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Résumé :

Les hydrocarbures aromatiques polycycliques contenant du bore et de I'azote (BN) ont des applications potentielles en
science des matériaux. Dans cette thése, une nouvelle voie de synthése pour la synthése d'arénes contenant du BN,
complétée par des investigations informatiques structure-propriété systématiques, est présentée et discutée. La
méthode de synthése développée a été appliquée 3 la préparation du BN-2, 1-naphtaléne, un nouvel isostére parental
BN du naphtaléne, et de certains de ses dérivés. La stratégie proposée est générale et pourrait potentiellement étre
appliquée 3 d'autres systémes it dopés BN de plus grande taille. Le travail de calcul de cette thése est divisé en deux
parties. La premiére partie est consacrée 3 |'élucidation des effets du dopage BN sur les propriétés de |'état fondamental
et excité de seize isoméres du phénanthréne dopés BN. La deuxiéme partie traite de |'évaluation des propriétés
moléculaires des phénanthrénes dopés au BN et fonctionnalisés avec des groupes donneurs et accepteurs. Les
propriétés d'intérét comprennent les géométries des états fondamental et excité, les orbitales moléculaires,
I'aromaticité, les moments dipolaires, les énergies d'excitation verticale et/ou adiabatique. Les méthodes de calcul
impliquent principalement la théorie de la fonction de la densité et des méthodes ab-initio de haute précision prédictive
dans le cadre d'approximations de champs autoconsistants couplés en grappes et multi-configurationnels. Les résultats
obtenus mettent en lumiére des corrélations structure-propriété utiles pour la conception de systémes organiques
dopés au BN dans les applications de matériaux.



