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- Physique quantique des molecules etides agregats:
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e & L’unité de recherche de physique quantiq
L d’enseignants-chercheurs et de thésards. Les thématiques de re
physique et de la chimie. Cette équipe de théoriciens se consacr

calculs permettant de mieux comprendre la structure électroniq

L’activité de ’'UR/13-17 recouvre un spect

spectroscopie fine, la modélisation des liaisons hydrogeéne et la

traite a la fois la structure électronique des molécules diatomiqu

macromolécules ou les capteurs biologiques. On utilise a la fois

sur la mécanique quantique) qui s’approchent de la précision ex|

la mécanique statistique quantique.

Thématique 1 : Spectroscopie fine

Cet axe de recherche porte sur les proprié

systemes moléculaires et ce en utilisant des calculs exact (ab-ini

< d’étudier des systéemes moléculaires en utilisant les méthodes de
5 | réaliser des calculs trés poussés. Nous déterminons par exemple
-7 constantes spectroscopiques, les niveaux de vibrations et les du
iy . /'/ études réalisées concernant non seulement I’état fondamentale
a2 oo L’intérét potentiel de cet axe de recherche réside dans la prévisio
expérimentaux tels que les mécanismes réactionnels et la stabili

intéréts on peut citer I'astrophysique ou la spectroscopie joue u

Thématique 2 : Etude et modélisation des

L’axe de recherche portant sur I’étude des
modélisation des phénomeénes d’adsorption en phase gazeuse el
statistique. Divers applications (domaine textile, gustation et olf
développés par notre équipe de recherche se révélant intéressan
Iinterprétation du mécanisme physique a I’échelle microscopiqu
Dans le but d’élargir le champ d’investigation dans ce theme de
en place afin de réaliser des isothermes expérimentales en vue d

. modélisant les sens d’olfaction et de gustation.
Cinquantenoire Thématique 3 : La liaison hydrogene
bttt i Cet axe de recherche porte sur la reconsti
I’élongation de vibration X-H dans le cadre conjoint de la théorie
quantique du couplage anharmonique fort de Witkowski et de Ma
réle respective de I’'anharmonicité des modes de vibration et des

envisagerons a moyen terme de rendre accessible ala communa
expérimentateurs, un outil informatique théorique souple et a use
l dont la mise au point est envisagée par la donnée d’une théorie g
spectrale infrarouge de I’ élongation de vibration X-H qui unifie le

el @ ptum il approximations, mais qui soit le plus convivial et le plus élément
s dalall sl permettre le va-et-vient entre la théorie et 'expérience.

Nombre d’institutions au doctorat :
Nombre de theses soutenues : 5
Nombre de mastéres soutenus : 16
Nombre d’articles: 22
Nombre de communications : 30
Contrats de recherches :

- 2 projets (contrats) avec ’Espagne Responsables Pr Ben La

N - Un contrat CNRS-DGRST.
’ﬁgﬁ’ Equipements / Prototypes développés :12 PC /4 imprimantes / 1



