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Monsieur le président,  
chères consœurs, chers confrères,  
chers collègues, chers amis 
 
 

2011 est l' année internationale de la chim ie. Mais pourquoi fait-on de la chim ie ?   Tout 

d'abord pour comprendre les principes qui gouvernen t la construction et la transform ation de 

la matière. Tout est molécule. L'air est molécule. Cette table est constituée de molécules. Les 

organismes vivants sont aussi form és de molécules complexes et les réactions chimiques sont 

à la base des mécanismes de la vie.  Les molécules sont fascinantes, par le ur petite taille tou t 

d'abord, on pourrait co mpter 1 m illion de  m illiards d e m illiards de m olécules da ns ces 2 0 

litres d'air. Elles sont m erveilleuses par leur forme, leur géom étrie à trois dim ensions qui a 

inspiré cer tains ar tistes, sculpteu rs p ar exem ple. La chim ie c' est ainsi l' art de former et de 

rompre les liaisons entre les atom es pour constr uire des m olécules et de s solides. Mais ici je 

vais certain ement vous  décevoir, je ne fais pas vraim ent de la chim ie, je suis en fait... un 

simulateur. Les molécules sont constituées d'électrons et de noyaux atomiques, et la danse des 

électrons autour des noyaux est régie par l' équation fondam entale de la physico-chim ie 

quantique, l'équation de Shrödinger, connue de puis 1925. Pourquoi continuer à travailler sur 

une équation vieille de 86 ans ?  Parce qu' elle n'a pas de solution analytique, sur un tableau 

noir, et qu' il faut déterm iner des solutions appr ochées sur d es supercalculateurs. Le c himiste 

quanticien reçoit ici le  secours du physicien pour les prin cipes, du mathém aticien pour les 

algorithmes num ériques, de l' informaticien pour les calculateurs et leurs logiciels. Depuis  



1990, l' évolution de la chim ie quantique a été fulguran te, combinant avancée théo rique des  

méthodes et progrès inf ormatique des m achines. Des systèm es de plus  de 1000 atom es sont 

aujourd'hui accessibles avec une bonne précisio n. Ceci permet ainsi d'obtenir des éclairages 

nouveaux, com plémentaires de l' expérience, sur des questions de chim ie, de matériaux, 

mais aussi de  géochimie, ou de biochimie. 

 

Mais on fait aussi de la chimie parce que les molécules sont utiles à notre société. Elles jouent 

un rôle clef dans le domaine de la santé, principe actif ou outil d'aide au diagnostic. La chimie 

tient aussi une place forte dans la création de m atériaux à propriétés avancées ou de capteurs.  

Elle a toujours accompagné le secteur de l'énergie, par exemple dans le domaine du raffinage 

pétrolier et joue aujourd'hui un rôle clef pour la mise en place des énergies nouvelles ainsi que 

pour les procédés de stockage de l'énergie comm e les batteries. J' avancerais m ême que la  

chimie est utile pour l' environnement par sa cap acité d'analyse des poll uants et ses procédés 

de dépollution comme le pot catalytique. 

 

Cependant malgré ce rôle très positif, la chim ie a aujourd'hui une image très négative auprès 

de la  soc iété, l' image d' une activité  parfois polluante et da ngereuse, utilis ant des réactifs 

agressifs et générant des déchets. Pourquoi cette chim ie à double vi sage. Si l' industrie 

chimique est parfois polluante, c'est tout simplement parce que nous ne comprenons pas assez 

la chimie. Notre société aujourd' hui exige un pr ogrès sc ientifique respectueux de la nature, 

préservant l' environnement et les ressources de  la planète. Afin de  conjuguer chim ie et  

environnement, il est impératif de m ieux co mprendre le m écanisme intim e des réactions 

chimiques pour piloter au m ieux la création de molécules utiles, en év itant les sous-produits 

ou déchets.  Ceci permettra de co nstruire l'usine chim ique du XXIe siècle, propre et 

économe en énergie. 

 

Pour piloter les réactions chimiques, les rendre plus faciles, moins consommatrices d 'énergie 

et éviter la for mation de déchets,  le chim iste a un ato ut clef : la cata lyse. M on activ ité 

scientifique de sim ulation à l' échelle m oléculaire, parf ois intensiv e sur les plus gros 

calculateurs, vise à co mprendre les m écanismes des réaction s chim iques et le rôle du  

catalyseur. 

 

Les travaux  récents so nt centrés sur les catalys eurs solid es. C'est à la surface de ces

particules catalytiques que les liaisons de la molécule vont être rompues et formées. Un

premier aspect concerne l'étude de cette surface dans les conditions de la réaction catalytique, 

sous une pression de gaz. 



Avec m es co llègues, nous avons ainsi m ontré que dans  certains cas la surface d u solide

pouvait alors être totalement modifiée. Le palladiu m, par exemple, est un catalyseur

universellement reconnu dans le  dom aine de l' hydrogénation sélective de 

molécules présentant une triple liaison comme l'acetylène. Nous avons montré cependant que, 

dans les co nditions de la réaction, la surface es t transform ée en une couche de carbure de 

palladium. Ainsi le catalyseur sé lectif ce n' est pas le palladi um, comm e cela a été supposé 

pendant très longtem ps, m ais ce carbure d e surface f ormé pendant la réaction. Cette 

compréhension est essentielle pour concevoir de nouveaux catalyseurs.  

 

L'autre volet concerne l' exploration du chemin suivi par la réaction ca talytique sur la  surface 

du catalyseur, permettant de comprendre la sélectivité de réactions comme l'hydrogénation de 

molécules conjuguées. Lorsque su r sa route la réaction arrive à une bifu rcation et peut suiv re 

deux voies, comment le catalyseur peut-il l'inciter à tourner à droite vers le produit A, ou bien 

à aller à gauche vers le produit B ? La sélectivité totale dans  le produit souhaité est une des 

clefs pour une chim ie plus efficace et plus prop re. La sim ulation fournit de concepts et des 

guides pour y arriver.  

 

La chim ie jouera un rôle m ajeur pour l' approvisionnement énergétique, défi fort de notre 

société, et pour le dév eloppement des énergies renouvelab les, n écessaires pour lim iter les 

émissions de dioxyde de carbone et leur im pact sur le réchauffement climatique. Mes projets 

récents appliquent la simulation qu antique à la  conception de m atériaux pour capter l' énergie 

solaire et la transformer en  hydrogène, ou à la com préhension d es m écanismes de la 

transformation cataly tique des m olécules issues de la biomasse, deux sources renouvelables 

d'énergie ou de matière première. 

 

La recherche est au jourd'hui une activité co llective. Je rem ercie les 240  collègues qui m'ont 

accompagné dans ces travaux, tou t particuliè rement Francoise Delbecq, David Loffreda , 

Daniel Simon, Marie L aure Bocquet, Miquel S almeron et Pascal Raybaud. Je rem ercie tous 

les étudiants qui m 'ont fait confiance, à une ét ape clef d e leu r form ation scientifique. Je 

remercie to us les m aîtres qui m' ont instruit, de puis l' école prim aire jus qu'à une autre école 

avec Ngyuen Trong Anh, Bernard Bigot, Odile Ei senstein et Christian Joachim . Un 

remerciement tout particulier pour Bernard Bigo t qui m' a lancé dans la carrière scientifique 

lorsqu'il a monté l' Ecole Norm ale Supérieure de  Lyon et l' équipe de Chi mie Théorique à 



l'Institut de  Recherche  sur la ca talyse en 1988. Un grand m erci au  CNRS , outil f rançais 

formidable de recherche scientifique , et à l'École Normale Supérieure de Lyon, environnement

très stimulant. Enfin rien ne  serait possible sans le soutien et la grande compréhension de ma

famille et de mon épouse Nicole. 

Je vous remercie. 

 

 
 
 


