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Résumé :
L'étude théorique a été menée à l'aide des approches quantiques suivantes : Théorie de l'état de transition (TST) -  Théorie des orbitales moléculaires frontières (FMO) -  Indices dérivant de la DFT conceptuelle. Les calculs ont été effectués avec le programme Gaussian 03W  et 09W en utilisant la méthode DFT/B3LYP/6-31G*.). Les résultats obtenus  dans  ce  travail  sont  en  accord  avec  les  constatations expérimentales.




