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	Récemment, la catalyse organométallique du groupe 11 (surtout à l'Au) a montré son efficacité dans des réactions entre alcynes et alcènes.[1] Nous voulons optimiser une procédure théorique efficace pour traiter la catalyse des complexes métalliques (et bimétalliques) de type M(I)PR3 (M(I) = Au(I), Ag(I), Cu(I)). De plus, nous voulons essayer de comprendre le rôle des substituants sur leur réactivité. Ce stage permet de se familiariser avec les outils théoriques du traitement de la réactivité et d'affiner le goût d'une compréhension microscopiques des propriétés des molécules.[2]
	. Recently, group 11 catalysis (especially gold catalysis) has proven to be remarkably efficient with respect to the reactivity of alkynes and alkenes.[1] We intend to optimize a theoretical procedure and treat the catalysis of metallic (and bi-metallic) complexes M(I)PR3 (M(I) = Au(I), Ag(I), Cu(I)). Furthermore, we would like to investigate residual effects on their reactivity. This stage allows you to learn about theoretical tools for the reactivity treatment, and to appreciate the understanding of matter properties at the atomic scale.[2]
	[1] C.-M. Chao, M. R. Vitale, P. Y. Toullec, J.-P. Genêt, and V. Michelet, Chem. Eur. J. 2009, 15, 1319-1323.
[2] M. Karanik, Y. Gimbert, D. Lesage, P. Nava, S. Humbel, L. Giordano, G. Buono, and J.-C. Tabet, Organometallics, accepted.
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