





[bookmark: _GoBack]RésuméLe concept de "Click chemistry" proposé par Kolb, Finn et Sharpless en 2001 a révolutionné l'ingénierie moléculaire. Parmi les diverses réactions "clic" répondant aux exigences de ce concept, la plus généralement utilisé est la réaction de cycloaddition entre un alcyne terminal et un azoture catalysée par le cuivre (I) (CuAAC). Récemment, un grand nombre de catalyseurs de métaux de transition ont été mis en évidence pour la réaction de cycloaddition  MAAC (M=Cu, Ru, Ag, Ln, Au…). 


Notre travail consiste à étudier les effets de trois complexes de métaux de transition sur la cinétique de la  la réaction de cycloaddition 1,3-dipolaire, en mettant en œuvre des calculs en théorie de la fonctionnelle de la densité DFT en utilisant la fonctionnelle hybride PBE1PBE associée à la base LANL2DZ.
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