Nous avons étudié, au moyen de méthodes de la chimie quantique, en mettant en oeuvre essentiellement des calculs en Théorie de la Fonctionnelle de la Densité (DFT) et en DFT dépendante du temps (TDDFT) plusieurs séries de molécules, en collaboration avec des laboratoires expérimentaux, en nous intéressant aux trois  propriétés que sont l'Optique Non Linéaire (ONL) de premier et second ordre, le photochromisme et la luminescence.
C'est ainsi que des calculs  d'hyperpolarisabilité quadratique statique  SHG  ont été réalisés  sur des composés octupolaires dérivés de la boroxine. La plupart de ces composés montrent un bon compromis entre la non-linéarité quadratique    et la transparence en comparaison avec les prototypes que  sont le 1,3, 5 -triamino-2, 4, 6-trinitrobenzène (TATB) ou les dérivés octupolaires  de la  triazine. La tri phényle boroxine (TPB) étant considérée comme squelette de référence, il apparaît que la position para du phényle est une position privilégiée qui induit des valeurs de   élevées. 
L'étude théorique de la série de bis(E-dimesitylborylethenyl) arènes  a mis en évidence que   l'augmentation de l'hyperpolarisabilité cubique   de chaque sous-série de composés est généralement  liée à l'énergie de  la HOMO (plus Haute Orbitale Moléculaire Occupée), qui elle-même dépend  de la force du groupement donneur D présent dans les molécules. Plus l'énergie de la  HOMO est haute, plus élevée  est la valeur de   .  L'exaltation de   favorise  l'obtention des valeurs de section efficace d'absorption à deux photons (TPA) plus élevées. C'est ainsi que  le composé de terthiophène possède une  très grande section efficace de l'ordre de  1800 GM, qui a été mesurée expérimentalement. 
Nous avons étudié une série de complexes 4,4'-bis (X-styryl)-2,2'-bipyridine M (II) dichlorés et avons pu déterminer leurs états de spin ainsi que leurs géométries. Pour ce qui concerne l'ONL nous avons pu mettre en évidence le fait que le complexe comportant le groupement donneur le plus fort, i.e. X = NEt2 était celui qui conduisait à l'activité la plus élevée alors qu'un groupement X accepteur d'électron annulait cette activité. 
Nous avons étudié un ligand photochrome (L) obtenu par la fonctionnalisation de la 2,2'-bipyridine en position 4, 4' par un motif R-Phényle - DTE styryl, où R est un groupement donneur d'électron (R=H, OMe, NMe2)  et DTE est le dithiényléthène, qui devrait conduire par complexation à des molécules dipolaires et octupolaires de symétrie D3 ou D2d présentant de fortes non-linéarités quadratiques. La fermeture/ouverture du DTE par irradiation sert effectivement d'interrupteur pour activer ou inhiber la propriété d'ONL en question. Nous avons obtenu un accord parfait entre les spectres UV-visible théoriques et expérimentaux. La présence du métal conduit bien à une augmentation de l'hyperpolarisabilité ?. Nous avons proposé aux expérimentateurs la synthèse du complexe LZnCl2 qui devrait présenter l'activité ONL la plus élevée dans la série considérée.
