Chap O-2-part Il : Création de liaison simple CC
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Structure électronique de I'énolate
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Sous contréle orbitalaire, le site le plus nucléophile est :

Charges de Mulliken
10 2C 3H 4C 5H 6C 7H 8H 9H
-0.697 0.441 -0.143 -0.561 0.032 0.066 -0.039 -0.049 -0.049

Sous contrdle de charge, le site le plus nucléophile est :
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Structure électronique des a-énones : Par la théorie des OF
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Chap O-2-part Il : Création de liaison simple CC

Décomposition en CLOA des
perpendiculaire a la molécule.

ENERGY =
10 2s
10 2px
10 2py
10 2pz
2C 2s
2C 2px
2C 2py
2C 2pz
3C 2s
3C 2px
3C 2py
3C 2pz
4C 2s
4C 2px
4C 2py
4C 2pz

9-( ) 10()
-16.8816 -15.5204

0.36649 0.00000
0.67268 0.00000
-0.47838 0.00000
0.00000 0.59530
-0.05109 0.00000
-0.28998 0.00000
0.11895 0.00000
0.00000 0.24701
0.03243 0.00000
0.20633 0.00000
0.03801 0.00000
0.00000 -0.42649
-0.03627 0.00000
-0.12244 0.00000
-0.01754 0.00000
0.00000 -0.52527

Charges de Mulliken

10

Sous contrdle de charge, le site le plus électrophile est :

2C

3C 4C ©5H

OM 9 a 13 de

11-( )
-11.4571

0.00022
0.51934
0.79571
0.00000

0.02879

-0.11710

-0.10178
0.00000

0.12243
0.27896
0.12707
0.00000

-0.02426

-0.07863
0.01111
0.00000

12-( )
-4.1946

0.00000
0.00000
0.00000
0.60700

0.00000
0.00000
0.00000

-0.54715

0.00000
0.00000
0.00000

-0.43235

0.00000
0.00000
0.00000
0.72555

6H 7H 8H
-0.392 0.454 -0.087 0.027 -0.076 0.040 0.016 0.017

I’acroléine,

13-( )
6.0040

0.00000
0.00000
0.00000
0.44655

0.00000
0.00000
0.00000

-0.80342

0.00000
0.00000
0.00000
0.85275

0.00000
0.00000
0.00000

-0.52577
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