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La prise en compte de nouvelles applications nécessite d'abord des connaissances de base 
qui sont la structure électronique, les propriétés physiques et les propriétés chimiques des 
complexes de métaux de transition, qui présentent un intérêt potentiel. Pour bien mener ces 
recherches, plusieurs outils sont disponibles : expérimentaux et théoriques. La 
connaissance de la structure électronique des molécules est très importante pour 
comprendre la géométrie, les propriétés et la réactivité. Les modelés purement classique 
de l'atome et des molécules ne peuvent rendre-compte de certaines propriétés comme les 
spectres d'absorption et d'émission. Le besoin d'expliquer ces phénomènes a conduit au 
développement de la mécanique quantique qui a permis de développer des théories 
précises et quantitatives de la structure électronique des molécules. Les Tri (1,10-
phenanthroline) fer (II, III), [Fe(phen)3] 3+/2+, ont été les uns des composés de coordination 
les plus étudiés. Les raisons de cet intérêt se trouvent dans sa combinaison unique de 
stabilité chimique, des propriétés redox, de réactivité de l'état excité et de la 
photoluminescence. Pour toutes ces raisons, Fe(II) et Fe(III) avec le ligand phenanthroline 
joue toujours un rôle clé dans le développement de la photochimie, de la photomagnétisme 
de la photocatalyse, de l'électrochimie et de la photoélectrochimie. D’autres applications 
intéressantes des molécules de la famille [Fe(phen)3]2+ et [Fe(phen)3]3+ se trouvent dans 
le domaine biologique. La théorie de la fonctionnelle de densité (DFT) s’a�rme de plus en 
plus comme méthode de choix dans la modélisation de certains phénomènes chimiques et 
la prédiction des propriétés. Au  cours  de  cette  thèse,  nous  avons  réalisé  des  études  
DFT  sur  des  complexes mononucléaires et dinucléaires du  Fe(II,III) à base de ligand 
phenanthroline.  Ces études  se  sont  faites  de  façon  pratique  et complémentaire  à  des  
études  expérimentales  effectuées  sur  ces  complexes. 
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