Les composés constitués des éléments des groupes  V et VI, font l'objet d'une intense activité de recherche, aussi bien fondamentale qu'appliquée. Ces matériaux exhibent des propriétés physiques exceptionnelles, telles que les propriétés thermoélectriques  ou optoélectroniques, avec une activité d'optique non linéaire prononcée. Depuis la découverte des propriétés supraconductrices du polynitrure de soufre (SN)x, dont le cyclotétrathiazène S4N4 peut être considéré comme le précurseur, la substitution de l'atome de soufre par un congénère plus lourd, a suscité un engouement croissant auprès des chercheurs.   
Ce travail porte sur une étude théorique d'une série d'hétérocycles alternants insaturés de type X4Y4 où X= N et P et Y= Se et Te, et de leurs ions X4Y4+ et X4Y4-. Cette étude relativement complète, incluant en particulier la détermination de la conformation préférentielle, est cependant nécessaire pour qu'il soit possible de se prononcer de façon crédible, sur la structure et les propriétés de ces composés. En effet, ont été examinés, successivement les questions de géométrie, les problèmes liés à la stabilité thermodynamique de l'état fondamental, les diverses grandeurs moléculaires, spectroscopiques et les charges atomiques. Les calculs ont été effectués au moyen de la méthode DFT avec les fonctionnelles hybrides B3LYP et PBE1PBE, en utilisant des bases de pseudo potentiels.
Les résultats obtenus dans ce travail nous ont permis de prédire les géométries des conformères les plus stables pour ces hétérocycles insaturés, et de déduire les propriétés physicochimiques et spectroscopiques.

