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Résumé:

Dans ce travail, on se propose de :

. Faire une étude bibliographique approfondie sur les matériaux hybrides de
classe | ainsi que sur les méthodes du calcul ab-initio, en particulier la DFT.

. Etudier expérimentaux et théoriques des propriétés structurales.

. Etudier les propriétés spectroscopiques des composés en question en se
référant a des mesures expérimentales.

. Etudier I'effet des interactions non covalente sur la stabilité des édifices
moléculaires, en se basant sur I'analyse AIM, RDG, ELF, LOL.....

. Simuler les activités biologiques des matériaux hybrides étudiés en effectuant
un calcul dynamique moléculaire (docking moléculaire).
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