         Parmi les composés où intervient le transfert de proton et de groupement méthyle, nous signalons les imidates N-acylés ou imino-esters N-acylés qui présentent un large domaine d'application dans la préparation de nombreux composés hétérocycliques qui sont à la base de la synthèse de produits d'intérêt pharmaceutiques et agrochimiques.
                 Dans la première partie de cette thèse, nous avons étudié la tautomérie (transfert de proton) du N-Hydroxy Méthylène Formamide (NHMF) dans le cas non-assisté, assisté par une molécule d'eau, assisté par deux molécules d'eau et auto-assisté (dimère du NHMF), pour savoir si ce dernier pourrait être considéré comme une entité chimique capable de réagir sans passer par sa forme tautomère. L'optimisation des structures géométriques des minima locaux et des états de transition  ont été faites au niveau ab-initio, HF, Post-HF (théorie de perturbation du second ordre de M?ller Plesset MP2) et  le niveau de la théorie fonctionnelle de la densité DFT/B3LYP en utilisant les bases 6-31G* et 6-311G*. 
Dans la deuxième partie, nous avons jugé utile de poursuivre le travail qui a été initié par M. BRAHIMI dans sa thèse de doctorat d'état où il est démontré l'implication du transfert de proton (TP) dans l'assistance des transferts d'électron à courte et longues distances. Nous avons donc étudié le TP dans l'assistance des transferts de groupements alkyles en particulier des groupements méthyles qui se produit dans des processus chimiques lors de la régénération de l'ADN.

  Les résultats obtenus sont interprétés et comparés aux données expérimentales et théoriques disponibles.
