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Résumé:
 Dans cette étude on propose la détermination de la structure électronique et les
propriétés spectroscopiques des molécules neutre et ionique XeH/XeH+ en utilisant
des méthodes de calcul ab-initio et des simulations numériques. Nous allons utiliser,
en premier lieu, les méthodes et les approximations permettant la résolution de
l’équation de Schrödinger indépendante du temps. Après avoir fait un choix sur les
méthodes post-HF (MCSCF, CCSD(T), MRCI, MRCI+Q, …) les bases
correspondantes, et les pseudopotentiels, nous allons déterminer les courbes 
d’énergie
potentielle et les propriétés spectroscopiques pour l’état fondamental et plusieurs états
excités dans les différentes symétries. Ces données ainsi que les courbes d’énergie
potentielle seront utilisés pour l’évaluation des spectres d’absorption/émission ainsi
que les durées de vie radiatives.
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