Depuis la découverte du ferrocène (?5-C5H5)Fe en 1951 et du pentalène en 1962 la chimie des complexes des métaux de transition s’est développée considérablement à tel point qu’elle constitue depuis longtemps  l’une des principales composante de la chimie. La complexation et l’activation des arènes par les métaux de transition constituent un très riche domaine de recherche en chimie organométallique. Dans ce projet de thèse, nous avons effectué une étude théorique, par la méthode de la DFT, sur une série de complexes de pentalène, de naphtalène et de bis-pentalène, pour élucider la relation structure / compte électronique, comprendre complètement l'approche mécanistique et donc l'origine des  transpositions haptotropiques dans des metallocènes.


