Angle de bite



Table 1 — Analyse structurale et électronique (NBO) du complexe HCu[BiEt-H] en fonction de I’angle de bite.

Bite angle (°) Distance (A) Population (e){Occupation (e)|! back-bonding Interaction LPp/# *cyn
Cu-HCu-P1Cu-P2| Cu H |[# con #* con| (kcal.mol™) [E(2) (kcal.mol™) i- i (wa)F@y) (u.a.)
77 1.53 253 253(037 -042] 197 0.15 471 69.00 0.56 0.25
78 1.53 252 251(038 -043]| 197 0.15 4.89 71.04 0.56 0.25
79 1.53 251 250(038 -043]| 197 0.16 5.04 73.08 0.56 0.26
80 153 250 249(039 -044| 197 0.16 522 75.06 0.56 0.26
81 153 249 248(039 -044] 197 0.16 5.33 76.95 0.56 0.26
82 1.53 248 247(039 -044| 197 0.16 5.40 79.00 0.57 0.27
83 154 247 247]1040 -045| 197 0.17 5.49 80.97 0.57 0.27
84 154 245 246|040 -045| 197 0.17 5.70 83.60 0.57 0.28
85 154 244 245|040 -046| 197 0.17 5.75 85.43 0.57 0.28
86 154 244 245|041 -046| 197 0.17 5.86 87.11 0.57 0.28
87 154 243 2441|1041 -046| 197 0.18 5.98 88.83 0.57 0.29
88 154 242 243|041 -047| 197 0.18 6.05 90.53 0.57 0.29
89 1.55 242 2421042 -047| 196 0.18 6.22 92.09 0.57 0.29
90 155 241 242042 -047]| 196 0.18 6.29 93.62 0.57 0.30
91 155 240 241|042 -048| 196 0.18 6.38 95.16 0.57 0.30
92 155 239 242|043 -048| 196 0.19 6.48 96.02 0.58 0.30
93 155 238 241|043 -048| 196 0.19 6.61 97.34 0.58 0.30
94 1.55 238 240043 -048] 196 0.19 6.76 98.46 0.58 0.30




Table 2 — Analyse structurale et électronique (NBO) du complexe HCu[BiEt-Me| en fonction de I’angle de bite.

Bite angle (°) Distance A%z Population (e){Occupation (e)|! back-bonding Interaction LPp/# *cyp !
Cu-HCu-P1Cu-P2| Cu! H! |# con #* con| (kcal.mol™)! [E(2) (kcal.mol™) i- i (ua)F@Gyj) (u.a.)
82! 1.54! 2.53! 2.47!(0.38 -045!' 197! 0.17! 5.40! 78.10! 0.54! 0.26!
83! 1.54! 251! 2.48!(0.39 -045!'| 197! 0.17! 5.60! 80.22! 0.54! 0.26!
84! 1.54! 249! 2.48!(039 -045!'| 197! 0.17! 5.79! 82.51! 0.54! 0.27!
85! 1.54! 247! 247!{039 -046!| 197! 0.18! 5.94! 84.74! 0.54! 0.27!
86! 1.54! 245! 2471040 -046!|1.97! 0.18! 6.07! 87.15! 0.54! 0.27!
87! 1.55! 244! 2.46!(040 -047!| 197! 0.18! 6.25! 89.32! 0.54! 0.28!
88! 1.55! 243! 2.46!(040 -047!| 197! 0.18! 6.38! 91.30! 0.54! 0.28!
89! 1.55! 242! 2.45!(041 -047!| 197! 0.19! 6.44! 93.20! 0.54! 0.28!
90! 1.55! 242! 2.44!(041 -048!| 197! 0.19! 6.64! 95.04! 0.54! 0.29!
91! 1.55! 241! 2.43!(042 -048!| 1.96! 0.19! 6.75! 96.82! 0.54! 0.29!
92! 1.55! 240! 2.43!(042 -048!| 196! 0.19! 6.86! 98 48! 0.54! 0.29!
93! 1.56! 240! 2421042 -049!| 196! 0.19! 7.01! 100.01! 0.54! 0.29!
94! 1.56! 2.39! 241!(043 -049!]| 1.96! 0.20! 7.12! 101.63! 0.54! 0.30!
95! 1.56! 2.39! 2.41!(043 -049!| 1.96! 0.20! 7.28! 103.15! 0.54! 0.30!
96! 1.56! 2.38! 2.40!(043 -0.50!| 1.96! 0.20! 7.42! 104.58! 0.54! 0.30!
97! 1.56! 2.37! 2.39!(044 -0.50!| 1.96! 0.20! 7.54! 105.98! 0.54! 0.30!
98! 1.57! 2.37! 2.39!/044 -0.50!] 1.96! 0.20! 7.62! 107.42! 0.54! 0.31!




Table 3 — Analyse structurale et électronique (NBO) du complexe HCu[BiEt-Ph] en fonction de 'angle de bite.

Bite angle (°) Distance (A)! Population (e){Occupation (e)]! back-bonding] Interaction LPp/#*cy.p !
Cu-HCu-P1Cu-P2| Cu!  H! |# con #* con| (kcal.mol™)! [E(2) (kcal.mol") - ; (u.a.)F(i,j) (u.a.)
84! 1.54! 2.54! 24511042 -047!]| 196! 0.18! 5.33! 88.07! 0.53! 0.27!
85! 1.55! 2.51! 2.46'042 -047!]|1.96! 0.18! 5.36! 89.87! 0.54! 0.28!
86! 1.55! 248! 2471043 -048!| 1.96! 0.18! 5.62! 91.85! 0.54! 0.28!
87! 1.55! 2.47! 2.46'1043 -048!| 196! 0.18! 5.78! 93.77! 0.54! 0.28!
88! 1.55! 2.46! 2451043 -048!| 195! 0.19! 5.92! 95.93! 0.54! 0.29!
89! 1.55! 245! 24411044 -049!]| 195! 0.19! 6.10! 98.02! 0.54! 0.29!
90! 1.56! 2.44! 24311044 -049!]| 195! 0.19! 6.23! 99.92! 0.54! 0.29!
91! 1.56! 243! 24311045 -049!| 195! 0.19! 6.33! 101.47! 0.54! 0.30!
92! 1.56! 242! 2421045 -0.50!| 1.95! 0.19! 6.56! 103.26! 0.54! 0.30!
93! 1.56! 241! 24211045 -0.50!| 1.95! 0.19! 6.71! 104.86! 0.54! 0.30!
94! 1.56! 2.40! 2.41'1046 -0.50!| 1.95! 0.20! 6.88! 106.34! 0.54! 0.30!
95! 1.56! 240! 240!{046 -0.51!]| 1.95! 0.20! 7.03! 107.77! 0.54! 0.31!
96! 1.57! 2.39! 2.40'1046 -0.51!| 1.95! 0.20! 7.17! 109.19! 0.54! 0.31!
97! 1.57! 2.39! 2.39!(047 -0.51!] 1.95! 0.20! 7.29! 110.61! 0.54! 0.31!
98! 1.57! 2.38! 2.39!(047 -0.52!]| 1.95! 0.20! 743! 112.09! 0.54! 0.31!
99! 1.57! 2.37! 2.38!1047 -0.52!]| 1.94! 0.20! 7.56! 113.53! 0.54! 0.31!
100! 1.57! 2.37! 23711048 -0.52!]| 1.94! 0.20! 7.68! 115.14! 0.54! 0.32!
101! 1.58! 2.36! 2.36!1048 -0.53!]|1.94! 0.21! 7.83! 116.55! 0.54! 0.32!
102! 1.58! 2.36! 2.36!{049 -0.53!] 194! 0.21! 7.95! 117.84! 0.54! 0.32!




! Ecomplexation (kcal 'mOIAI) !
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Figure 1 — AE omplesation €n fonction de 'angle de bite pour le complexe

AEcomplcxation (kcal ‘mOl-l)

HCu[BiEt-Me].
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Figure 2 — AE ompiczation €n fonction de l'angle de bite pour le complexe

HCu[BiEt-Ph].
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Figure 3 — Energie d’interaction LPp /0, _ 5 (0 donation) et 7 back-bonding

o donation (kcal.mol'!)

dew/0p_ g pour le complexe HCu[BiEt-Me].
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Figure 4 — Energie d’interaction LPp /0., _ (o donation) et 7 back-bonding

dew/0p_p pour le complexe HCu[BiEt-Ph].
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Figure 5 — Influence de 'angle de bite sur la barrieére d’activation de la pre-
miere étape du cycle catalytique pour les réactifs HCu[BiEt-Me]
et Me,CO.
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Figure 6 — Influence de I'angle de bite sur la barriere d’activation de la pre-
miére étape du cycle catalytique pour les réactifs HCu[BiEt-Ph]
et MeyCO.
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Figure 7 — Influence de 'angle de bite sur la barriere d’activation de la pre-
miere étape du cycle catalytique pour les réactifs HCu[BiEt-H] et

H>CO.
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Figure 8 — Influence de I'angle de bite sur la barriere d’activation de la pre-
miére étape du cycle catalytique pour les réactifs HCu[BiEt-Me]
et HQCO
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Figure 9 — Influence de 'angle de bite sur la barriere d’activation de la pre-
miere étape du cycle catalytique pour les réactifs HCu[BiEt-Ph]
et HQCO



