ces applications, on ne sera pas dégu par 1'utilisation de cette
méthode qui ne demande pratiquement aucun temps de calcul.
Dans cette courte présentation, on n’a donné que trois
exemples du treés grand nombre de systémes qui ont pu étre
¢tudiés. On ne trouve plus désormais, en chimie moléculaire,
beaucoup d’articles ou 1’étude de la structure électronique de
systemes chimiques est faite uniquement a I’aide de cette
méthode. Par ailleurs on ne devrait trouver pratiquement
aucune étude de réactivité utilisant cette technique. Cependant,
entre les années soixante-dix et quatre-vingts, c’est bien gréce
a cette méthode que les chimistes ont mieux compris les
facteurs qui déterminent les propriétés des molécules conte-
nant des métaux de transition. Il est particuli¢rement enrichis-
sant d’avoir une connaissance de la littérature dans ce domaine
pour une bonne compréhension de ces systemes [17].
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Méthodes ab initio appliquées a la chimie de coordination

Jean-Pierre Daudey* directeur de recherche

Dans son exposé, Jean-Paul Daudey souligne que le métal
de transition & couche incomplete est depuis longtemps le
cauchemar des chimistes spécialistes de la chimie quantique.

Les principaux problemes naissent (i) de I’existence d’une
ou plusieurs couches ouvertes ; (ii) de la dégénérescence ou
quasi-dégénérescence des configurations électroniques ; (iii)
de I'importance des effets relativistes.

A Taide d’exemples récents, Jean-Paul Daudey répond
ensuite a la question « quelle méthode ab initio pour les
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complexes de coordination » (Quel hamiltonien ? Quelle fonc-
tion d’onde ? Que peut-on calculer aujourd’hui ?). Il montre les
progres considérables accomplis dans les 20 dernieres années,
grice aux progres dans la méthodologie et dans les perfor-
mances des ordinateurs, en mémoire et en vitesse, et les diffi-
cultés qui demeurent.

I1 dégage enfin quelques perspectives concernant les calculs
impliquant des atomes lourds, les états excités, les phénoménes
de transfert électronique, la reproduction des observations
expérimentales dans des domaines variés.

Nous n’avons pu éditer son texte pour des raisons tech-
niques. Nos lecteurs le trouveront dans un des prochains numé-
ros de L’Actualité Chimique.
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