L'optique non linéaire est un domaine qui attire l'attention de plus en plus de scientifiques. La recherche et l'amélioration de matériaux à propriétés ONL intéressantes est ainsi devenu un grand challenge dans le monde de la science et de la technologie des matériaux. Les composés organiques sont des candidats potentiels dans ce domaine du fait qu'ils peuvent être manier et modeler pour présenter des réponses ONL fascinantes.
Dans ce travail deux ensembles de molécules sont considérés pour étudier leurs propriétés électriques ; le moment dipolaire, la polarisabilité isotrope et la composante principale de la première hyperpolarisabilité. Ces molécules push-pull avec un transfert de charge intramoléculaire accentué par l'addition de groupements donneur et accepteur d'électron de part et d'autre du système conjugué, dérivent de chromophores ayant déjà prouvé leurs efficacité dans le domaine de l'ONL ; une stabilité thermique élevée et  une transparence optique adéquate en plus de leur large (hyper)polarisabilités.
Le principal centre d'intérêt dans cette étude est la contribution vibrationnelle aux propriétés électriques considérées. L'effet de l'étendue de la conjugaison qui est contrôlée soit par ajout de fragments CH au sein du système conjugué soit par une torsion autour d'une des liaisons CC au milieu du système de conjugaison sur ces grandeurs physico-chimiques est étudié. Les calculs ont été réalisés sur des molécules isolées et en solution (l'eau et le chloroforme).
 Pour la réalisation de ce travail, la méthode ab-initio HF est utilisée avec la base 6-31G pour les optimisations géométriques et les calculs de fréquences et des propriétés électriques alors que l'effet du solvant est principalement pris en compte par la méthode du continuum PCM (SCRF).
Tous les calculs ont été réalisés à l'aide de G03, GaussView est utilisé pour les visualisations.
Les résultats obtenus montrent que la polarisabilité isotrope et l'hyperpolarisabilité de première ordre sont très influencées par l'étendue de la conjugaison et de l'effet du solvant.
