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L’objectif de la thèse est d’évaluer et d’utiliser les capacités prédictives des descripteurs topologiques pour 
identifier et discriminer les sites réactifs d’une molécule ainsi que pour décrire et prédire des chemins impliqués 
dans des mécanismes complexes. Afin de disposer d’un outil opérationnel, de nouveaux algorithmes de partition 
et d’automatisation seront nécessaires. Ces développements sont motivés par deux sujets applicatifs majeurs. 
D'une part, comprendre la dynamique de réponse de la structure électronique de biomolécules soumises à des 
rayonnements ionisants et, d’autre part, décrire et prédire la réactivité de substrats impliqués dans les 
mécanismes de formation d’éthers et de thioéthers. Le dialogue théorie-expérimental sera un point fort 
d’apprentissage. L’objectif à terme est de proposer des descripteurs alternatifs à ceux proposés par la DFT 
conceptuelle et utilisables dans des contextes chimiques très différents. 
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