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Calcul des energies de stabilisation des molécules aromatiques dans les écoles -

la chimie quantique, un outil précieux pour I’enseignement et I’éducation
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RESUME

Alors que I’aromaticité est I’un des concepts les plus fondamentaux de la chimie et elle est
enseignée dans de nombreux cours élémentaires de chimie organique, il n’est guére possible

d’inciter les ¢éleves et les étudiants a apprendre et a explorer ce sujet de maniere indépendante. En
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appliquant la chimie computationnelle et en particulier la chimie quantique, nous introduisons une
possibilité d’activer les étudiants en leur permettant de tester les concepts enseignés et de faire
leurs propres "expériences” a moindre codt et en toute sécurité. Nous nous sommes concentrés
dans le rapport actuel sur les aspects structurels et énergétiques de 1’aromaticité, car ils sont les
plus compatibles avec d’autres sujets de cours de chimie typiques. Pour évaluer 1’énergie de
stabilisation aromatique, nous suggérons 1’énergie de stabilisation d’isomérisation (ISE) simple a
calculer et facile a comprendre, popularisée par Paul von Ragué Schleyer et Frank Puhlhofer il y
a une vingtaine d’années. Comme exemples pratiques, nous démontrons notre concept avec des
systémes a base de benzéne et de pyridine et suggérons des sujets pour de petits projets pour les
étudiants et les éléves.
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