








e sa découverte à sa mise en marché, le péri-
ple d’un médicament jusqu’au comptoir des 
pharmacies est souvent long et complexe. 

Typiquement, on fait appel à la modélisation compu-
tationnelle, à la synthèse de plusieurs séries de com-
posés potentiellement actifs, à des tests pharma-
cologiques et à une multitude d’autres techniques. 
Tout ce travail est effectué dans le but de découvrir 
un composé très actif, peu toxique, assimilable par 
l’homme et avec des propriétés physico-chimiques 
idéales. Que se passe-t-il ensuite? La partie est-elle 
automatiquement gagnée si l’on trouve une telle 
substance? Hélas non, il reste encore un défi de 
taille, qui arrive parfois même à rendre impossible 
la distribution de composés autrement « parfaits » 
: la synthèse du composé à grande échelle. Cette 
étape est parfois très problématique, 
et résoudre un tel défi relève d’une 
branche de la chimie pourtant mé-
connue : la chimie des procédés.

	 Certes, lorsqu’arrive l’étape 
de la fabrication à grande échelle, une 
synthèse du composé ciblé a déjà été 
déterminée et effectuée à plusieurs re-
prises. Par contre, pour passer d’une 
petite à une plus grande échelle, il ne 
suffit pas de prendre de plus gros bal-
lons et une plus grande quantité de 
réactifs. Les différences entre les deux 
échelles utilisées sont d’une bien plus 
grande ampleur : le chimiste médicinal 
désire obtenir quelques milligrammes 
seulement d’un grand nombre de com-
posés le plus rapidement possible pour 
tester leurs caractéristiques. Lors de la 
synthèse de production, par contre, on 
veut fabriquer un seul produit, mais en 
quantité atteignant des centaines de 
kilos. Les deux types de synthèse sont 
donc complètement différents. Des changements radi-
caux doivent alors être apportés au chemin de synthèse 
tout comme aux outils utilisés. 

	 Le plan de synthèse est donc retravaillé en 
tenant compte de plusieurs facteurs qui n’ont que peu 
d’importance aux autres phases du développement du 
médicament : on tente de minimiser les coûts, les dan-
gers potentiels lors des réactions et les impacts environ-
nementaux. La première chose à faire est de limiter au 
maximum le nombre d’étapes de synthèse, puisque cela 

aide à atteindre chacun de ces trois nouveaux objec-
tifs. De ce fait, l’utilisation de groupements protecteurs 
est à proscrire, tout comme les oxydations/réductions 
successives, dans la limite du possible. Ensuite, pour 
diminuer les coûts, chaque réaction doit être optimisée 
afin de trouver un équilibre entre un rendement élevé 
et un temps de réaction court. Le temps de réaction est 
particulièrement important lors des premières étapes de 
la synthèse puisque les produits de départ sont relative-
ment peu coûteux. On peut donc se permettre d’obtenir 
un rendement moins élevé ou d’utiliser de grands excès 
de réactifs pour accélérer une réaction. L’énergie néces-
saire pour contrôler la température d’un réacteur conte-
nant jusqu’à des centaines de litres de solvant est aussi 
très dispendieuse, c’est pourquoi on se limite autant que 
possible à des températures entre -40 et 120°C. De plus, 
éviter les hautes températures aide à réduire les risques 
qu’une réaction s’emballe, ce qui pourrait mener à des 
incendies ou des explosions. Pour des raisons de sécuri-
té, les solvants trop volatils et inflammables sont rempla-
cés; par exemple, on utilise le méthyl tert-butyl éther au 
lieu de l’éther éthylique et l’heptane au lieu de l’hexane 
ou du pentane. D’autre part, les réactifs particulièrement 
toxiques sont à éviter, puisqu’un déversement ou la fuite 

d’un réacteur entraîneraient des conséquences beau-
coup plus graves que si le même scénario se produisait 
dans le traditionnel ballon de quelques millilitres. Par ail-
leurs, on tente de réduire l’impact environnemental de la 
production en appliquant certains principes de la chimie 
verte, tel l’économie d’atomes, l’utilisation de cataly-
seurs, la production d’un minimum de sous-produits et 
l’utilisation de réactifs et de solvants peu polluants. Ainsi, 
l’eau est utilisée préférentiellement comme solvant ou, 
lorsque possible, pas de solvant du tout.

Comme le produit final de la synthèse est destiné à être 
consommé en tant que médicament, il est évidemment 
très important de l’obtenir avec la plus grande pureté 
possible : chaque impureté présente à plus de 0,1% doit 
être entièrement caractérisée et testée pour obtenir son 
profil de toxicité. Alors que la méthode de purification de 
choix en chimie médicinale et en recherche académique 
est la chromatographie sur gel de silice, cette méthode 
est inutilisable à grande échelle. En effet, la quantité de 
silice nécessaire serait extrêmement coûteuse et les vol-
umes de solvants très volatils à utiliser ne seraient pas 
sécuritaires. On s‘en remet donc à d’autres méthodes : 
quelques fois à la distillation pour les liquides, mais, plus 
fréquemment, à la recristallisation. Cette méthode de 
purification comporte son lot de problèmes que l’équipe 
de chimistes de procédés aura à régler. En premier lieu, 
on tente d’avoir des intermédiaires et un produit final 
solides, car seulement ceux-ci pourront être purifiés par 
recristallisation. On trouve ensuite le solvant idéal et on 
optimise les cycles de chauffage et refroidissement pour 
obtenir des cristaux faciles à filtrer et éviter la co-précip-
itation d’impuretés. On doit aussi s’assurer d’obtenir 
toujours le même polymorphe du produit, c’est-à-dire le 

même arrangement cristallin, car d’autres 
polymorphes avoir des solubilités différ-
entes et, par conséquent, des efficacités 
variables. 

Avec toutes ces restrictions imposées sur 
la synthèse, il est évident que plus de tra-
vail est nécessaire afin de parvenir à trou-
ver les réactions idéales pour arriver à 
nos fins. Quelques fois, la réaction idéale 
n’existe tout simplement pas. Il n’est donc 
pas rare dans un département de chimie 
des procédés que l’on ait à adapter les 
conditions de réactions existantes pour les 
rendre utilisables sur grande échelle, ou 
même d’explorer de toutes nouvelles ré-
actions. Les projets prennent alors l’allure 
de ceux que l’ont pourrait retrouver dans 
un laboratoire académique de recher-
che fondamentale. Ainsi, la plus grande 
partie du travail effectué en chimie des 
procédés n’est pas simplement d’obtenir 
un produit en grande quantité, mais bien 
d’apprendre, comprendre et développer 

une toute nouvelle chimie qui permettra éventuellement 
de fabriquer le matériel de manière plus efficace.

Puisque la production est un passage obligé pour la mise 
en marché d’un médicament et qu’elle est un facteur clé 
de sa rentabilité, la chimie des procédés se retrouve 
de plus en plus impliquée dès le début du processus 
de découverte des composés. Dans un contexte où la 
situation économique est difficile et où les compagnies 
pharmaceutiques sont lourdement atteintes, la chimie de 
procédés ne peut que gagner en importance avec les an-
nées à venir, tout en se démarquant comme un domaine 
d’importance de la chimie organique en général.

Samuel Aubert-Nicol
Étudiant au baccalauréat en chimie
Université de Sherbrooke
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l est bien connu que le plastique n’est pas une 
substance biodégradable et depuis quelques an-
nées, on encourage le recyclage et la réutilisation 

de ce matériau. Malgré tout, le plastique, aujourd’hui 
produit à plus de 300 millions de tonnes par année, 
n’est recyclé qu’à un taux d’environ 20%, et valorisé 
énergétiquement à environ 10%. Qu’advient-il des 70% 
qui sont jetés dans la nature? En quoi le plastique est-
il si nocif pour les écosystèmes? Voici l’histoire d’un 
problème qui a longtemps été inconnu de l’humanité, 
un drame pour nos océans.

En 1997, Charles J. Moore, océanographe et capitaine de 
navire, partait d’Hawaï vers la Californie. Naviguant dans 
les courants du Pacifique, il fit la découverte d’ une éten-
due spectaculaire de débris de plastique au centre du gyre 
subtropical du Pacifique Nord. Des bouteilles, des casques, 
des cordes, des fragments de plastiques multicolores, tout 
y était. Le phénomène est 
facilement explicable : les 
débris de plastique sont 
entrainés dans l’océan, puis 
sont emprisonnés au centre 
du tourbillon – le gyre - que 
forment l’ensemble des 
courants marins, dirigés 
par la force de Coriolis. Un 
membre de l’équipage de 
Moore baptisa le drame 
« Great Pacific Garbage 
Patch » (La grande plaque 
de déchets du Pacifique). Il 
fut estimé, après quelques 
voyages, que l’étendue des déchets de plastique était de 
deux fois la superficie de l’état du Texas. Moore fonda, en 
2008, la « Algalita Marine Research Foundation », pour y 
étudier les problèmes et solutions qui découlent de cette 
triste trouvaille.

Il est calculé que, dans cette région du Pacifique, se trou-
vent plus de 28 000 morceaux de plastique et de polymère 
de toutes sortes par kilomètre carré. Au centre du gyre, on 
parle plutôt de 625 000  morceaux pour la même super-
ficie. Les morceaux les plus gros sont visibles à l’œil, du 
bateau, mais ce n’est que la pointe de l’iceberg : pour voir 
le vrai drame, il faut aller à 2 ou 3 mètres de profondeur 
et constater qu’on est littéralement plongé au milieu d’une 
baignoire de fragments de plastique.

Et l’écosystème?
Dans cette région du Pacifique, il y a six fois plus de 
morceaux de plastique que de plancton. Bien évidem-

ment, une quantité phénoménale est ingérée par les ani-
maux : les tortues confondent les sacs transparents avec 
des méduses, les poissons avalent des fragments au lieu 
du plancton. 

En plus de ne pas se décomposer, le plastique a aussi la 
fâcheuse propriété d’être un agent de transport de compo-
sés reconnus pour leur toxicité. Ainsi, des additifs et des 
monomères tels le bisphénol A, les biphényles chlorés 
(BPC), ainsi que des pesticides tels le DDT se retrouvent 
au beau milieu de l’océan, à des kilomètres des côtes, 
contaminant les organismes marins. Bien entendu, ces 
composés sont bioaccumulés par les organismes, ce qui, 
à long terme, cause l’intoxication de la faune. 

Le même phénomène a été découvert dans le gyre de 
l’Atlantique, où des concentrations de 200 000 fragments 
par kilomètre carré ont été décelées. 

Des solutions
Il est difficile de croire que l’ensemble des océans puis-
sent être nettoyés des plastiques et des polluants qu’ils 
contiennent. Toutefois, un effort collectif de recyclage et de 
valorisation des polymères aiderait grandement à freiner la 
croissance de la plaque de déchets. Le recyclage a aussi 
l’avantage de diminuer l’utilisation du pétrole, importante 
composante du plastique. En effet, chaque tonne de plas-
tique recyclé fait économiser entre 600 et 800 kilogrammes 
de pétrole brut. La valorisation par l’incinération d’un sac 
d’épicerie en plastique peut produire assez d’énergie pour 
allumer une ampoule de 60W pendant 10 minutes. 
Il est évidemment impensable que le plastique puisse être 
toujours recyclé ou valorisé; de toute façon, tous les plas-
tiques ne sont pas recyclables. Produit à d’aussi grandes 
échelles et d’une polyvalence inégalée pour les humains, il 
est difficile d’imaginer qu’ils puissent être remplacés dans 
l’immédiat par des matériaux totalement biodégradables 

et non toxiques pour les or-
ganismes vivants. 

L’utilisation minimale des 
plastiques, ainsi que le re-
cyclage restent donc, pour 
l’instant, les gestes les plus 
concrets que nous pou-
vons faire pour freiner le 
problème. 
Pour en savoir plus sur la 
fondation de Charles Moore 
:http://www.algalita.org/in-
dex.php

Laurianne Bouchard
Étudiante au baccalauréat en chimie
Université de Sherbrooke
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Le bisphénol A, dont des études ont 
prouvé les effets néfastes sur les 
organismes vivants, sont interdits 
dans la composition de plusieurs ob-
jets de la vie courante (dont les 
biberons) depuis 2008, au Canada. 
Plus de 320 millions de kilogrammes 
de ce composé sont produits chaque 
année. Il est présent dans le corps 
de la quasi-totalité des humains. Il 
est corrélé avec des pubertés pré-
coces, une diminution de la fertil-
ité, du diabète, et des anomalies 
au foie.

ENVIRONNEMENT

L’histoire du café est nébuleuse… les premières 
mentions de la boisson chaude remontent à envi-
ron 2000 avant J.C. et ce serait aux Éthiopiens que 
reviendrait l’honneur d’être les premiers buveurs de 
café. En effet, ils auraient apparemment découvert 
la torréfaction et seraient donc à l’origine du café tel 
que nous le connaissons aujourd’hui. 
 
Au 15e siècle, à Rome, le café était perçu comme 
une boisson du diable et malheur aux chrétiens qui 
en auraient consommé…  L’idée de Satan dans le 
breuvage changea rapidement lorsque le pape Clé-
ment VIII en apprécia lui-même le goût!

Plus tard au 17e siècle, en Angleterre, les femmes 
se sont révoltées contre les cafés, ces établisse-
ments dans lesquels on servait… du café!  En ef-
fet, leurs hommes, délaissant leur famille, passaient 
leurs soirées dans les cafés.

Le café, malgré des débuts plutôt difficiles, posséde-
rait plusieurs vertus.  Quelques études ont montré 
qu’une grande quantité de caféine (l’équivalent de 
plus de 4 tasses de café par jour) contribuerait à di-
minuer le risque de développer la maladie de Parkin-
son.  De plus, l’effet stimulant de la caféine contribue 
à augmenter la dépense énergétique d’environ 16%. 
Oui oui! En théorie, plus vous buvez de café plus 
vous maigrissez… à noter que cette étude devient 
complètement erronée si vous ajoutez de la crème à 
café et plusieurs cuillérées de sucre!

Finalement, mesdemoiselles, si vous avez été infor-
mées de l’étude disant que la caféine serait efficace 
pour contrer la cellulite, n’oubliez pas que cela fonc-
tionne seulement si la caféine est en crème!

Audrey Bonin
Étudiante à la maîtrise en chimie

Université Sherbrooke
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http://www.planete-energies.com/contenu/petrole-gaz/petrochimie/plas-
tiques.html
http://www.valorplast.com/Front/index.php?RID=178
http://www.vbs.tv/en-ca/watch/toxic/toxic-garbage-island-full-length
http://www.weareecofriendly.com/great-pacific-garbage-patch/
http://www.pleinsurf.com/wp-content/uploads/2010/09/Great-Pacific-
gargabe-patch.jpg
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Le Great Pacific Garbage Patch

L’océanographe Charles Moore qui tient un échan-
tillon d’eau du Great Pacific Garbage Patch P
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La petite histoire 
du café
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active de la cellule. Pour le moment,  la principale difficulté 
avec les OLED est de trouver, parmi toutes les molécules 
accessibles par la chimie organique, celle qui possèdera 
les propriétés nécessaires à la commercialisation de cette 
technologie.

Le prochain défi… le bleu!
La longueur des ondes électromagnétiques que nos yeux 
perçoivent s’étend grossièrement de 380 à 765 nanomètres 
(10-9m). La longueur d’onde étant inversement proportion-
nelle à l’énergie, les photons au bas de cette plage (bleus 
et violets) sont les plus énergétiques. Lors de la production 
d’écrans à affichage, trois couleurs sont essentielles afin 
de reproduire le plus fidèlement toutes les autres,  soient 
le rouge, le vert et le bleu (RGB). Cependant, la lumière 
émise doit être d’une couleur « pure », à l’opposé de « 
mixte » (par exemple bleu-vert ou rouge-orangé). À cet ef-
fet, la commission internationale de l’éclairage (CIE) a fixé 
des longueurs d’onde bien spécifique à chacune de ces 
couleurs. S’il est facile d’obtenir des molécules émettant 
des photons de basse énergie, de rouge à jaune, le défi 
réside dans la découverte des composés émettant des 
longueurs d’onde beaucoup plus énergétiques, situées 
dans la région correspondant au vert et au bleu. De plus, 
ces molécules sont souvent fragiles ou peu stables, ce qui 
constitue une seconde problématique à résoudre. 

La chimie dans tout ça!?
Mais comment les chimistes organiciens œuvrant dans le 
domaine des matériaux contrôlent-ils les propriétés telles 
que la couleur d’émission de ces molécules? La couleur 
des photons émis, comme plusieurs autres propriétés, 
peut être directement liée à la structure chimique, c’est-à-
dire l’architecture et les groupements fonctionnels qui for-
ment la molécule en question. Par exemple, il est possible 
d’établir une relation entre l’énergie des photons émis et 
la différence d’énergie entre les orbitales (des espaces au 
sein d’une molécule qui peuvent accueillir des électrons). 
En apportant de petits changements à la structure d’une 
molécule, l’énergie de ces orbitales variera et cela influ-
encera la couleur des photons produits.

En tant qu’étudiant au doctorat en chimie, mon travail de 
recherche vise à comprendre la nature de la relation entre 
la structure de certaines molécules organométalliques et 
leurs propriétés. Tel un architecte moléculaire, j’utilise la 
chimie organique afin d’obtenir différentes molécules qui 
possèdent un squelette carboné similaire, mais des fonc-
tions chimiques différentes. Par exemple, les groupements 
« R » sur la molécule A peuvent être des fonctions amine, 
ester, ou éther. Ces molécules, appelées ligands, sont 
par la suite utilisées afin de former un complexe avec de 
l’iridium, un métal de transition, et ainsi générer un com-
plexe organométallique ayant la structure illustrée en B.

Mon travail de tous les jours se divise en quatre catégo-
ries. Premièrement, certaines structures moléculaires sont 
ciblées en se basant sur les travaux antérieurs du groupe 
Zysman-Colman ou à l’aide d’articles scientifiques publiés 
par d’autres groupes de recherche. Avec ces idées en 
tête, je passe ensuite à la synthèse organique où je dois 
construire ces différentes molécules en m’aidant de plu-
sieurs réactions connues. Une fois terminée, la structure 
de ces composés est identifiée par différentes méthodes 
comme la spectroscopie par résonance magnétique nu-
cléaire (RMN), afin de s’assurer d’avoir obtenu le com-
posé désiré. Par la suite, les propriétés photophysiques 
sont déterminées pour mesurer, entre autres, l’énergie de 
phosphorescence des photons émis. Ces mesures sont 
effectuées à l’aide de spectromètres d’absorption UV-

Sébastien Ladouceur
Étudiant au doctorat en chimie
Laboratoire du Pr. Zysman-Colman
Université de Sherbrooke

epuis quelques années, on a vu les écrans 
cathodiques céder leur place respectivement 
aux écrans à plasma, puis à cristaux liquides 

(LCD). Maintenant, ce sont les diodes électrolumines-
centes (LED en anglais) qui s’apprêtent à revendiquer 
une énorme part du marché de l’affichage électron-
ique. Si leur ascension ne fait que débuter, une au-
tre technologie risque d’entrer en féroce compétition 
avec ces dernières : les cellules organiques électrolu-
minescentes (OLED).

Ces deux technologies, les LED et les OLED, ont un 
principe de fonctionnement très similaire. Un composé 
métallique pour les LED et organique, à base de carbone, 
pour les OLED est déposé sous forme d’un mince film en-
tre deux électrodes. Celles-ci  permettent d’appliquer un 
champ électrique à la couche active et d’exciter les états 
électroniques des atomes et molécules qui s’y trouvent. Ce 
processus se déroule très rapidement : les atomes ou les 
molécules ainsi excités voudront se départir de l’énergie 
supplémentaire afin de revenir à leur état fondamental. 
Cette énergie, ils la perdront sous la forme de photons , 
qui pourront ensuite voyager jusqu’à vos yeux.

Les avantages des LED sont majeurs : elles sont très 
économiques énergétiquement, faciles à fabriquer et 
elles produisent une grande densité lumineuse permet-
tant d’obtenir une résolution, un contraste et une définition 
incomparables. Elles sont même appelées à être utilisées 
pour produire de la lumière blanche et ainsi remplacer les 
ampoules incandescentes et les ampoules fluocompactes. 
Les OLED ont un second atout en leur faveur, elles sont 
faites à partir de molécules organiques alors que les LED 
utilisent des métaux et des semi-métaux. Elles sont donc 
en principe moins polluantes (contenant moins de métaux 
lourds) et leurs propriétés peuvent être ajustées plus fac-
ilement en  modifiant la structure moléculaire de la couche 

visible et de fluorescence. Finalement, ces énergies sont 
comparées avec les différentes structures moléculaires 
afin d’établir une corrélation entre les différents groupe-
ments chimiques et leur effet sur les propriétés que l’on 
désire améliorer. Basé sur ces résultats, je peux par la 
suite imaginer une nouvelle structure qui se rapprochera 
des propriétés visées.

Si tout cela vous semble abstrait, la dernière étape de ce 
projet de recherche l’est moins. Les composés qui ont 
été obtenus au laboratoire sont utilisés afin de fabriquer 
des petits écrans émettant de la lumière nous permettant 
ainsi d’évaluer le potentiel commercial de chacun de ces 
composés. Après tout, même si la recherche dans ce do-
maine est très compétitive, peut-être que votre prochain 
téléviseur ou votre lampe de lecture sera basé sur une 
technologie développée par un chimiste sherbrookois!

Bientôt à l’affiche dans vos salons…. 
de la recherche en chimie!

Guillaume Marcotte
Étudiant au doctorat en chimie
Laboratoire du Pr. Ayotte
Université de Sherbrooke

Depuis la révolution de l’information, il y a eu une réor-
ganisation des habitudes de vie et de travail de tout le 
monde. L’automatisation et l’informatisation des sys-
tèmes apportent de nombreux avantages sur les délais 
de traitement et de classement automatique des don-
nées. Par exemple, en chimie, nous avons maintenant 
accès à des appareils automatisés et des logiciels 
préprogrammés pour répondre à des besoins très 
spécifiques. Ces nouveaux outils offrent des possibilités 
merveilleuses : nous pouvons programmer l’appareillage 
pour qu’une série d’expériences s’exécute la nuit ou dé-
marrer une liste de calculs de chimie quantique automa-
tiquement. Cependant, ces avantages viennent avec un 
risque : il est facile de seulement utiliser l’appareil sans 
savoir ce qu’il fait de notre expérience. Il prévaut de de-
meurer un utilisateur averti afin d’éviter l’esclavage par 
la technologie.

En effet, il est à la portée du premier venu d’utiliser une 
interface graphique et d’appuyer sur « enter » pour dé-
marrer l’acquisition de données sur un appareil. Sans 
une compréhension de l’implémentation de l’expérience 
(ou du calcul) en cours dans le système qui la réalise, 
la personne qui utilise l’appareil est l’esclave de celui-ci, 
puisque tous les paramètres sont déterminés d’avance 
par une compagnie qui vend ces systèmes partout dans 
le monde. Il est certain qu’il n’est pas nécessaire de 
comprendre exactement le fonctionnement de chaque 
morceau d’une machine pour l’utiliser correctement, 
mais il est du devoir du scientifique de savoir ce  (...)

Le syndrome de 
la boîte noire
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première vue, la surface d’un matériau peut sem-
bler tout ce qu’il y a de plus anodine... Pourtant, 
c’est à cet endroit que se déroulent une grande 
quantité de processus chimiques complexes qui 

seraient autrement irréalisables sur la base des simples 
considérations énergétiques. Mais pourquoi les surfaces 
sont telles si particulières, qu’est-ce qui leur confère ces 
propriétés inattendues?

Une question de bon voisinage
Les atomes n’aiment habituellement pas se retrouver 
seuls... Au coeur du matériau, ceux-ci sont complète-
ment entourés par leurs semblables, mais à la surface 
ce n’est plus le cas. En effet, certains atomes sont direct-
ement exposés à l’air ambiant, ce qui, d’un point de vue 
énergétique, les déstabilise beaucoup. Vous étiez-vous 
déjà demandé pourquoi les gouttes d’eau adoptaient des 
formes sphériques? C’est simplement parce qu’il s’agit 
de la forme géométrique présentant le moins de sur-
face pour un même volume, ce qui minimise le nombre 
d’atomes (ou de molécules) exposés à l’air ambiant.

Un endroit rêvé pour les réactions chimiques
Dans le cas des solides cristallins, les surfaces sont très 
ordonnées et présentent des topographies particulières 
qui permettent à certaines molécules de s’y installer 
«confortablement». Par exemple, le lauréat du prix Nobel 
de chimie en 2007, le Pr. Gerhard Ertl, a démontré avec 
succès que l’hydrogène (H2) et l’azote (N2) moléculaires 
peuvent s’adsorber de façon dissociative (sous forme 
atomique: H et N) sur une surface de fer pour ensuite 
former l’ammoniac (NH3). Cette réaction, mieux connue 
sous le nom de «procédé Haber-Bosch», était utilisée à 
grande échelle dans le milieu industriel depuis près d’un 
siècle sans qu’elle ait été expliquée par les chimistes. La 
découverte du Pr. Ertl peut sembler banale, mais elle est 
tout à fait surprenante si on l’étudie plus en détail. En ef-
fet, le lien qui retient les atomes d’azote entre eux est l’un 
des plus forts dans la nature; le fait que celui-ci puisse se 
briser aussi facilement, simplement en entrant en con-
tact avec une surface de métal, a de quoi faire sourciller! 
Cet exemple illustre bien l’énergie contenue à la surface 
d’un matériau, énergie qui peut être utilisée pour cataly-

ser des réactions chimiques qui paraissent normalement 
tout à fait farfelues pour le chimiste en herbe.

L’étude des surfaces, un défi de taille!
Bien que nous soyons entourés de surfaces, leur étude 
ne constitue pas une tâche des plus faciles. En effet, 
pour bien comprendre leurs propriétés, il faut les analy-
ser à l’échelle atomique, soit à des dimensions de l’ordre 
du milliardième de mètre. Pour ce faire, des techniques 
avancées ont été développées au cours des dernières 
années, notamment la microscopie à effet tunnel (STM), 
la spectroscopie de photoélectrons-X (XPS) et la diffrac-
tion d’électrons de basse énergie (LEED). Ces méthodes 
exotiques nécessitent des appareils à la fine pointe de la 

Une question de surface
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qu’il fait. Sinon, il sera victime du syndrome de la « boîte 
noire », soit l’utilisation d’un automatique d’un système 
sans pouvoir apporter de regard critique sur l’exécution 
des opérations.

Prenons un exemple : les calculs de chimie quantique. 
Avec l’arrivée de la série de logiciels Gaussian®, créer 
son propre hamiltonien pour le calcul variationnel de sa 
molécule favorite est à la portée de n’importe quel chi-
miste (la preuve, il y a un nombre grandissant d’articles 
de calculs scientifiques dont le contenu laisse souvent à 
désirer). Le calcul terminé, l’utilisateur obtient sa struc-
ture optimisée, une barrière rotationnelle, un moment 
d’inertie, des fréquences vibrationnelles, des transitions 
électroniques, etc. Le résultat semble bon et concorde 
avec les prédictions. Tout a l’air d’aller comme sur des 
roulettes. Une question subsiste : comment le logiciel 
fait-il pour savoir que la structure est correcte? Réponse 

: il ne le sait pas. Tout ce que le logiciel fait, c’est une 
discrimination sur une base mathématique, soit une 
minimisation de l’énergie puis il vérifie qu’il est dans un 
minimum par un calcul du gradient de potentiel (la pente, 
dans toutes les coordonnées cartésiennes de tous les 
atomes). Ainsi, une grosse molécule dans un minimum 
d’énergie local aura la mauvaise géométrie. Admettons 
que nous observons un cas de ce genre. L’utilisateur se 
servira directement de ce que le logiciel aura fait pour 
lui et travaillera avec un résultat erroné; tandis que 
l’utilisateur averti aura remarqué que quelque chose 
ne va pas. Il convient ici à l’utilisateur de faire ce que 
le logiciel ne fait pas : réfléchir. Cela lui évite de se tenir 
occupé à poursuivre une chimère.

La morale de cette histoire : malgré la modernisa-
tion des systèmes scientifiques et la croissance de 
l’informatique, il faut demeurer alerte. Avant d’utiliser 

un appareil préprogrammé pour une expérience, il faut 
savoir ce que l’appareil compte faire comme manipula-
tion sur l’échantillon, sur les données, etc. pour éviter de 
se retrouver dans une situation fâcheuse où un logiciel 
implémenté réalise la science à la place du scientifique. 
Il est toujours désolant de se rendre compte trop tard que 
le résultat intéressant obtenu lors de la dernière expéri-
ence n’est qu’un artifice de « boîte noire ».
 
La prochaine fois que vous vous approcherez d’un ap-
pareil ou d’un logiciel de calcul, posez-vous la question 
suivante : comment est-ce que ça fonctionne vraiment? 
Ainsi, vous allez vous affranchir de l’esclavage tech-
nologique et réfléchir à la place du logiciel qui contrôle 
l’appareil. La science, c’est plus que l’obtention d’un chif-
fre qui fait notre bonheur.

Le syndrôme de la boite noire (suite de la page 7)
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technologie dans lesquels la pression peut atteindre près 
d’un billionième (10-12) de la pression atmosphérique, 
un exploit qui demande beaucoup d’instrumentation 
comme en témoigne la photo ci-dessous. Il en résulte 
des machines dignes des films de science-fiction, mais 
qui sont pourtant bien réelles!

La science des surfaces est encore relativement jeune 
et en pleine effervescence. Plusieurs scientifiques se 
consacrent maintenant à étudier les phénomènes qui 
s’y produisent pour parvenir à de nouvelles découvertes 
qui pourraient révolutionner notre manière de voir la 
chimie. Espérons que ces surfaces, pourtant si com-
munes, nous réservent encore de grandes surprises!

«Le Monstre» : Appareil à ultra-haut vide (UHV) retrouvé au 
laboratoire du professeur Patrick Ayotte de l’Université de 
Sherbrooke
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