Longueurs de liaison

1. Formation du catalyseur



Table 1 — Longueurs de liaison ANC lors de I’activation du catalyseur par SiHy. P1 correspond a I’atome de phosphore non coordonné
dans les espéces asymétriques.

Licand Réactifs VDW TS
£ Cu-F Si-H Cu-P1 Cu-P2[Cu-F Cu-H Si-F Si-H Cu-P1 Cu-P2[Cu-F Cu-H Si-F Si-H Cu-P1 Cu-P2
2 PH; 180 149 233 233 [202 1.87 1.89 1,57 232 232 (215 172 177 168 232 234
BiEt-H S1179 149 235 235|200 1.84 190 158 234 2341213 170 1.77 169 236 235
A|l175 149 333 221 (177 338 271 148 336 221 |[2.12 1.68 1.79 1.68 351 224
BiEt-Me S[{180 149 234 234|203 186 189 157 232 232|222 169 177 168 237 231
Al178 149 3.18 221 (1.80 326 273 148 3.19 221 |2.14 1.68 1.79 167 3.60 225
BiEt-Ph S{183 149 241 228 |208 182 192 157 233 232|222 170 178 167 235 233
Al179 149 3.15 221 [1.81 365 276 148 3.10 222 |2.14 1.69 1.79 1.67 394 225
BiPh-H S1179 149 235 235|201 183 1.89 158 233 2341214 170 177 168 236 235
Al176 149 3.17 221 (178 346 270 148 3.09 221 [2.12 1.67 1.79 1.69 411 224
BiPh-Me S{181 149 235 235|204 186 188 157 232 232|222 170 177 167 231 237
Al178 149 321 222 (1.81 326 277 148 308 222|217 1.67 178 167 350 225
BiPh-Ph S{185 149 230 233|208 182 193 156 231 233223 170 1.78 1.67 233 234
A|l178 149 355 221 [1.80 336 277 148 357 221 |2.16 1.66 1.79 1.68 4.16 2.25
BiNa-H S1179 149 237 237 |201 183 189 158 235 234|223 169 1.77 167 239 231
Al176 149 320 221 (1.78 342 271 148 3.14 221 |2.17 1.67 1.78 1.67 372 225
BiNa-Me S{181 149 235 236|204 185 188 1.57 233 233|214 170 1.77 168 237 236
Al178 149 323 221 (1.80 330 277 148 324 222|212 1.68 1.79 1.68 392 224
BiNa-Ph S[{1.78 149 355 220 |1.80 349 274 148 355 221 |2.16 167 1779 167 385 224
Al183 149 249 226 [2.08 182 193 156 231 233|223 170 1.78 1.67 233 2.34
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Table 2 — Longueurs de liaison va lors de l'activation du catalyseur par SiHy. P1 et P3 correspondent respectivement a ’atome
de phosphore non coordonné dans les especes asymétriques et a I’atome de phosphore du PHj.

Ligand PH;! Réactifs! VDW!
" |Cu-F Si-H! Cu-P1! Cu-P2! Cu-P3[Cu-F Cu-H Si-F! Si-H Cu-P1! Cu-P2! Cu-P3!
3 PH3! 1.85!' 149! 239! 239! 239![195! 3.11! 2.11! 1.50! 2.34! 237! 247!
BiELH! S! | 1.86! 1.49! 235! 234! 2.61![195! 3.19! 203! 1.50! 237! 241! 237!
Al | 1.77! 149! 336! 221! 399!|2.05! 1.88! 191! 1.56! 3.66! 231! 2.36!
BiEt-Me! S! (192! 149! 240! 230! 247!'[1.99! 3.17! 204! 1.50! 2.35! 238! 2.39!
Al 11791 149! 317! 221! 4.19!|1.81! 3.23! 2.82! 148! 3.17! 221! 4.18!
BiEt-Ph! S! [1.94! 149! 235! 242! 236![1.96! 345! 245! 149! 237! 244! 237!
Al | 1.81! 149! 3.14! 222! 4.11!]1.82! 3.20! 2.83! 148! 320! 222! 407!
BiPh-H! S! [1.87! 149! 234! 238! 248![1.94! 346! 2.04! 149! 239! 240! 2.38!
Al | 1.87!1 149! 235! 258! 233!111.97! 2.67! 206! 1.51! 248! 236! 2.33!
wmwr-Zomm_ 194! 149! 228! 243! 247!(2.00! 3.21! 2.01! 1.50! 239! 234! 2.37!
A! 11.80! 149! 3.12! 222! 397!|1.82! 326! 2.83! 148! 3.10! 222! 344!
BiPh-Ph! S! | 1.98! 1.49! 232! 235! 243!(197! 3.54! 253! 148! 237! 240! 2.38!
A! [1.80! 149! 347! 221! 381!']1.81! 348! 2.86! 148! 3.50! 2.21! 3.81!
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Table 3 — Longueurs de liaison (A) lors de P'activation du catalyseur par HSiMes et HSi(OMe)s.

HSiMe;! Réactifs! VDW! TS!
Cu-F Si-H' Cu-P1! Cu-P2|Cu-F Cu-H Si-F!Si-H Cu-P1!Cu-P2|Cu-F Cu-H Si-F!Si-H Cu-P1!Cu-P2
BiEt-H! 1.7911.49! 235! 2.35!|1.83! 2.51! 323! 1.51! 235! 2.35!(2.13! 1.67! 1.80!1.73! 2.36! 2.36!
BiEt-Me! 1.80!1.49! 234! 2.34!12.03! 1.80! 1.95!1.59! 2.33! 233!(2.21! 1.67! 1.80!1.72! 2.32! 2.38!
BiEt-Ph! 1.8311.49! 241! 2.28!11.93! 1.97! 3.1911.52! 233! 2.34!{2.20! 1.68! 1.82!1.71! 2.36! 2.33!
HSi(OMe)s! .Wmmonmm_ : <U.¢<_ : Hm_
Cu-F Si-H Cu-P1! Cu-P2{Cu-F Cu-H Si-F!Si-H Cu-P1!Cu-P2|Cu-F Cu-H Si-F!Si-H Cu-P1!Cu-P2
BiEt-H! 1.7911.48! 235! 2.35!|1.85! 249! 332!1148! 232! 239!(2.18! 1.71! 1.77'1.61! 2.39! 2.30!
BiEt-Me! 1.80! 148! 234! 2.34!12.17! 1.78! 1.81!1.56! 229! 237!(2.19! 1.73! 1.77!1.59! 2.35! 2.30!
BiEt-Ph! 1.8311.48! 241! 2.28!]2.14! 1.76! 1.80! 1.57! 2.33! 2.32!1{2.21! 1.70! 1.78!1.59! 2.33! 2.31!
VDW Produits
Cu-F Cu-H Si-F Si-H Cu-P1 Cu-P2[Cu-H Si-F Cu-P1 Cu-P2
357 154 165 406 251 241 (154 163 250 242
397 156 1.65 4.18 238 248 (155 163 246 240
325 157 1.65 373 239 245 (156 163 242 242
VDW Produits
Cu-F Cu-H Si-F Si-H Cu-P1 Cu-P2[Cu-H Si-F Cu-P1 Cu-P2
3.15 154 162 407 250 241 (154 160 250 242
356 156 162 4.14 246 239 (155 1.60 246 240
297 1.57 1.62 375 239 2451156 1.60 242 242
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2. Cycle catalytique

Dans les tables suivantes, P1 et P2 correspondent aux atomes de
phosphore du ligand diphosphine alors que P3 correspond a I’atome de
phosphore di ligand PHs.
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Table 6 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le cata-
lyseur HCu(PHz3)2 et le silane SiHy.

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TS1 Int |H,CO| Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.55 1.56 1.63 - [Cu-H| - 1.63 1.61 1.56 1.55
Cu-O - 2.55 2.29 1.81| Cu-O|1.81 2.21 2.24 2.53 -
C-O 121  1.23 1.27 1.39( Si-H |1.48 1.95 2.06 3.32 -
C-H 2.66 1.80 1.11]| Si-O | - 1.74 1.73 1.69 1.66

P1-Cu 241 240 236 2.22|P1-Cu|2.22 236 236 244 241
P2-Cu 241 240 230 2.27|P2-Cu|2.27 236 236 237 241
MeHCO | Réactifs VDW TS1 Int [H,CO| Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H 1.55 159 164 - [(Cu-H| - 191 1.62 1.56 1.55
Cu-O - 290 2.25 1.81|Cu-O|1.81 2.01 2.23 2.57 -
C-O 121 122 1.27 1.39| Si-H |1.48 1.57 2.05 3.26 -
C-H 313 1.77 1.11| Si-O | - 195 1.73 1.69 1.66

P1-Cu 241 240 236 2.22|P1-Cu|2.22 233 236 244 241
P2-Cu 241 241 230 2.27|P2-Cu|2.27 235 236 237 241
Me,CO |Réactifs VDW TS1 Int [H,CO| Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H 1.55 156 1.66 - [(Cu-H| - 192 1.61 1.56 1.55
Cu-O - 2.86 2.18 1.82| Cu-O|1.82 2.00 2.24 2.60 -
C-O 122 122 1.28 1.40( Si-H |1.48 1.57 2.09 3.22 -
C-H 329 1.74 1.11| Si-O | - 196 1.73 1.68 1.66

P1-Cu 241 241 234 222|P1-Cu|2.22 234 236 243 241
P2-Cu 241 240 232 2.27|P2-Cu|2.27 234 236 237 241
PhMeCO |Réactifs VDW TS1 Int |H,CO| Int VDW TSI VDW Produits

Cu-H 1.55 1.56 1.66 - |Cu-H| - - - - 1.55
Cu-O - 299 2.19 1.87|Cu-O|1.87 - - - -
C-O 122 123 1.28 1.39| Si-H |148 - - - -
C-H - 3.65 1.76 1.11| Si-O | - - - - 1.66
P1-Cu 241 244 232 232|P1-Cu|2.32 - - - 241

P2-Cu 241 238 2.32 2.36|P2-Cu|2.36 - - - 241
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Table 7 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le cata-
lyseur HCu(PHj)s et le silane SiHy.

Etape 1 Etape 2
H,CO [ Réactifs VDW TS1 Int [H,CO| Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 158 159 166 - |Cu-H| - 164 162 158 1.58
Cu-O - 3.62 334 191|Cu-O (191 221 225 448 -

C-O0 1.21 122 125 1.39| Si-H (148 1.88 2.05 3.74 -
C-H - 254 163 1.11| Si-O | - 1.75 1.73 1.67 1.66
P1-Cu | 242 242 240 2.35|P1-Cu|2.35 236 2.35 241 242
P2-Cu| 242 242 240 2.34|P2-Cu|2.34 234 238 242 242
P3-Cu | 242 240 235 258(P3-Cu|2.58 5.67 521 243 242
MeHCO| Réactifs VDW TS1 Int [H,CO| Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 158 158 167 - |Cu-H| - 288 161 1.58 1.58
Cu-O - 380 333 191|Cu-O(191 198 225 4.57 -
C-O0 1.21 122 126 1.39]| Si-H |1.48 150 2.11 3.84 -
C-H - 303 159 1.11| Si-O | - 2.3 1.72 1.67 1.66
P1-Cu| 242 242 241 2.35|P1-Cu|2.35 245 2.6 240 242
P2-Cu| 242 242 240 2.34|P2-Cu|2.34 240 236 242 242
P3-Cu | 242 242 234 257|P3-Cu|2.57 238 561 243 242
Me,CO [ Réactifs VDW TS1 Int [H,CO| Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 158 158 166 - |Cu-H| - 289 161 158 1.58
Cu-O - 386 333 192 Cu-O(1.92 198 2.25 4.80 -
C-O0 122 122 127 139 Si-H [148 150 2.13 4.05 -
C-H - 328 156 1.11| Si-O | - 2.19 225 1.67 1.66
P1-Cu | 242 242 241 2.38|P1-Cu|2.38 249 237 241 242
P2-Cu| 242 242 241 2.33|(P2-Cu|2.33 241 236 242 242
P3-Cu | 242 242 234 2.57|P3-Cu|2.57 237 627 243 242
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Table 8 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le cata-

lyseur HCu[BiEt-H] et le silane SiHy.

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TS1 Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 164 160 154 154
Cu-O - 277 2.19 1.83 Cu-O 1.83 2.17 224 4.10 -
Cc-O 1.21 122 127 1.39 Si-H 148 187 2.10 553 -
C-H - 273 1.78 1.11 Si-O - 175 172 167 1.66
P1-Cu 250 245 236 241 P1-Cu 241 240 242 256 250
P2-Cu 242 248 235 232 P2-Cu 232 237 237 239 242
MeHCO ax |Réactifs VDW TS1 Int | MeHCO ax | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 163 160 154 154
Cu-O - 347 2.16 1.83 Cu-O 1.83 2.18 2.23 432 -
CcoO 121 122 128 1.39 Si-H 148 1.89 2.12 6.21 -
C-H - 329 1.75 1.11 Si-O - 175 172 167 166
P1-Cu 250 249 235 228 P1-Cu 228 236 236 256 2.50
P2-Cu 242 242 235 252 P2-Cu 252 241 243 239 242
MeHCO eq |Réactifs VDW TS1 1Int | MeHCOeq | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 163 160 154 154
Cu-O - 3.08 2.17 1.83 Cu-O 1.83 2.18 223 432 -
Cc-O 1.21 122 1.28 1.39 Si-H 148 1.89 212 621 -
C-H - 327 1.75 1.11 Si-O - 175 172 167 1.66
P1-Cu 250 245 235 228 P1-Cu 228 236 236 256 250
P2-Cu 242 243 235 252 P2-Cu 2.52 241 243 239 242
Me,CO Réactifs VDW TSI Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 154 165 - Cu-H - 164 160 154 154
Cu-O - 3.81 2.15 1.83 Cu-O 1.83 2.17 2.23 433 -
C-O0 122 122 128 1.39 Si-H 148 1.88 2.11 6.22 -
C-H - 364 1.73 1.11 Si-O - 175 172 166 1.66
P1-Cu 250 253 235 250 P1-Cu 250 241 243 256 250
P2-Cu 242 239 235 229 P2-Cu 229 236 236 239 242
(R) PhMeCO [ Réactifs VDW TS1 Int | (R) PhiMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 165 - Cu-H - 165 158 157 154
Cu-O - 3.13 2.15 1.84 Cu-O 1.84 2.16 2.30 241 -
(O0) 122 123 1.28 1.39 Si-H 148 1.82 233 279 -
C-H - 367 1.75 1.11 Si-O - 176 171 169 1.66
P1-Cu 2.50 242 234 230 P1-Cu 230 239 237 240 2.50
P2-Cu 242 246 236 245 P2-Cu 245 236 243 244 242
(S) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (S) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 154 165 - Cu-H - 163 161 154 154
Cu-O - 407 2.15 184 Cu-O 1.84 220 224 438 -
C-O0 122 123 1.28 1.39 Si-H 148 191 206 6.11 -
C-H - 405 1.75 1.11 Si-O - 175 173 167 1.66
P1-Cu 250 240 234 228 P1-Cu 228 241 243 253 250
P2-Cu 242 253 236 2.50 P2-Cu 2.50 237 237 239 242




lyseur HCu[BiEt-Me] et le silane SiHy,.

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TS1 Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 155 157 163 - Cu-H - 167 160 155 155
Cu-O - 2.83 2.28 1.84 Cu-O 1.84 2.18 233 365 -
Cc-O 121 123 127 1.39 Si-H 148 1.79 227 3.66 -
C-H - 263 1.82 1.11 Si-O - 176 171 168 1.66
P1-Cu 246 239 236 231 P1-Cu 231 238 240 247 246
P2-Cu 240 243 233 240 P2-Cu 240 235 237 239 240
MeHCO ax |Réactifs VDW TS1 Int | MeHCO ax | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 155 156 164 - Cu-H - 167 159 156 155
Cu-O - 325 225 1.84 Cu-O 1.84 2.18 2.34 342 -
C-O0 121 122 127 1.39 Si-H 148 179 233 382 -
C-H - 3.17 1.79 1.11 Si-O - 176 171 167 1.66
P1-Cu 246 244 236 226 P1-Cu 226 238 236 248 246
P2-Cu 240 238 234 251 P2-Cu 251 235 251 239 240
MeHCO eq |Réactifs VDW TSI 1Int | MeHCOeq | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 155 156 164 - Cu-H - 167 159 156 155
Cu-O - 324 225 1.84 Cu-O 184 2.18 234 342 -
C-0 1.21 122 127 139 Si-H 148 1.79 233 382 -
C-H - 3.16 1.79 1.11 Si-0 - 176 171 167 1.66
P1-Cu 246 244 237 226 P1-Cu 226 238 236 248 246
P2-Cu 240 238 233 251 P2-Cu 251 235 251 239 240
Me,CO Réactifs VDW TS1 Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 155 156 164 - Cu-H - 165 161 165 155
Cu-O - 398 222 1.85 Cu-O 1.85 220 228 220 -
C-O0 122 122 128 1.39 Si-H 148 1.85 2.15 1.85 -
C-H - 350 1.77 1.11 Si-O - 175 172 175 1.66
P1-Cu 246 239 233 246 P1-Cu 246 238 235 237 246
P2-Cu 240 245 235 228 P2-Cu 228 235 241 236 240
(R) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (R) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 155 156 1.64 - Cu-H - 168 161 156 155
Cu-O - 417 222 185 Cu-O 1.85 220 2.35 351 -
coO 122 123 1.28 139 Si-H 148 1.78 221 337 -
C-H - 403 179 1.11 Si-O - 177 172 167 1.66
P1-Cu 246 239 234 254 P1-Cu 254 236 239 237 246
P2-Cu 240 246 235 2.56 P2-Cu 256 235 237 249 240
(S) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (S) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 155 156 164 - Cu-H - 168 1.60 156 155
Cu-O - 427 224 1.87 Cu-O 1.87 220 237 522 -
Cc-O 122 123 128 1.39 Si-H 148 1.78 224 620 -
C-H - 401 1.80 1.11 Si-O - 177 171 167 1.66
P1-Cu 246 239 233 235 P1-Cu 235 239 242 246 246
P2-Cu 240 247 236 236 P2-Cu 236 234 236 240 240
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Table 9 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le cata-
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Table 10 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour
talyseur HCu[BiEt-Ph] et le silane SiHy.

le ca-

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TS1 Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.56 158 1.62 - Cu-H - 168 1.60 158 1.56
Cu-O - 262 233 1.87 Cu-O 1.87 222 228 247 -
C-O0 1.21 123 1.26 1.39 Si-H 148 1.77 222 303 -
C-H - 243 191 1.11 Si-O - 176 171 1.68 1.66
P1-Cu 242 241 236 231 P1-Cu 231 236 235 240 242
P2-Cu 242 240 236 2.38 P2-Cu 238 237 240 239 242
MeHCO ax |Réactifs VDW TS1 Int | MeHCO ax | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.56 157 1.63 - Cu-H - 168 160 157 1.56
Cu-O - 3.17 228 1.88 Cu-O 1.88 223 2.37 277 -
C-O 1.21 122 1.27 1.39 Si-H 148 1.75 2.38 3.00 -
C-H - 290 1.85 1.11 Si-O - 177 171 168 1.66
P1-Cu 242 240 236 246 P1-Cu 246 238 238 246 242
P2-Cu 242 243 236 228 P2-Cu 228 236 241 239 242
MeHCO eq [Réactifs VDW TS1 Int | MeHCOeq | Int VDW TSI VDW Produits
Cu-H 1.56 157 1.63 - Cu-H - 168 1.60 157 1.56
Cu-O - 320 229 1.88 Cu-O 1.88 223 237 277 -
C-0 1.21 122 127 1.39 Si-H 148 1.75 238 3.00 -
C-H - 292 1.84 1.11 Si-O - 177 171 168 1.66
P1-Cu 242 239 238 246 P1-Cu 246 238 238 246 242
P2-Cu 242 244 235 228 P2-Cu 228 236 241 239 242
Me,CO Réactifs VDW TS1 Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.56 1.56 1.64 - Cu-H - 168 157 156 1.56
Cu-O - 494 225 188 Cu-O 1.88 222 298 456 -
C-0 1.22 122 1.28 140 Si-H 148 1.78 2.09 4.02 -
C-H - 351 1.81 1.11 Si-O - 176 171 167 1.66
P1-Cu 242 245 235 246 P1-Cu 246 238 238 242 242
P2-Cu 242 240 236 2.28 P2-Cu 228 237 241 243 242
(R) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (R) PhaMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.56 157 1.64 - Cu-H - 168 161 156 1.56
Cu-O - 294 228 1.88 Cu-O 1.88 222 2.33 407 -
C-O0 1.22 123 1.27 1.39 Si-H 148 176 2.14 354 -
C-H - 336 1.83 1.11 Si-O - 177 172 168 1.66
P1-Cu 242 243 236 245 P1-Cu 245 237 239 247 242
P2-Cu 242 239 235 228 P2-Cu 228 237 239 240 242
(S) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (S) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.56 157 1.64 - Cu-H - 167 1.60 158 1.56
Cu-O - 3.63 227 1.89 Cu-O 1.89 221 2.38 250 -
C-0 1.22 123 1.28 1.39 Si-H 148 1.77 224 3.18 -
C-H - 354 183 1.11 Si-O - 176 171 1.68 1.66
P1-Cu 242 239 235 243 P1-Cu 243 236 2.38 247 242
P2-Cu 242 246 237 2.28 P2-Cu 228 238 240 238 242




talyseur HCu[BiPh-H] et le silane SiH,.

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TSI Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 163 - Cu-H - 164 160 155 154
Cu-O - 258 228 1.83 Cu-O 1.83 2.19 225 286 -
C-0 121 123 127 1.39 Si-H 148 188 2.16 343 -
C-H - 2,66 1.77 1.11 Si-O - 175 172 168 1.66
P1-Cu 246 243 231 244 P1-Cu 244 238 239 242 246
P2-Cu 246 245 242 230 P2-Cu 230 238 239 247 246
MeHCO ax |Réactifs VDW TS1 Int | MeHCO ax | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 164 160 156 154
Cu-O - 400 2.21 1.84 Cu-O 1.84 2.18 2.23 248 -
Cc-O0 121 122 1.28 1.39 Si-H 148 1.86 2.12 329 -
C-H - 327 174 1.11 Si-O - 175 172 169 1.66
P1-Cu 246 244 231 232 P1-Cu 232 237 238 247 246
P2-Cu 246 245 240 242 P2-Cu 242 238 239 242 246
MeHCO eq |Réactifs VDW TSI 1Int | MeHCOeq | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 164 160 156 154
Cu-O - 397 221 184 Cu-O 1.84 2.18 2.23 248 -
C-0 1.21 122 127 139 Si-H 148 1.86 2.12 329 -
C-H - 322 174 1.11 Si-O - 175 172 169 1.66
P1-Cu 246 244 231 232 P1-Cu 232 237 238 247 246
P2-Cu 246 245 239 242 P2-Cu 242 238 239 242 246
Me,CO Réactifs VDW TSI Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 299 164 157 154
Cu-O - 411 2.18 1.84 Cu-O 1.84 1.88 2.17 243 -
Cc-O0 122 122 1.28 140 Si-H 148 149 1.86 297 -
C-H - 351 1.73 1.11 Si-O - 239 175 169 1.66
P1-Cu 246 244 232 243 P1-Cu 243 241 238 246 246
P2-Cu 246 244 238 231 P2-Cu 231 233 238 240 246
(R) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (R) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 164 - Cu-H - 166 158 155 154
Cu-O - 441 2.18 1.86 Cu-O 1.86 2.17 2.36 303 -
Cc-0 122 123 1.28 139 Si-H 148 181 243 347 -
C-H - 401 1.75 1.11 Si-O - 176 171 168 1.66
P1-Cu 246 243 233 233 P1-Cu 233 238 245 248 246
P2-Cu 246 246 2.38 240 P2-Cu 240 236 237 241 246
(S) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (S) PhaMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 154 155 165 - Cu-H - 166 159 155 154
Cu-O - 441 2.16 1.85 Cu-O 1.85 2.17 2.31 358 -
C-0 122 123 128 1.39 Si-H 148 181 233 358 -
C-H - 396 1.75 1.11 Si-O - 176 171 167 1.66
P1-Cu 246 245 236 233 P1-Cu 233 237 239 244 246
P2-Cu 246 245 233 239 P2-Cu 239 238 240 245 246
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Table 11 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le ca-
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talyseur HCu[BiPh-Me] et le silane SiHy.

Table 12 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le ca-

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TS1 Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 163 - Cu-H - 166 1.60 156 1.56
Cu-O - 298 233 1.82 Cu-O 1.82 223 236 305 -
Cc-O 121 122 126 140 Si-H 148 1.79 224 340 -
C-H - 2,60 1.83 1.11 Si-O - 176 171 168 1.66
P1-Cu 243 240 232 223 P1-Cu 223 234 239 246 243
P2-Cu 243 241 237 223 P2-Cu 223 238 238 239 243
MeHCO ax |Réactifs VDW TS1 Int | MeHCO ax | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 156 163 - Cu-H - 168 159 156 156
Cu-O - 399 229 1.82 Cu-O 1.82 2.19 2.36 290 -
C-O0 121 122 127 139 Si-H 148 1.78 230 331 -
C-H - 3.13 1.80 1.11 Si-O - 176 171 168 1.66
P1-Cu 243 244 232 223 P1-Cu 223 235 238 246 243
P2-Cu 243 240 237 223 P2-Cu 223 235 239 239 243
MeHCO eq |Réactifs VDW TSI 1Int | MeHCOeq | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 164 - Cu-H - 168 159 156 1.56
Cu-O - 341 229 1.82 Cu-O 1.82 2.19 236 290 -
C-0 1.21 122 127 139 Si-H 148 1.78 2.30 331 -
C-H - 307 1.79 1.11 Si-0 - 176 171 168 1.66
P1-Cu 243 243 233 223 P1-Cu 223 235 238 246 243
P2-Cu 243 241 239 223 P2-Cu 223 235 239 239 243
Me,CO Réactifs VDW TS1 Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 156 1.64 - Cu-H - 166 160 156 1.56
Cu-O - 4.19 226 1.86 Cu-O 1.86 220 234 336 -
C-O0 122 122 127 1.39 Si-H 148 1.82 2.14 368 -
C-H - 349 1.64 1.11 Si-O - 175 172 167 1.66
P1-Cu 243 245 236 252 P1-Cu 252 235 239 252 243
P2-Cu 243 239 233 227 P2-Cu 227 236 237 237 243
(R) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (R) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.56 156 1.64 - Cu-H - 168 158 155 1.56
Cu-O - 464 224 188 Cu-O 1.88 2.20 2.50 3.69 -
Cc-0 122 123 127 139 Si-H 148 1.75 230 348 -
C-H - 402 1.80 1.11 Si-O - 177 171 167 1.66
P1-Cu 243 246 234 239 P1-Cu 239 238 238 252 243
P2-Cu 243 239 235 232 P2-Cu 232 233 238 236 243
(S) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (S) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 156 164 - Cu-H - 169 160 156 1.56
Cu-O - 440 227 1.88 Cu-O 1.88 2.19 2.39 335 -
Cc-O 122 123 127 1.39 Si-H 148 174 223 367 -
C-H - 390 1.79 1.11 Si-O - 177 171 168 1.66
P1-Cu 243 243 233 235 P1-Cu 235 235 238 247 243
P2-Cu 243 240 235 234 P2-Cu 234 236 238 238 243
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Table 13 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le ca-
talyseur HCu[BiPh-Ph] et le silane SiHy.

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TSI Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 162 - Cu-H - 168 160 157 1.56
Cu-O - 276 2.33 1.87 Cu-O 1.87 221 2.39 2098 -
C-O 121 123 1.26 1.39 Si-H 148 1.76 230 3.13 -
C-H - 2.50 191 1.11 Si-O - 177 171 168 1.66
P1-Cu 242 242 236 229 P1-Cu 229 236 237 245 242
P2-Cu 242 238 234 244 P2-Cu 244 236 240 237 242
MeHCO ax |Réactifs VDW TS1 Int | MeHCO ax | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 163 - Cu-H - 167 159 156 156
Cu-O - 307 230 1.87 Cu-O 1.87 2.24 2.58 4,00 -
(O0) 121 122 127 1.39 Si-H 148 1.77 225 347 -
C-H - 295 1.85 1.10 Si-0 - 177 171 168 1.66
P1-Cu 242 243 235 241 P1-Cu 241 236 237 246 242
P2-Cu 242 239 234 230 P2-Cu 230 236 242 238 242
MeHCO eq |Réactifs VDW TSI 1Int | MeHCOeq | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 163 - Cu-H - 167 159 156 1.56
Cu-O - 3.15 231 1.87 Cu-O 1.87 224 2.58 400 -
Cc-O 1.21 1.22 127 1.39 Si-H 148 177 2.25 347 -
C-H - 299 1.84 1.10 Si-O - 177 171 168 166
P1-Cu 242 242 236 241 P1-Cu 241 236 237 246 242
P2-Cu 242 238 233 230 P2-Cu 230 236 242 238 242
Me,CO Réactifs VDW TSI Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 1.64 - Cu-H - 167 159 156 1.56
Cu-O - 327 227 1.88 Cu-O 1.88 2.25 2.58 401 -
(G0) 122 122 1.28 140 Si-H 148 1.77 231 353 -
C-H - 325 1.81 1.11 Si-O - 176 171 167 1.66
P1-Cu 242 244 236 240 P1-Cu 240 236 237 243 242
P2-Cu 242 238 234 230 P2-Cu 230 237 242 241 242
(R) PhMeCO [ Réactifs VDW TS1 Int | (R) PhMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 1.64 - Cu-H - 166 161 156 1.56
Cu-O - 283 2.32 1.89 Cu-O 1.89 2.28 240 496 -
Cc-O 122 123 127 1.39 Si-H 148 1.82 2.12 507 -
C-H - 390 1.84 1.11 Si-O - 176 172 167 166
P1-Cu 242 244 237 240 P1-Cu 240 237 237 245 242
P2-Cu 242 239 234 231 P2-Cu 231 238 240 238 242
(S) PhMeCO | Réactifs VDW TS1 Int | (S) PhaMeCO | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 156 157 1.64 - Cu-H - 167 160 156 1.56
Cu-0 - 357 227 190 Cu-0 190 224 253 458 -
Cc-O 122 123 1.28 1.39 Si-H 148 1.76 2.20 420 -
C-H - 368 1.83 1.11 Si-O - 177 172 167 1.66
P1-Cu 242 243 234 231 P1-Cu 231 236 237 245 242
P2-Cu 242 239 235 245 P2-Cu 245 237 243 239 242
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Table 14 — Longueurs de liaison (A) le long du cycle catalytique pour le ca-
talyseur HCu[BiEt-H].PHj3 et le silane SiH,.

Etape 1 Etape 2
H,CO Réactifs VDW TS tetra TS trig Int H,CO Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.57 158 1.63 1.64 - Cu-H - 164 1.60 157 1.57
Cu-O - 363 3.1 2.19 1.89 Cu-O 1.89 2.18 226 4.36 -
C-0 1.21 122 125 127 1.39 Si-H 148 1.85 2.16 3.64 -
C-H 2.57 1.73 1.76 1.11 Si-O 1.75 1.72 1.67 1.66

P1-Cu 246 245 240 234 241| PI-Cu |241 239 242 247 246

P2-Cu 242 244 249 237 233 P2-Cu [233 237 238 241 242

P3-Cu 244 244 236 393 2.69] P3-Cu  |2.69 6.04 6.12 246 244
MeHCO ax | Réactifs VDW TS tetra TS trig Int | MeHCO ax| Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H 157 158 1.65 1.65 - Cu-H - 164 160 157 157
Cu-O - 402 308 2.17 190 Cu-O 190 2.18 2.25 443 -
C-O0 121 122 126 128 1.39 Si-H 148 1.86 2.15 3.74 -

C-H - 314  1.68 1.74 1.11 Si-O - 175 172 167 1.66
P1-Cu 246 247 240 233 245| PI-Cu [245 240 243 246 246
P2-Cu 242 243 248 237 233 P2-Cu [233 236 237 242 242
P3-Cu 244 244 235 397 2.60| P3-Cu |2.60 6.11 6.18 247 244
MeHCO eq | Réactifs VDW TS tetra TS trig Int [ MeHCO eq| Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H 157 158 1.64 1.65 - Cu-H - 164 160 157 157
Cu-O - 396 3.08 2.19 190 Cu-O 1.90 2.18 2.25 443 -
C-O0 121 122 126 128 1.39 Si-H 148 1.86 2.15 3.74 -

C-H - 309 1.68 1.73 1.11 Si-O - 175 1.72 1.67 1.66
P1-Cu 246 247 241 234 245| PI-Cu 245 240 243 246 246
P2-Cu 242 242 248 236 233 P2-Cu 233 236 237 242 242
P3-Cu 244 245 236 394 260| P3-Cu |260 6.11 6.18 247 244
Me,CO [Réactifs VDW TS tetra TS trig Int Me,CO Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H 157 128 1.65 1.65 - Cu-H - 164 160 157 157
Cu-O - 388 3.06 2.15 191 Cu-O 191 2.17 224 5.18 -
C-O0 121 122 126 128 1.39 Si-H 148 1.87 2.18 492 -
C-H 331 1.63 172 1.11 Si-O 1.75 172 1.67 1.66

P1-Cu 246 245 241 234 244 PI-Cu [244 240 244 246 246
P2-Cu 242 245 248 236 233 P2-Cu [233 236 236 241 242
P3-Cu 244 247 236 397 2.58] P3-Cu  |2.58 6.01 6.14 247 244




catalytique lors de la formation du R-PhMeHCOSiHj.

Etape 1 Etape 2
BiEt-H.PH; |Réactifs VDW TS1 Int | BiEt-H.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 157 158 165 - Cu-H - 165 161 156 1.57
Cu-O - 455 2.15 192 Cu-O 192 2.19 226 270 -
c-0 122 123 128 1.38 Si-H 148 1.84 2.06 297 -
C-H - 398 1.73 1.11 Si-O - 176 173 169 1.66
P1-Cu 246 248 233 238 P1-Cu 238 241 241 242 246
P2-Cu 242 242 238 237 P2-Cu 237 237 239 245 242
P3-Cu 244 245 396 256 P3-Cu 2.56 567 631 377 244
BiEt-Me.PH; | Réactifs VDW TS1 Int | BiEt-Me.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 159 159 165 - Cu-H - 168 159 155 159
Cu-O - 478 2.21 196 Cu-O 196 220 248 423 -
C-0 122 123 128 1.38 Si-H 148 1.76 220 3.89 -
C-H - 398 1.78 1.12 Si-O - 177 171 168 1.66
P1-Cu 242 239 233 238 P1-Cu 238 238 236 242 242
P2-Cu 239 243 236 233 P2-Cu 233 235 242 243 239
P3-Cu 248 251 4.17 255 P3-Cu 255 577 656 396 248
BiEt-Ph.PH; | Réactifs VDW TS1 Int | BiEt-Ph.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 159 157 164 - Cu-H - 167 161 156 1.59
Cu-O - 352 228 1.98 Cu-O 198 223 234 386 -
C-0 122 123 128 139 Si-H 148 1.77 223 3.46 -
C-H - 344 181 1.11 Si-O - 177 172 168 1.66
P1-Cu 238 239 236 238 P1-Cu 238 237 239 243 2.38
P2-Cu 246 246 235 244 P2-Cu 244 237 240 241 246
P3-Cu 245 394 494 239 P3-Cu 239 557 533 481 245
BiPh-H.PH; [Réactifs VDW TS1 Int | BiPh-H.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 157 156 164 - Cu-H - 166 161 155 1.57
Cu-O - 281 220 1.94 Cu-O 194 2.16 222 478 -
C-O0 122 123 128 1.38 Si-H 148 1.80 2.03 4.65 -
C-H - 353 1.73 1.12 Si-O - 176 173 168 1.66
P1-Cu 242 245 232 235 P1-Cu 235 236 237 250 242
P2-Cu 246 242 239 239 P2-Cu 239 239 239 241 246
P3-Cu 243 385 3.89 254 P3-Cu 2.54 590 646 438 243
BiPh-Me.PH; | Réactifs VDW TS1 Int | BiPh-Me.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 159 159 164 - Cu-H - 167 161 165 159
Cu-O - 458 225 195 Cu-O 195 220 229 226 -
C-0 122 123 127 138 Si-H 148 1.77 2.16 1.84 -
C-H - 386 1.79 1.12 Si-O - 176 172 175 1.66
P1-Cu 239 240 233 234 P1-Cu 234 233 237 236 239
P2-Cu 243 243 235 237 P2-Cu 237 238 239 237 243
P3-Cu 248 251 4.17 262 P3-Cu 2,62 6.74 655 406 248
BiP-Ph.PH; |Réactifs VDW TS1 Int | BiP-Ph.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 160 157 164 - Cu-H - 166 161 157 1.60
Cu-O - 384 2.32 199 Cu-O 199 223 2.35 4.80 -
(620) 122 123 127 138 Si-H 148 1.82 2.16 483 -
C-H - 388 1.81 1.12 Si-O - 176 172 167 1.66
P1-Cu 240 246 238 238 P1-Cu 238 236 237 245 240
P2-Cu 241 238 235 243 P2-Cu 243 237 239 238 241
P3-Cu 246 444 490 241 P3-Cu 241 600 620 468 246
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Table 15 — Longueurs de liaison (A) en fonction du catalyseur le long du cycle
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Table 16 — Longueurs de liaison (A) en fonction du catalyseur le long du cycle
catalytique lors de la formation du S-PhMeHCOSiHs.

Etape 1 Etape 2
BiEt-H.PH; |Réactifs VDW TSI Int BiEt-H.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 157 158 1.65 - Cu-H - 164 160 155 157
Cu-O - 449 215 191 Cu-O 191 2.19 227 3.18 -
C-O 122 123 128 1.38 Si-H 148 1.86 2.12 358 -
C-H - 390 174 1.11 Si-O - 176 173 168 1.66
P1-Cu 246 243 235 233 P1-Cu 233 242 244 241 246
P2-Cu 242 246 236 244 P2-Cu 244 236 237 246 242
P3-Cu 244 247 398 256 P3-Cu 2.56 575 598 368 244
BiEt-Me.PH; | Réactifs VDW TS1  Int | BiEt-Me.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 159 159 164 - Cu-H - 168 1.60 159 159
Cu-O - 452 225 195 Cu-O 195 220 240 533 -
Cc-o 122 123 228 138 Si-H 148 177 225 584 -
C-H - 385 178 1.11 Si-O - 177 171 167 1.66
P1-Cu 242 240 233 242 P1-Cu 242 238 242 243 242
P2-Cu 239 243 237 234 P2-Cu 234 235 235 239 239
P3-Cu 248 253 425 248 P3-Cu 248 655 657 250 248
BiEt-Ph.PH; | Réactifs VDW TS1 Int | BiEt-Ph.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 159 157 164 - Cu-H - 167 159 156 159
Cu-O - 361 227 198 Cu-O 198 222 248 494 -
C-O0 122 123 128 139 Si-H 148 1.77 221 6.12 -
C-H - 350 182 1.11 Si-O - 177 172 166 1.66
P1-Cu 238 239 234 239 P1-Cu 239 237 239 246 2.38
P2-Cu 246 245 237 248 P2-Cu 248 237 241 239 246
P3-Cu 245 374 478 239 P3-Cu 239 591 634 385 245
BiPh-H.PH; | Réactifs VDW TS1 Int BiPh-H.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 1.57 158 1.65 - Cu-H - 164 160 156 1.57
Cu-O - 473 219 194 Cu-O 194 219 225 251 -
Cc-O0 1.22 123 128 1.39 Si-H 148 1.88 2.12 324 -
C-H - 379 173 1.12 Si-O - 175 172 169 1.66
P1-Cu 242 243 233 237 P1-Cu 237 239 240 246 242
P2-Cu 246 245 237 236 P2-Cu 236 236 237 242 246
P3-Cu 243 247 404 250 P3-Cu 250 606 604 408 243
BiPh-Me.PH; [ Réactifs 9091 97.44 95.64| BiPh-Me.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 159 159 1.64 - Cu-H - 166 161 154 159
Cu-O - 483 228 197 Cu-O 197 221 230 485 -
C-O0 122 123 127 138 Si-H 148 173 2.14 448 -
C-H - 384 177 1.1 Si-O - 176 172 167 1.66
P1-Cu 239 241 233 232 P1-Cu 232 236 236 296 2.39
P2-Cu 243 241 235 242 P2-Cu 242 237 240 232 243
P3-Cu 248 254 4.12 250 P3-Cu 2.50 638 649 359 248
BiP-Ph.PH; |Réactifs VDW TSI Int BiP-Ph.PH; | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H 160 157 1.65 - Cu-H - 168 1.60 156 1.60
Cu-O - 356 228 199 Cu-O 199 223 244 393 -
C-O 122 123 128 1.39 Si-H 148 176 2.19 333 -
C-H - 363 1.80 1.11 Si-O - 177 172 167 1.66
P1-Cu 240 240 235 239 P1-Cu 239 236 241 246 240
P2-Cu 241 243 236 249 P2-Cu 249 236 237 238 241

P3-Cu 246 446 492 240 P3-Cu 240 596 731 6.85 246
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Table 17 — Longueurs de liaison (A) le long de la seconde étape du cycle ca-
talytique lors de la réduction du HoCO et du MeoCO par HSiMes.

H,CO Me,CO
BiEt-H [ Int VDW TS1 VDW Produits | BiEt-H | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H - 414 188 154 154 Cu-H - 456 187 154 154
Cu-O |1.83 1.84 2.11 3.04 - Cu-O |1.83 1.85 2.11 407 -

Si-H |149 150 1.63 4.00 - Si-H |1.49 150 1.63 439 -
Si-O - 379 186 170 1.68 Si-O - 387 186 169 1.68
P1-Cu [241 245 236 258 250 P1-Cu |2.38 248 238 248 250
P2-Cu [2.32 230 236 238 240 P2-Cu |2.52 230 236 242 240
BiEt-Me| Int VDW TS1 VDW Produits |BiEt-Me| Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H - 422 191 155 155 Cu-H - 440 191 155 155
Cu-O (1.84 1.86 2.16 438 - Cu-O |1.84 1.87 2.17 4.18 -
Si-H [149 150 1.63 428 Si-H (149 150 1.63 433

Si-O - 384 184 169 1.68 Si-O - 392 184 169 1.68
P1-Cu |2.31 236 236 247 246 P1-Cu |2.26 232 236 246 246
P2-Cu [240 235 235 239 240 P2-Cu |2.51 242 235 239 240
BiEt-Ph| Int VDW TS1 VDW Produits | BiEt-Ph | Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H - 218 188 157 156 Cu-H - 520 190 156 156
Cu-O |1.87 192 222 263 - Cu-O [1.88 1.88 2.20 335 -
Si-H [1.49 1.51 1.63 3.60 - Si-H |149 150 1.62 3.85 -
Si-O - 338 185 1770 1.68 Si-O - 451 185 168 1.68

P1-Cu |231 230 238 241 242 P1-Cu |246 244 240 239 242
P2-Cu [2.38 244 238 241 242 P2-Cu |2.28 231 238 242 242

Table 18 — Longueurs de liaison (A) le long de la seconde étape du cycle
catalytique lors de la réduction du HoCO et du Mey;CO par

HzCO MeZCO
BiEt-H [ Int VDW TS1 VDW Produits | BiEt-H | Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H - 167 159 156 154 Cu-H - 168 159 154 154
Cu-O |1.83 2.12 220 242 - Cu-O |1.83 2.11 221 236 -
Si-H |1.48 1.73 227 3.66 - Si-H [148 1.72 2.30 402 -
Si-O - 174 170 167 164 Si-O 174 170 165 164

P1-Cu |241 237 237 248 250 P1-Cu |2.38 237 237 251 250
P2-Cu |2.32 236 241 241 240 P2-Cu |2.52 237 241 239 240
BiEt-Me| Int VDW TS1 VDW Produits |BiEt-Me| Int VDW TS1 VDW Produits

Cu-H - 170 159 156 155 Cu-H - 171 159 156 1.55
Cu-O |1.84 2.15 226 492 - Cu-O |1.84 2.14 228 485 -
Si-H [1.48 1.70 237 593 - Si-H (148 1.69 242 586 -

Si-O - 174 169 165 164 Si-O - 174 169 164 164
P1-Cu (231 235 239 248 246 P1-Cu |2.26 236 240 248 246
P2-Cu |240 235 236 238 240 P2-Cu |2.51 235 236 238 240
BiEt-Ph | Int VDW TS1 VDW Produits | BiEt-Ph| Int VDW TS1 VDW Produits
Cu-H - 171 160 157 156 Cu-H - 171 160 156 156
Cu-O (1.87 2.17 227 259 - Cu-O |1.88 2.18 227 453 -
Si-H (148 1.70 2.29 390 - Si-H [1.48 1.69 225 449 -
Si-O - 174 169 166 164 Si-O - 174 169 164 164
P1-Cu |2.31 236 240 239 242 P1-Cu |246 237 240 238 242
P2-Cu |2.38 237 236 243 242 P2-Cu |2.28 238 236 251 242




