Fourier et les illustre en
montrant un spectre 2D.

Nous pensons qu'un tel livre est extrément
utile 4 nos étudiants sous un volume reduit,
pour un prix réellement accessible et, a
condition d'accepter de faire l'effort de lire
un anglais tres attrayant, ils disposent d'un
excellent ouvrage, moderne et agréable,
couvrant I'ensemble des bases de la chimie
physique, Ils trouvent facilement les déve-
loppements plus fondamentaux, ou plus
specialisés, dans les bibliothéques universi-
taires, ou dans les cours de leurs ensei-
gnants !

J.M. Chezeau

Modern NMR Spectroscopy

JK.M. Sanders, E.C. Constable,
B.K. Hunter

Oxford University Press, 1989

Ces derniéres années, de nombreux ouvra-
ges ont permis aux chimistes d’acquérir ou
de développer leurs connaissances dans le
domaine de la RMN multiimpulsionnelle,
mono- et bidimensionnelle. Quoique sou-
vent fort bien illustrés, ils ne permettaient pas
dans la plupart des cas au lecteur de tester
d’une fagon aisée I'acquisition de ces con-
naissances . Le livre de J.K.M. Sanders, E.C.

Constable et B.K. Hunter vient combler fort
heureusement cette lacune. Il se présente
comme le complément idéal des ouvrages
évoqués précédemment, en particulier de
celui proposé par deux des auteurs (Modern
NMR Spectroscopy, a Guide for Chemists).

L'introduction comporte des rappels de
quelques notions fondamentales ainsi qu'une
présentation de la stratégie a suivre pour
entreprendre une analyse structurale pre-
nant en compte éventuellement les rensei-
gnements fournis par d'autres techniques
(spectrométrie de masse, IR, UV). Les con-
ventions et abréviations utilisées dans le
texte sont aussi explicitées dans cette intro-
duction.

Les spectres 1D ou 2D présentés dans le
chapitre 1, sur le méme échantillon de
camphre, sont une illustration de nombreu-
ses malfacons rencontrées en RMN par
impulsion, suite a 'emploi de parameétres
d’acquisition incorrects ou résultant d'un
traitement du signal défectueux. Chaque
spectre défectueux est examiné sous forme
de question-réponse.

Le chapitre 2 contient un ensemble de pro-
blémes a résoudre, les réponses figurant
parfois dans le chapitre lui-méme. Différents
aspects de la RMN y sont abordés (RMN des
noyaux exotiques, RMN du proton et du
carbone 13 1D et 2D) de maniére trés variée.
L'importance des problémes liés a la symé-
triec des molécules ainsi qu’au phénomeéne
d’échange est développée dans le chapitre 3.

Le chapitre 4 présente un ensemble d’exer-
cices de difficultés supérieures 4 celles ren-
contrées lors des deux précédents chapitres,
les solutions devant a priori étre obtenues a
l'aide des seules données RMN. Ainsi que le
disent les auteurs, les problémes posés per-
mettent de tester l'aptitude du lecteur 2
mener une analyse structurale par RMN.

L'apport de la RMN a une meilleure compré-
hension des mécanismes réactionnels en
synthése ou des voies biosynthétiques appa-
rait clairement lorsque le lecteur tente de
répondre aux questions qui figurent dans le
chapitre 5. Des données spectroscopiques
autres que les données RMN, ainsi que des
éléments précisant dans quel contexte le
probléme soulevé est apparu, placent le
lecteur dans la situation typique du chimiste
ou du biochimiste qui cherche a interpréter
le résultat d’'une expérience.

Les auteurs ont eu I'excellente idée de réunir
dans un chapitre un ensemble de sugges-
tions pour chacun des exercices proposés,
de maniere & mettre le lecteur sur la voie de
la solution et a le guider dans sa réflexion.

Finalement, les solutions aux problémes fi-



gurent a la fin de I'ouvrage soit sous forme
d'explication détailiée, soit sous forme de
renvoi 4 des articles de la littérature.

L'ouvrage a le grand mérite d'aborder les
aspects les plus variés de la RMN tant du
point de vue des themes que de la nature des
techniques mises en ceuvre. 11 est destiné i
des chercheurs de toute expérience possé-
dant déja de bonnes connaissances de la
RMN par impulsion et doit étre utilisé paral-
lelement 4 ([es ouvrages plus académiques,
dont il deviendra fort probablement un
complément indispensable. 11 est en outre
fort bien présenté et trés agréable 4 parcou-
rir, ¢t, 4 aucun moment, la suite des ques-
tions ne conduit a un sentiment de lassitude.

Daniel Davoust

Organotin chemistry

(Journal of Organometallic
Chemistry Library 21)

Iwao Omae
Elsevier, 1989

Dynamisée par une importante activité in-
dustrielle, la chimie organique de I'étain se
développe de facon spectaculaire. Long-

For further information
and a free sample copy
please contact VCH,
P.O. Box 101161,
D-6940 Weinheim

temps curiosités de laboratoire, les organos-
tanniques occupent aujourd’hui une place
de choix tant au plan économique (stabili-
sants du PVC, biocides, catalyseurs) qu'au
niveau des outils de synthése.

L'ouvrage d'Omae fait partie de la série
“Journal of Organometallic Chemistry Libra-
ry”, éditée par Elsevier, ensemble hétéroclite
de mises au point, revues bibliographiques
annuelles, conférences pléniéres de congrés
internationaux et monographies. L’auteur est
parti de la constatation, justifiée, que les
ouvrages généraux sur la chimie organostan-
nique commencent 4 dater et que les mono-
graphies récentes sont trop spécialisées. 1l
entend donc, en 350 pages, faire le point sur
un large secteur en évolution rapide.

Si tous les points d'importance sont abordés,
on remarquera que certains aspects sont
développés de facon un peu trop généreuse
(chapitre 2 sur I'étain et ses combinaisons
inorganiques ou chapitre 3, consacré aux
méthodes de base de préparation des orga-
nostanniques, qui ne renferme pratiquement
aucune référence postérieure 4 1970 mais
cite abondamment les propres travaux de
l'auteur). Dautre part, le découpage des
chapitres 4 (préparation et propriétés des
organostanniques), 5 (réactions des orga-
nostanniques) et 6 (synthése organique par
les organostanniques) est désordonné. Ainsi,
par exemple, les propriétés chimiques se
trouvent arbitrairement réparties sur les trois
chapitres et une utilisation aussi importante
en synthese organique que la réduction des
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halogénures organiques par les hydrures
d’étain se trouve surtout décrite dans le
chapitre 5.

Il n’en demeure pas moins que l'ouvrage est
une source extrémement utile d'information
ct de réferences récentes et cque les chapitres
7 (structure des organostanniques), 8 (spec-
troscopie) el 9 (applications industrielles)
constituent de bonnes mises au point. L'ob-
jeetif de auteur, annonceé dans sa préface,
erait de rediger un livre utile non seulement
aux chercheurs de tous les secteurs de la
chimie, mais aussi aux éwdiants, Si on peut
raisonnablement douter de l'impact d'un tel
livre sur les derniers, les premiers trouveront
en “Organotin Chemistry” un ouvrage bien
documenté et une source de réflexion, voire
d’inspiration, sur une chimie organométalli-
que d'importance académique et industrielle,

M. Pereyre
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