Notre travail s'inscrit dans le cadre de l'axe de recherche, que nous développons depuis quelques années en relation avec les expérimentateurs. Il  est basé sur l'étude théorique des hétérocycles, du point de vue de la structure moléculaire et de  la réactivité chimique.
Nous nous intéressons à l'étude théorique de l'obtention des diazépines  dont    la synthèse peut se faire par  deux  chemins  différents. Nous nous proposons  de les étudier, de les analyser et d'essayer  de proposer la  voie  de synthèse la meilleure.
Les  calculs sont  effectués , dans un premier temps en phase gazeuse,  en  utilisant la méthode semi empirique PM3 et la méthode dite de la  théorie  de  la  fonctionnelle  de  la  densité  (DFT) avec  la  fonctionnelle  B3LYP   et  la  base  6-31-G* au  moyen  des  chaînes  de programme (G98 et G03). Au début de ce travail, nous avons effectué  une  recherche des  structures les plus stables, après optimisation complète  des  géométries  de  chaque   réactif, suivi d'un calcul de fréquences des modes normaux de vibration, au moyen des deux  méthodes  citées . Ensuite, nous avons étudié  la  réactivité  des  deux  amines  sur  le  DHA  (3-acétyl-4-hydroxy-6-méthyl-2H-pyran-2-one) par les  deux  méthodes  de calcul, en mettant en jeu  l'action  concurrencée des  amines  aliphatiques sur  un  cycle  pyronique.  Nous avons utilisé à cet effet, différents indices de réactivité, étudier, expliquer et identifier les états intermédiaires et les états de transition qui  ne pas accessibles expérimentalement. Nous avons calculé l'écart énergétique entre les orbitales frontières(OF) des réactifs afin d'identifier  la  nature de  la réaction chimique étudiée ainsi que les sites d'attaque. Cette tâche a été  complétée par un calcul employant  les indices dérivant  de  la DFT  notamment  le potentiel chimique, la dureté,  la mollesse et l'électronégativité, dans  le but  de  confirmer  le  caractère  nucléophile ou électrophile. Les sites d'attaque nucléophiles et électrophiles les plus favorables ont été déterminés à l'aide de  l'analyse des charges de Mulliken, l'analyse de population naturelle NPA ainsi  que l'analyse  des  orbitales  frontières.
La synthèse étudiée présente  des formes tautomères qui constituent  souvent  des  intermédiaires réactionnels dans les réactions de synthèse organique  Sachant , de plus que  la  tautomérie joue un rôle majeur dans l'activité biologique et la réactivité chimique de plusieurs composés , une étude a été faite sur l'équilibre  tautomère  dans l'établissement  de  la stabilité de  chaque forme tautomère, la détermination de la constante d'équilibre, les fractions molaires des tautomères.  Les deux  chemins d'obtention  des diazépines, ont été analysés pas à pas, tous les états ont été identifiés. Les profils  énergétiques  ont été mis en évidence avec  une  étude  complète  qui  inclue  les  grandeurs  caractéristiques  de  chaque  approche . 
Les résultats obtenus  sont discutés et comparés aux valeurs expérimentales disponibles.

