La connaissance des propriétés structurales et physico-chimiques des xénobiotiques 
(les polychlorobiphényles (PCBs)) passe par une compréhension fine des interactions inter-moléculaires avec le milieu extérieur. La toxicité des PCBs a un grand impact sur l'environnement et la santé humaine. Ils  se concentrent mieux  dans les tissus adipeux. La compréhension du processus ou du mécanisme d'action toxicologique à l'échelle du nanomètre (structure moléculaire, réactivité, interaction, …) est un véritable défi à la science qui nécessite une étroite collaboration entre chimistes, biologistes et toxicologues. Les PCBs sont des composés aromatiques chlorés, 209 d'entre-eux  ont été identifiés. Nous nous intéressé à l'étude  théorique des PCBs dioxine-like (PCB-DL) à savoir le PCB77, PCB126 et le PCB169 ayant une structure 
proche à la dioxine (2,3,7,8-TCDD), et leurs comportements vis-à-vis du milieu biologique. Les PCBs-DL étudiés dans ce travail ont l'ADN pour cible supposée ou prouvée.  
  Les travaux présentés dans ce manuscrit sont axés selon trois thématiques principales, ayant pour objectif commun l'interaction intermoléculaire entre les PCB-DL et les bases nucléiques présentes dans la double hélice de l'ADN. Il s'agit tout d'abord de comprendre d'une manière générale, les propriétés électroniques, énergétiques et structurales des PCB-DL et les descripteurs qui ont découlent (le potentiel chimique, la dureté chimique et l'électrophilie) en utilisant la méthode  DFT avec la fonctionnelle B3LYP/6-31+G(d). Les géométries optimisées seront par la suite utilisées pour l'étude des interactions intermoléculaires entre les xénobiotiques et les bases azotées (Adénine, Thymine, Cytosine et Guanine)  aux trois niveaux de théories DFT (SVWN/6-311++G(d,p)), DFT (B3LYP-D/6-311++G(d,p)),  et MP2/6-31G(d). Les résultats obtenus révèlent que la méthode DFT traite bien les interactions ?-? stacking, et que les PCBs ont une grande affinité vis-à-vis de la guanine et cytosine avec plus grande énergie d'interaction que l'énergie de l'adénineet thymine ceci est expliqué par la large dispersion y présente. La méthode DFT a peu surestimé ces énergiesd'interactions par rapport aux deux autres approches ceci est dû à la base choisie de la méthode MP2.
  
