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A la recherche de mécanismes de réaction en 
chimie organométallique: 

une enquête à base de calculs DFT
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Il est maintenant considéré comme aisé, et presque routinier d’utiliser des méthodes théoriques 
pour déterminer et analyser des mécanismes de réaction. Cela semble d’autant plus vrai que l’on 
s’intéresse à des réactions en solution impliquant des molécules de nature connue (ou à peu 
près). Les méthodes théoriques sont bien établies et fiables si les molécules ne sont pas d’une 
complexité particulière. Derrière cette apparente simplicité se cache souvent une réelle 
complexité et il apparaît rapidement que des réactions simples ne le sont pas autant que l’on 
aurait pu le croire. Il apparaît également que le calcul théorique ne permet pas toujours de 
répondre de manière quantitative aux interrogations mécanistiques. Cependant dans tous les cas, 
l’étude théorique permet de mieux comprendre les transformations chimiques surtout si cette 
étude est en permanence confrontée à des observations expérimentales. Ces points seront 
illustrés par quelques exemples. (1-6) Après avoir montré qu’il est possible d’utiliser de manière 
quantitative une approche théorique pour hiérarchiser les forces de liaisons, deux études 
impliquant des ruptures de liaisons CH et des formations de liaisons CC permettront de discuter 
les facteurs qui peuvent se poser dans une réaction de couplage. Si le temps le permet, on 
conclura par une étude de transfert d’hydrogène par un mécanisme encore rarement considéré. 
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