Calcul ab initio de la chiralité de systémes
périodiques.
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le pouvoir rotatoire des molécules chirales en solution est facilement me-
surable, mais il n’en est pas de méme dans le solide, la valeur de la chiralité
étant faible devant celle de la biréfringence du cristal moléculaire ou du mi-
néral. En ce qui concerne son calcul, au probléme bien connu d’invariance
de jauge pour les molécules isolées, s’ajoute celui de la périodicité pour les
systémes infinis. Une méthode de calcul de cette propriété d’activité optique
a été implémentée dans le code Crystal, et des applications sur ’acide tar-
trique, le quartz-alpha ou des nanotubes de carbone seront présentées.



