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Résumé 
Cette thèse s’inscrit dans le domaine de la chimie théorique, où l’utilisation de l’outil informatique  est prépondérante ; notre travail de recherche est une contribution à l’étude théorique de la structure, des propriétés électroniques et de la réactivité de composés à base de liaisons insaturées qui s’inscrit suivant deux principales directions :
1° Etude de chaînes bihétérocycliques (bithiophène, bipyrolle et bifurane) pontés par les groupements CO ou CS susceptibles de  présenter des propriétés intéressantes. 
2° Etude de la  structure et des propriétés électroniques de chaînes cumuléniques CnS et SCnS ( n=1-8) et de leurs formes protonées dans leur état de spin singulet et triplet. 
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