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Le développement des matériaux basés sur des assemblages moléculaires s'appuie sur une 
connaissance approfondie des propriétés intrinsèques des molécules les constituant et des 
facteurs permettant une optimisation  de leurs propriétés. La chimie quantique permet 
d'accéder à un panel de plus en plus large de données qui combinées aux mesures et 
interprétations expérimentales permettent de cibler de façon efficace les molécules répondant 
aux caractéristiques nécessaires pour être intégrées dans des dispositifs. Nous nous 
intéressons ces dernières années à des composés de chimie de coordination pour leurs 
propriétés de fils moléculaires, optiques (absorption, luminescence, photochromisme) ou 
encore magnétiques. 
Nous avons mis en évidence l'importance des réorganisations géométriques des systèmes 
après perturbation (irradiation, oxydation/réduction). Ces changements sont pour l'heure 
encore ignorés ou sous-estimés dans la littérature. Nous avons récemment traité des 
systèmes purement inorganiques de type métallacycle1 ou cluster2 pour lesquels les 
propriétés d'émission se sont révélées inhabituelles avec de l'émission de type dual ou 
encore de type fluorescence retardée. Le traitement computationnel de composés 
organométalliques comprenant des chaînes organiques conjuguées pour l'électronique 
moléculaire sera également détaillé.3 
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