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Je présenterai mon travail théorique portant suspectroscopie IR de systémes
moléculaires complexes en me focalisant tout pdriement sur les Hydrocarbures
Aromatiques Polycycliques (HAPs) dont la présenaasdle milieu interstellaire est bien
établie a partir de leur signature spectrale dansdédmaine infrarouge. Les spectres
d'absorption et d'émission de ces molécules ontsiéwélés afin d'appréhender les effets
d'anharmonicité de la surface d'énergie potent{@EP) de I'état électronique fondamental
sur leurs propriétés spectroscopiques. Ces résulsaront confrontés aux données
expérimentales et/ou observationnelles afin deicoef la présence de molécules HAPs
isolées dans le MIS.

Dans un premier temps, nous avons simulé lesrggetabsorption et d'émission dans
I'ensemble microcanonique, a partir d'une procéddomte Carlo multicanonique. Pour
atteindre cet objectif, nous avons développé unthodé originale, basée sur Il'algorithme
Wang-Landau, permettant de calculer la densitéatd'étovibrationnels anharmonique
quantique.

Le spectre d'absorption IR a une température dopoé@r une molécule est calculé
directement par transformée de Laplace de la geamiicrocanonique correspondante. Il est
alors aisé d'étudier I'évolution du profil specttat différentes bandes (ro-) vibrationnelles en
fonction de la température interne de la molécule.

A partir d'une procédure Monte Carlo cinétiqus,dpectres d'émission résultant d'une
cascade d'émission IR dans I'état électroniqueaimeaital ont pu étre simulés. En suivant le
méme schéma théorique, les spectres d'absorptiadtiphotonique (IRMPD) des HAPs
(cations et protonés) ont également été calculés. €pectres IRMPD ont pu ainsi étre
directement comparés aux spectres d'absorption.

Finalement, la simulation du spectre d’absorptiBndes HAPs en fonction de la
température a été abordée par dynamique molécuddmimitio de type Car-Parrinello
(CPMD), qui ne nécessite pas de connaissance & geita SEP.
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