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Résumé:

Ce travail porte sur I'étude des systemes moléculaires Alcalin-métaux de transition.
Ces systemes jouent un rble puissant dans la dynamique de collision, le
refroidissement laser, astrophysique, etc. Cette étude sera effectuée dans la
représentation 2s+1/A(+/-) par les différentes méthodes théoriques implantées dans le
logiciel MOLPRO telles que: la théorie du champ auto-cohérent multi-configurationnel
(MCSCF), la théorie du champ auto-cohérent de I'espace actif complet (CASSCF) et la
méthode d'interaction de configuration multi-référence avec la correction de Davidson
(MRCI+Q). Par la suite, les courbes d'énergie potentielle, les niveaux vibrationnels et
les moments dipolaires seront déterminés pour I'état fondamentale et les états excités.
Les parametres spectroscopiques (Re, Te, De, Be, we et wexe) ainsi que les points
tournants (Rmin, Rmax) seront déduites pour chaque état électronique et comparées
aux résultats théoriques et expérimentaux disponibles dans la littérature.

Références:



