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Résumé:


	Depuis la découverte des propriétés supraconductrices du polynitrure de soufre (SN)x , la substitution de l’atome de soufre par les atomes plus lourds de la série (le sélénium ou le tellure) a constitué des arguments incitatifs pour la recherche de nouvelles stratégies de synthèse, comme celle proposée par Kelly et al. Pour les produits dérivés du sélénium, et celle des études théoriques approfondies de Tuononen et al. 


Les chalcogènes ont des propriétés fondamentales très variées, ainsi les composés N-S diffèrent de leurs homologues N-O. La liaison π N-S est beaucoup plus faible que la liaison π N-O, et les liaisons π N- chalcogènes lourds (Se et Te) sont encore plus faibles.


La chimie des composés N-Se et N-Te a progressé plus lentement, mais de nombreux développements dans ce domaine ont été réalisés ces vingt dernières années, et notamment grâce à la contribution de la synthèse organique et inorganique. Des différences significatives sont apparues dans la structure, la réactivité et les propriétés de ces composés de chalcogènes lourds, en particulier dans le cas du tellure.


Dans ce travail nous nous sommes intéressés à l’étude des propriétés électroniques et structurales du polymère H(Se2N2)nH ( n=1, 2, 3, 4 et 5) et des monomères HNSe et HNSe dans une perspective d’une modélisation du polymère de sélénium (SeN)x.


	La première partie de ce travail est basée sur l’étude des monomères HNSe et HSeN dans leurs divers états de spin électroniques et de leurs ions. La seconde partie porte sur l’étude du polymère H(Se2N2)n H ( n=1, 2, 3, 4 et 5) dans les états de spin singulet et triplet, et de leurs mono cations et leurs mono anions, au moyen de la méthode DFT.


	Les résultats obtenus nous ont permis d’analyser et de comparer, la stabilité des structures géométriques optimisées, les distributions de charges, les énergies d’ionisation, les affinités électroniques et la variation de ces grandeurs physicochimiques en fonction de la taille du polymère (la valeur de n) de ces composés.


	La comparaison de nos résultats avec les valeurs expérimentales disponibles nous réconforte dans le choix de la méthode utilisée. 













































