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    Présentation

    Après une première édition aujourd’hui épuisée, cet ouvrage profondément remanié traite de la méthode des perturbations ; celle-ci permet, par son approximation des Orbitales Frontières (OF), de résoudre des problèmes de réactivité et de structure rencontrés en chimie.
 La 1re partie introduisant la théorie des perturbations a été généralement peu modifiée. En revanche la 2e partie traitant des problèmes de stéréosélectivité et de structure (chapitres 6 et 7) a été entièrement réécrite, ainsi que le chapitre traitant de la méthode de calcul des OF, afin de tenir compte de l’évolution de la chimie par ordinateur (méthodes de calculs semi-empiriques AM1 ou PM3, et ab initio).
 Cette nouvelle édition, tout aussi accessible au non-théoricien que la précédente, s’adresse à l’étudiant en master, et à toute personne intéressée par les mécanismes réactionnels. L’auteur signale ainsi les difficultés, détaille les explications et commente les différentes étapes avec un sens aigu de la pédagogie. Proposant plus de 120 exercices avec leurs corrections détaillées (soit plus de 30 nouveaux problèmes), ainsi qu’un catalogue complet des orbitales moléculaires, cet ouvrage permet au lecteur de progresser dans un domaine où le bon sens chimique reste important face aux résultats mathématiques obtenus par ordinateur.
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