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de Monsieur Gabriel GOMES BALTAZAR ALVES
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Résumé : 
L'u�lisa�on d'ou�ls de calcul dans la science des matériaux n'est pas une nouveauté. Par exemple, la théorie de la
fonc�onnelle de la densité est un élément essen�el de la physique du solide depuis environ cinquante ans. Au fil du
temps, la technologie évolue, de même que les méthodes de calcul, leur précision et leur fiabilité. Bien entendu, plus
une méthode est complexe et complète, plus elle est coûteuse en termes de calcul. Une méthode coûteuse est une
méthode qui requiert un temps de calcul important. Cependant, il existe des ou�ls qui ne sont pas coûteux et qui
produisent des résultats fiables. L'un de ces ou�ls est le descripteur de réac�vité, à la fois simple sur le plan
théorique et computa�onnel, mais qui offre des résultats très fiables, alignés sur d'autres méthodes et données
expérimentales. Ce travail a pour but d'explorer de nouvelles voies avec les descripteurs de réac�vité, en les u�lisant
pour d'autres calculs que ceux de la réac�vité. Dans le premier chapitre, le descripteur appelé indices de Fukui
atomiques condensés, qui est généralement u�lisé pour décrire les sites réac�fs dans une molécule, est u�lisé pour
décrire les sites de récupéra�on et de récep�on d'électrons, comme ou�l pour définir ce qu'est un bon ou un
mauvais matériau donneur/accepteur d'électrons pour les applica�ons de cellules solaires organiques. En outre, le
deuxième chapitre applique la douceur globale au descripteur précédent pour construire ce que l'on appelle la
douceur locale, un descripteur u�lisé pour classer la probabilité que deux molécules interagissent et avec quels
atomes. Toutefois, ce descripteur est u�lisé ici pour iden�fier les atomes suscep�bles d’interagir au sein d’une même
molécule, ce qui modifie sa structure et en fait une nouvelle molécule. L'objec�f est de contribuer à l’iden�fica�on
des voies de transforma�on du 1-azafulvenallène en phénylnitrène. Les résultats montrent que, bien que simples,
les descripteurs de réac�vité perme�ent d'obtenir des résultats fiables et précis, allant au-delà des simples études de
réac�vité et peuvent être u�lisés pour décrire le transfert de charge et trouver des voies de réac�on chimique.


